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Abstrakt

Univerzita Karlova v Praze, Farmaceuticka fakulta v Hradci Kralové

Katedra biofyziky a fyzikalni chemie

Kandidat: Iveta Vobornikova

Vedouci diplomové prace: doc. Dipl.-Math. Erik Jurjen Duintjer Tebbens, Ph.D.
Nézev diplomové prace: Maticové vypocty pro roztoky a smési viceslozkové

V této praci jsme stanovili koncentrace 1é¢iv ze smési pomoci multikomponentni
analyzy, aniz bychom je od sebe oddélili. Podminkou byla znalost molarnich absorpc-
nich koeficienti jednotlivych 1éciv pri urcitych vinovych délkach. K tomu jsme pouzili
nastroje z maticovych vypocti, zejména Moore-Penroseovu inverzi, a zajimalo nés, zda
dosdhneme presnéjsich vysledkt s vyuzitim presné urcenych systémi nebo preurcenych
systému linearnich rovnic.

Na zéakladé zjisténych vysledkt jsme dosli k zavéru, ze neexistuje zavislost mezi
presnosti vysledkli a vyuzitym poctem vinovych délek. Pouze v nékterych pripadech
se jevilo presnéjsi dosazeni vysledki pri pouziti preurcéenych systémii s vyssim poctem
vlnovych délek.

Klicova slova: smési, roztoky, linedrni soustavy, problémy nejmensich ¢tvercti, Moore-
Penroseova pseudoinverze



Abstract

Charles University in Prague, Faculty of Pharmacy in Hradec Kralové
Department of Biophysics and Physical Chemistry
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In this work, we determined drug concentrations from mixtures using multicompo-
nent analysis without separating them. The condition was the knowledge of the molar
absorption coefficients of individual drugs for certain wavelenghts. To do this, we used
tools from matrix calculations, especially the Moore-Penrose inverse, and we were in-
terested in whether we would achieve more accurate results using standard, square
systems or overdetermined systems of linear equations.

Based on the results, we came to the conclusion that there is no dependence between
the accuracy of the results and the number of wavelengths used. Only in some cases
did the results appear to be more accurate when using overdetermined systems with a
higher number of wavelengths.

Keywords: mixtures, solutions, linear systems, least squares problems, Moore-Penrose
pseudoinverses
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Uvod

Multikomponentni analyza je spektrofotometrickd metoda, kterou vyuzijeme v pii-
padé, pokud chceme stanovit koncentrace vice latek ze vzorku, aniz bychom je od sebe
dopredu oddélili. Predpokladem je znalost jednotlivych slozek vzorku a jejich molarnich
absorpé¢nich koeficientt pri zvolenych vinovych délkach pro vsechny slozky roztoku. V
mnoha pripadech se tak mize jednat o jednodussi zptisob analyzy vzorku. Multikompo-
nentni analyza byla jiz testovana napriklad na stanoveni koncentraci barviv ve smésich,
viz [I1] a [I7]. Ve farmacii bychom tuto metodu mohli vyuzit napiiklad pri stanoveni
koncentraci léc¢iv ve viceslozkovém pripravku nebo naptiklad pro identifikaci vzorku na
zakladé zjisténi pomeéru slozek. PTi multikomponentni analyze vznikaji presné urcené
nebo preurcené systémy linedrnich rovnic.

Resfme-li soustavu linedrnich rovnic se stejnym poc¢tem rovnic jako neznamych
a vznikld matice je regularni, pak mé tato soustava jediné spravné reseni. Pokud tako-
vouto soustavu aplikujeme v multikomponentni analyze, predpokladame, Ze jsme nalezli
spravné feseni hledanych koncentraci. Pokud ale sestavime soustavu pri pouziti jinych
vlnovych délek, predpokladame, ze kvili nepfesnostem v méreni nikdy nedosdhneme
naprosto shodnych hodnot hledanych koncentraci. Miizeme proto dospét k zavéru, ze
i presto, Ze rovnice poskytuje spravné teseni, kazdé teseni se lisi v zavislosti na tom,
za jakych vinovych délek jsme méreni provedli, i presto, ze hledame jedinou spravnou
hodnotu koncentraci slozek ve smésich.

Resfme-li soustavu linearnich rovnic s vice rovnicemi, nez je pocet neznamych, nelze
obvykle nalézt jediné presné Teseni. Hleddme proto feseni, které se nejvice priblizuje
presnému TeSeni. Pokud tuto soustavu aplikujeme v multikomponentni analyze, méli
bychom s néjakou odchylkou nalézt hodnoty, které se priblizuji skute¢nym koncentracim
v roztoku. Opét kvili nepfesnostem v méreni pravdépodobné zjistime, ze pii pouziti
riznych kombinaci vlnovych délek nalezneme riizna reseni.

Podle matematického modelu bychom ocekéavali, ze bude vyhodnéjsi stanoveni kon-
centraci slozek v roztoku pomoci linearnich soustav se stejnym poctem rovnic jako
neznamych. Obecnym pohledem naopak predpokladame, ze vyhodnéjsi se bude jevit
stanoveni pri vétSim poctu meéreni, tedy pri vyuziti systému linearnich rovnic s vice
rovnicemi, nez je pocet neznamych. Tyto hypotézy zkusime dokézat, pripadné vyvra-
tit, provedenym métrenim.

V prvni kapitole si vysvétlime zakladni pojmy tykajici se matic a zakladni maticové
operace. Uvedeme pojmy jako ¢tvercova matice, diagonalni matice, transponovana ma-
tice. Vysvétlime si soucet (rozdil) matic a sou¢in matic. Dalsi podkapitolu vénujeme
jednotkové a inverzni matici, kde zminime pojem determinant matice a ukazeme si,
co plati pro inverzni matice. Posledni podkapitolu vénujeme vektorim. Kromé definice
vektoru si predstavime zakladni operace s vektory - soucet vektort a skalarni soucin
vektorii. Ukazeme si, jak vypocitat délku vektort.

Ve druhé kapitole se budeme zaobirat fesenim soustavy lineadrnich rovnic. V prvni
podkapitole budeme Tesit soustavu linearnich rovnic pomoci inverzni matice za pod-
minky, Ze mame stejny pocet rovnic jako neznamych. Druha podkapitola se bude vé-
novat pripadu, kdy feSime soustavu rovnic s vice rovnicemi, nez je pocet neznamych.
Tuto situaci budeme fesit metodou nejmensich ¢tverci. Vysvétlime si pojmy jako obor
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hodnot matice, jadro matice, ortogondlni doplnék, ortogonalni projekce.

Treti kapitola predstavuje téma ultrafialova a viditelna spektrofotometrie. V prvni
podkapitole si vysvétlime princip této metody a uvedeme zakladni pojmy jako absor-
bance, transmitance, Lambert-Beertiv zakon. Dalsi podkapitolu vénujeme multikompo-
nentni analyze. V multikomponentni analyze vyuzijeme bud presné urcené systémy line-
arnich rovnic, nebo preurcené systémy s resenim pomoci problému nejmensich ¢tverci.
Ukazeme si moznost feseni problému nejmensich ¢tvercii pomoci parcialni derivace a
dokazeme, ze toto feseni je ekvivalentni k Teseni pomoci matic. Navic ukdzeme, zZe z
maticového pohledu bychom ocekavali, ze linedarni soustavy se ¢tvercovymi maticemi
jsou méné citlivé vici chybam méreni, nez odpovidajici problémy nejmensich ¢tverci.

Ctvrtou kapitolu zasvétime experimentaln{ praci. Uvedeme si pouZita 1é¢iva i pii-
stroje a popiseme si pracovni postup. Ukazeme si, jaké smési 1é¢iv jsme pouzili pro stano-
veni koncentraci pomoci multikomponentni analyzy, vypocet a prehled jejich molarnich
absorpcnich koeficienti a dale prehled namérenych absorbanci jednotlivych smési.

Pata kapitola se tyka prehledu vysledkt. V prvni podkapitole predvedeme vzorovy
vypocet dvouslozkové smési. Druha podkapitola se tyka vysledki dvouslozkovych smeési
a treti podkapitola vysledku tiislozkovych smési.

Na zavér uvadime ptivodni zadani prace: Vypocet koncentraci a hmotnosti latky
ve smésich nebo roztocich vede k systému s nékolika linedrnimi rovnicemi. V zavis-
losti na po¢tu neznamych systém muze byt bud resitelny jednoznac¢né, netresitelny nebo
muze mit nekonec¢né mnoho reseni. Diplomova prace bude matematicky analyzovat tyto
rozdilné pripady, poukazovat na jejich vztah k fyzickému problému a pak se bude sou-
stfedit na situaci s vice rovnic nez proménnych. V tomto pripadé Moore-Penroseové
inverzni matice mohou byt vyuzity pro feseni vzniklych linearnich soustav. Toto bude
ilustrovano pomoci vysledki méreni ziskanych v laboratori.
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1. Zakladni maticové operace

1.1 Zakladni pojmy

K vypracovani této podkapitoly byly pouzity zdroje [1], [2], [12], [18] a [29].

1.1.1 Matice

Matici typu (m, n) rozumime soustavu m-n ¢isel usporadanych do m radki a n sloupci:

ai Q12 ... Qin

as1 22 ... QAgp
A =

am’1 am’Q Ce am,n

Cisla a; ; nazyvame prvky matice, kde ¢ znaci fddky a j sloupce. Jsou-li prvky matice
realnd ¢isla, hovorime o redlné matici a mnozinu redlnych matic typu (m,n) oznacime
R™*™. Jsou-li prvky matice komplexni ¢isla, nazyvame matici komplexni a mnozinu
komplexnich matic typu (m,n) ozna¢ime C™*". Matice oznacujeme velkymi tuénymi
pismeny, napt. A, B, P apod.

1.1.2 Ctvercova matice

Ctvercovou matici rozumime matici, kdy m = n, tedy matici o stejném poétu fadka jako
sloupcti. Jedna se o matici rddu n. Napriklad ¢tvercova matice fadu t¥i muze vypadat
takto:

|
e
oo Ot DN
O O W

1.1.3 Nulova matice

Nulovou matici rozumime matici libovolného typu, jejiz vsechny prvky jsou rovny nule.
Zmaci se 0. Napriklad nulova matice tretiho radu vypada takto:

0=

o O O
o O O
o O O

1.1.4 Diagonalni matice

Diagondlni matici se nazyva ¢tvercova nebo obdélnikova matice, jejiz prvky v hlavni
diagonéle (hlavni diagonalou rozumime prvky «a; ;, kde i = j) nejsou vSechny nulové, ale
vSechny prvky, které nelezi v hlavni diagonale jsou nuly. Zde uvedeme priklad diagonalni
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matice D typu (3,4):

1.1.5 Trojuhelnikova matice

RozliSujeme matici horni trojuhelnikovou - jedna se o matici, kterd ma pod hlavni
diagonalou samé nuly a dolni trojihelnikovou - jedné se o matici, kterd ma nad hlavni
diagondlou samé nuly. Zde uvedeme priklad horni trojihelnikové matice typu (3,4):

4 -1 2 0
A=|0 15 -6
0 02 8

1.1.6 Transponovana matice

Matice transponovand AT je ¢tvercova nebo obdélnikova matice, kterd vznikne z matice
A zaménou radki za sloupce pri zachovani poradi. Tato operace se nazyva transpozice.
Plati, Ze pokud A€ R™*", pak ATe R"™™. Zde je piiklad matice A:

21 -1 0

A=|31 5 =8

70 4 —4

K matici A je matice transponovana dana

2 3 7

11 0

T _
A= -1 5 4
0 -8 —4

1.1.7 Symetricka matice

Symetrickou matici se nazyva ¢tvercovd matice n-tého fadu, pro kterou plati A = AT,
tj. pro jeji prvky plati a; ; = a;; pro vsechna i = 1,2...n,j = 1,2,...n. Symetrickou
matici tretitho fadu je naptiklad matice A, kde

1 3 =2
A= 3 2 5
-2 5 0

1.2 Zakladni operace s maticemi

K vypracovani této podkapitoly byly pouzity zdroje [2], [12] a [29].
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1.2.1 Soucet (rozdil) matic

Jsou-li matice A a B stejného typu (m, n), pak jejich soucet (rozdil) je matice C stejného
typu (m,n), pro kterou plati

C=A+B <« ci,j:ai,j:tbi’j pro 1=12...m, j=12,...n.
Priklad 1.2.1. Je-li

1 8 1 0

4 2 -1 3

2 7
11,
3 2

potom soucet matic A + B je vysledna matice C, kdy

1 10 8
C=]1 1 -1
7 5 1

1.2.2 Nasobeni matic ¢islem

Pii nasobeni matic ¢islem kazdy prvek a;j, kde i =1,2...m a j = 1,2...n, libovolné
matice A typu (m,n) vynasobime cislem r (r je realné nebo komplexni ¢islo) a ziskame
r- nasobek matice A.

Priklad 1.2.2. Naptiklad vynasobime matici A ¢islem 3, kde

I
e
co Ot DN
O O W

Trojnasobkem matice A je

3 6 9
3-A=112 15 18
21 24 27

1.2.3 Soudin matic

Soucin matic A - B Ize definovat pouze v pripadé, kdy pocet sloupcii matice A se rovna
poctu fadkt matice B. Mame-li matici A typu (m,p), matice B musi byt typu (p,n)
pro libovolné pfirozené ¢islo n. Vyslednd matice C je typu (m,n). Soucin matic neni
kumulativni. Pokud je definovan souc¢in matic A - B, nemusi byt definovan soucin matic
B - A. 1 v pripadé, pokud je sou¢in matic B - A definovan, ve vétsiné ptripada plati, ze
A-B #B-A. Vztah A-B = B - A plati naptiklad v pripadé, kdy jedna z matic je
jednotkova.

Vzorec 1.2.3. Prvek ¢; ; vysledné matice C = A - B je definovan jako

14



p
Cij =D Qikbpy
k=1

Priklad 1.2.4. Jako ptiklad uvedeme soucin matic A a B, kde

1 2 5 6
A:[B 4] aB:[? 81'
Poté

ap1-bii+ag-byr=1-5+2-7=19,
C1.2 ai1-bigt+aig-bro=1-6+2-8=22
Con1 = G271 bl,l + a9 * b2,1 =3:-0+4+4-7= 43,

Cao = Q21 -big+agse-byo=3-6+4-8=50.

C1,1

Vysledkem je matice C, kde

19 22
C_l43 50]'

1.3 Jednotkova a inverzni matice
K vypracovani této podkapitoly byly pouzity zdroje [2], [3], [4], [12], [25] a [27].

Jednotkovou matici se nazyva ¢tvercova matice, kterd ma v hlavni diagondle vSechny
prvky rovny jedné a vSechny ostatni prvky jsou rovny nule. Jednotkové matice znac¢ime
I. Definujici vlastnosti jednotkové matice radu n je

A-I,=A a I,-B=B, pro AcC™" a BeC*.

Napriklad jednotkova matice tietiho radu vypada takto:

I=

o O =
O = O
— o O

Inverzni matice dané ¢tvercové matice A je ¢tvercova matice, kterd pri soucinu s pu-
vodn{ matici d4 matici jednotkovou stejného fadu. Inverzni matici znac¢ime A1,
Obecné plati pro inverzni matici, ze

AAT=ATA-L

Inverzni matice A™! je tedy FeSenim maticové rovnice A - X =1 i rovnice X - A = 1.
Inverzni matice dané matice existuje pouze tehdy, pokud determinant ptivodni matice
je ruzny od nuly. Matici, jejiz determinant je rizny od nuly, nazyvame requldrni matici.
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Definice 1.3.1 (Definice determinantu). Determinant pro matici druhého radu A s

proky
a b
A=)

det(A) = ad — be.

je definovdn jako

Pro determinant matic vyssiho fadu odkazeme na http://artemis.osu.cz/mmmat/txt/
la/mde.htm.

Vzorec 1.3.2. Inverzni matice pro matici druhého rdadu A s proky
a b

je definovdna jako

- 1 d —b
Al = Joi(A) l e 1 ,  pokud det(A) # 0.

Priklad 1.3.3. Jako priklad pouziti vzorce [1.3.2] uvedeme vypocet inverzni matice k
matici A, kde
8 4
A= [ 5 ] |

Determinant je podle definice determinantu dan jako
det(A)=8-3—-4-4=8.
Inverzni matice je podle dana jako

st 3]
8-3—4-4 | -4 8 -1
Pro ovéreni spravnosti vypoctu vypocitame
PRI P
43 -3 1 0 1]

Zde jsme vypocetli inverzni matici k matici, jejiz determinant je rtizny od nuly. Zkusime
si totéz s matici, jejiz determinant je roven 0. Mame matici A, kde

5 4
A= l 5 4 ] '
Podle definice determinantu [I1.3.1] je
det(A) = 5-4—4-5=20—20=0.

= o=

|

V nasledujicim vypocétu se do jmenovatele dostane 0, a proto vysledek nelze vypocitat.

Tedy
1 4 —4
-1 -
A =3 [ 5 5] = Q.
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Tvrzeni 1.3.4. Ke kaZdé reguldrni matici existuje pravé jedna inverzni matice.

D 1 k a z: Ditkaz provedeme sporem. Predpokladejme, Ze k matici A existuji dvé inverzni
matice A7 a Ast, kdy A7 # Azt Pro A7 a AS' musi platit

AN A=
a zaroven
A-A'=1
Odtud
ATP=ATN I=AT" (ACAY) = (AT A) AT =T A = AL

Jde tedy o spor oproti ptuvodnimu predpokladu.
(Il

Tvrzeni 1.3.5. Inverzni matici jednotkové matice je matice jednotkovd, tedy

It=1,

Dukaz:
I.I1=1

Priklad 1.3.6. Jako dalsi pouziti vzorce uvedeme vypocet inverzni matice jed-
notkové matice druhého radu, kde

(]

Determinant podle definice determinantu je dan jako
det(A)=1-1—-0-0=1.

Podle vzorce pro vypocet inverzni matice ziskame

I R

Tvrzeni 1.3.7. Inverzni matici inverzni matice A je matice A. Tedy

Dukaz

17



Priklad 1.3.8. Pro uvedeni prikladu pouzijeme jiz dfive vypoctenou inverzni matici
A1 matice A, viz. piiklad [1.3.3] Mame tedy matici A, kde

A:li;l]

_1
2
i}

Podle definice determinantu vypocteme determinant inverzni matice A1, kde

wn=E1- (D) ()

Podle vzorce inverzni matice [I.3.2] vypocteme inverzni matici inverzni matice, tedy
8 4
14 03]

Tvrzeni 1.3.9. Pro ctvercové regqularni matice A a B stejného radu plati

Inverzni matice A~1 je

=

N [—= 0ol

Al =

|| =
[Nl —
00| D=

coz je puvodni matice A.

(A-B)y'=B' A1t
Dukauz
(A-B)-B'"" A H)=A-B-BYH) A'=AT-A'=A-A'=1L
|

Priklad 1.3.10. Priklad uvedeme s maticemi A a B, kde

8 4 1 2
A‘[zl 3] aB_[s 4]'
Nejprve vypocteme levou stranu rovnice tvrzeni[1.3.9, Tedy

A.lezo 32]

13 20
a podle a vypocteme

(A-B)! 1 [ 20 —32]:l—i 2].

T 920-20-32-13 | —13 20 13 _5

16 4

Nyni vypocteme opét podle a pravou stranu rovnice tvrzeni|1.3.9 kdy

1 4 -2 —2
Bl—-___ - =
1-4—2-3[—3 1] [ 8 - ]

18
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N[ 0ol
i
| |

1 3 —4
Al=-_ - =
8-3—4-4[—4 8] l—

Nasledné vypocitame

1

5
16 4

o [-E 2
Bl-Alzlg ]

Zjistili jsme, ze (A -B)'=B~1. A~

Tvrzeni 1.3.11. Pro obdéinikové matice A a B, které lze ndsobit, plati, Ze (A - B)T =
BT . AT,

Dikaz

Pokud nasobime i-ty fadek matice A s j-tym sloupcem matice B, ziskame vysledny
prvek matice C = A - B na pozici ¢; ;. Plati, Ze j-ty sloupec matice B se rovnd j-tému
fddku matice BT a i-ty fadek matice A i-tému sloupci matice AT. Pokud nésobime
transponované matice BT a AT a ziskdme D = BT - AT, pak plati, Ze vysledny prvek
d;; = c;j, protoze prvek vznikly souc¢inem i-tého fadku matice A a j-tého sloupce matice
B, je stejny jako vysledny prvek sou¢inu j-tého fadku matice BT a i-tého sloupce matice
AT. Jde téz ale o prvek v pozici (j,i) pro transponovanou matici (AB)7.

O

Priklad 1.3.12. Priklad uvedeme na maticich A a B, kde

7 3
A:[i ‘21 _” a B=|1 -2
3 1

Souc¢inem matic A a B ziskame

57 15
A-B= l 40 12 ] ‘
Provedeme transpozici matice A - B a dostaneme
T | 97 40
(A-B)" = l 15 12

Na pravé strané rovnice provedeme transpozici matic A a B a ziskame

8 5

AT = 4 2 aBT:7 L3
1 3 -2 1|

Souc¢inem BT a AT ziskdme

T ar_ |57 40
B A‘l15 12 ]

TudiZ plati, ze (A - B)T = BT - AT,
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Tvrzeni 1.3.13. Pro matici A, kterd je ctvercovd a requldrni, plati
(AT)_l — (A_I)T.

Dukaz

Plat{ (AB)T = BT - AT podle|1.3.11] Z toho dostaneme IT = (A7*A)T = AT(A-1)T
=1L Plat{ tedy (A 1)T = (AT)"L.

O

Priklad 1.3.14. Priklad uvedeme na matici A, kde

1 2
A= [ L2 ] _
K matici A vytvorime matici transponovanou, tedy
1 3
T _
el

Pak

__— 1 4 =37 [-2
(A7) _1-4—3-2[—2 1]_[ 1 —

N = N
—_

Na druhé strané rovnice nejprve vypoéitame A1, kdy

1 4 -2 —2
A l=- - = .
1-4—2~3l—3 1] [ - ]

K inverzni matici matice A vytvorime matici transponovanou, tedy

wor-[2 ]

D=

1
Ovérili jsme, ze plati vySe uvedena rovnice, tedy ze

(AT)—I _ (A_I)T.

Tvrzeni 1.3.15. Inverzni matice ke ctvercové diagondlni matici, kdy prvky a; hlavni
diagondly nejsou rovny nule, je opét diagondlni matice, kdy prvky diagondly jsou

Duka z:
1 ai 1l
a1 0 0 P 0 0 Py 0 0
0 ags ... O 0 o5 -~ 0 0 22 ... 0



1 0 . 0
0 1 . 0
0 0 1

O

Priklad 1.3.16. Jako konkrétni priklad uvedeme vypocet inverzni matice diagonalni
matice A, kde

Podle definice determinantu je
det(A) =ad—bc=1-2—-0-0=2.
A dale podle vzorce inverzni matice je

120 1
_1_7 _
A _2l0 1] [0

i O
1

1.4 Vektory

3

K vypracovani této podkapitoly byly pouzity zdroje [2], [4] a [28].
Vektorem rozumime matici o jednom radku nebo sloupci. Matice, ktera ma pouze jeden
radek, se nazyva radkovy vektor, tedy

v=[o o ]

Matice, kterda ma pouze jeden sloupec, se nazyva sloupcovy vektor nebo pouze vektor,
tedy

U1
Up,

Podle poctu slozek rozlisujeme vektory dvoudimenzionalni, trojdimenzionalni az n-
dimenzionalni.

1.4.1 Nulovy vektor

Jedna se o vektor, jehoz slozky jsou rovny nule. Lze ho ziskat naptiklad soucétem —v a
v. Nulovy vektor mize vypadat napriklad takto:

0]
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1.4.2 Soucet vektoru

Pokud mame dva sloupcové vektory stejné délky, mizeme provést jejich soucet podle

Vzorec 1.4.1.
V1 w1 U1 + w1
() Wa vy +  Wo
vt+w= . + ) = .
(%% W, U, + Wy

1.4.3 Délka vektoru

Délku vektoru znacime || v ||. Délka vektort se rovna druhé odmocniné souctu druhych
mocnin slozek vektort, tedy

Vzorec 1.4.2.

v ll= o2 + 03 +...02.
Priklad 1.4.3. Napiiklad délka vektoru v = [2,3,4] je
| v||= V22 + 32+ 42 = /29.

Vektor, jehoz délka se rovna jedné, se nazyva jednotkovy vektor.

P¥iklad 1.4.4. Pifklad si uvedeme na étyidimenziondlnim vektoru u = [%,%,%,g}, kde

O O @ e v

1.4.4 Skalarni soucin

Dalsi zakladni operaci s vektory je skaldrni soucin. Skalarni soucin je definovan mezi
dvéma vektory (fadkovym a sloupcovym v tomto poradi) se stejnym poctem prvki.
Vyjadruje vztah mezi délkou vektorii a jejich thlem, tedy

Vzorec 1.4.5.
u-v=[ul-|v|-cosa,

kde « je velikost tthli mezi témito vektory. Vysledkem skalarniho soucinu je realné ¢islo.
Pokud mame dva vektory, pak jejich skalarni soucin je definovan podle

Vzorec 1.4.6.

n
VW=V W +Vg Wo+ ... —i—vn-wn:Zvi-wi.
i=1
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Jestlize je alespon jeden z vektorua nulovy, pak se jejich skalarni souc¢in rovna
u-v=0.

Jestlize vysledkem soucinu dvou nenulovych vektort ziskdme nulu, znamen4 to, ze vek-
tory jsou si vzajemné kolmé.

Priklad 1.4.7. Uvedeme priklad soucinu vektora v = [6,2] a w = [—1,3], kdy

K 2}[‘” =6-(-1)+2-3=-6+6=0.

Vysvétleni vyplyva z vyse uvedeného vzorce [1.4.5] Pokud sou¢in dvou nenulovych vek-
tort se rovna 0, musi to platit i pro pravou stranu rovnice, a proto cosa = 0, tedy 90
stupni. Tedy

u-v=0=|ul-||v]|-cosa=0.
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2. Reseni soustavy linearnich rovnic

2.1 Reseni soustavy linearnich rovnic pomoci in-
verzni matice

K vypracovani této podkapitoly byl pouzit zdroj [13].

Nyni se budeme vénovat reSeni soustavy n rovnic o n neznadmych pomoci inverzni ma-
tice. Ptiklad si uvedeme na soustavé dvou rovnic o dvou neznamych, kde

a1 T+ apere = d,

21T + A2 2T9 :dg.

Hodnoty a; ; a d; jsou zndmé a x; jsou neznamé, jejichz hodnoty hledame.

Uvedeme matici A a vektory x a d, kde

d
A — 11 A12 . = X1 a d— 1 '
21 G232 To do
Soustavu lze potom zapsat jako maticovou rovnici

Az =d, (2.1)

ay1 Aa12 x _ dy
Qg1 Q22 T2 dy |

Pokud provedeme soucin matic na levé strané, ziskame

a11%1 +ai2x2 || dy
- 9
(2,171 + A22T2 dsy

éili,

tedy puvodni soustavu.

Pokud predpokladdme, Ze k matici A existuje inverzni matice A™1, lze ji vyndsobit
obé strany rovnice (2.1)) a ziskdme

A'Az = At
A~1A ndm da dohromady jednotkovou matici, tudiz ziskame
Ir = A4,
z ¢ehoz vyplyva
r=A"1d

Pokud tedy existuje k matici A inverzni matice, lze zjistit neznamé hodnoty x; tim, ze
vynasobime tuto inverzni matici se sloupcovou matici na pravé strané rovnice.
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Priklad 2.1.1. Pomoci inverzni matice vyTesime soustavu rovnic, kde

61’1 + 31’2:9,
—1521 + 3x9 =21.

Maticové lze soustavu zapsat jako

IR

K matici zjistime matici inverzni, kde podle vzorce [1.3.2

» 1 3 -3 L
A_ pu— pum—
6-3—3-(—15)[15 6] l

Podle vy$e uvedené rovnice x = A~1d,

Vysledkem tedy je

4

Ty = B
29

Ty = 7

Abychom ovérili spravnost naseho vypoctu, spoc¢itame soucin Az, tedy

R I S

~8

V dalsich kapitolach fesime soustavy rovnic s maticemi fadu dva nebo tii. Vypocet

inverznich matic je proveden v Excelu.

2.2 Reseni soustavy rovnic s vice rovnicemi nez pro-

meénnymi

K vypracovani této podkapitoly byly pouzity zdroje [4], [5], [8] a [19].

Nyni se budeme vénovat pripadu, kdy fesime soustavu rovnic, kde je méné promén-
nych nez jednotlivych rovnic. V tom pfipadé matice A bude obdélnikova a vektor d
bude mit stejny pocet radkt jako matice A. Tato soustava nemusi mit feseni a pokud

ho ma, nemusi byt jednoznacné. Budeme hledat vektor x, pro ktery plati

Ax =~ d,
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ve smyslu, ktery popiseme nize.

Stejné jako v podkapitole jsou hodnoty matice A a vektoru d znamé hodnoty a
hodnoty vektoru x jsou hodnoty, které hledame. Hodnoty matice A a vektor d mohou
byt zatizeny riznymi chybami a tyto chyby je potfeba zohlednit pti hledani vektoru x.

V nasem pripadé predpokladame, ze chyby vykazuje pouze vektor d pravé strany rov-
nice. Musime najit co nejmensi hodnotu A, o kterou se lisi vektor d, aby platilo

Ax=d+h.

Tuto situaci nazyvame problémem nejmensich ¢tvercii. V dalsim textu predpokladame,
zen>m.

Definice 2.2.1. (Problém nejmensich ¢tverct) Pokud je A € C™™ a d € C7,
chceme urcit x € C™, tak aby platilo

Ax =d+h,
pricemz délka h je minimdlnd.

V dalsim textu budeme pouzivat pojmy obor hodnot matice, jadro matice, direktni
soucet podprostorii a ortogonalni doplnék, proto si je nyni definujeme.

Definice 2.2.2. (Obor hodnot matice R(A)) Oborem hodnot matice A € C"™™™
rozumime mmnozinu vektoru, kterou nabjvd Ax za predpokladu, zZe x € C™.

Definice 2.2.3. (Jadro matice N(A)) Jdadrem matice A € C"*™ rozumime mnoZinu
vektori, kterou nabyva x € C™ za predpokladu, Ze Ax = 0.

Definice 2.2.4. (Direktni soucet podprostort) Direktnim souctem podprostori ro-
zumime soucet dvou podprostori, které nemaji Zadny spolecny bod s vgjimkou {0}. Tento
soucet znacime symbolem &.

Definice 2.2.5. (Ortogonalni doplnék) Meéjme D vektorovy prostor a'Y jeho podpro-
stor. Ortogondlnim dopliikem podprostoruY , znacenym Y+, nazjvdme soubor vsech vek-
torti prostoru D, které jsou kolmé ke vsem vektorim podprostoruY . Plati D =Y ®Y+.
Pro vice informact viz [19].

Tvrzeni 2.2.6. Pokud je A € C"™ pak prostor C™ lze rozdélit do kolmé direktni
sumy jadra matice a oboru hodnot matice transponované. Zdaroven plati © naopak, Ze
prostor C" lze rozdelit do kolmé direkini sumy jddra matice transponované a oboru
hodnot matice. Plati tedy

N(A)@® R(AT) = C™, N(A) L R(AT),
NATY@ R(A) = C*, N(AT) L R(A).

Diukauz
Prostor C™ mtzeme napsat jako soucet

C™ = R(AT)® R(AT)..

26



Abychom dokézali, Ze plati prvni ¢ast tvrzeni, tj. C™ = N(A) ® R(AT), stac¢i dokdzat,
ze R(AT)t = N(A). Jestlize je z jakykoliv vektor z prostoru R(AT)L, pak plati, ze
skalarnf soucin y - z = 0, pokud vektor y € R(AT). TudiZ plati, Ze vynasobime-li AT
jakymkoliv vektorem z € C", skaldrni sou¢in ATz s vektorem z bude opét nulovy. A
taktéz pokud provedeme skalarni souc¢in Ax s libovolnym ¢islem z € C", vysledek bude
opét nulovy. Plati tedy i, ze Az = 0, tudiz musi platit, ze x € N(A) tehdy a pravé
tehdy, kdyz = € R(AT)*.

Pro druhou ¢ast tvrzeni plati to samé, jen vse aplikujeme na matici transponovanou.
O

Soustavu linedrnich rovnic Az ~ d lze Tesit presné, pokud d € R(A).

Pokud hledame fteseni soustavy Ax = d + h, kde h ma minimalni hodnotu, poku-
sime se najit nejlepsi priblizeni vektoru d v prostoru R(A).

Definice 2.2.7. (Ortogonalni projekce) Dle [8] definujeme ortogondlni projekci nd-
sledovne: ,Méjme D wvektorovy prostor se skalarnim soucinem a Y jeho podprostor.
Prvek y € Y nazijvame ortogondlni (kolmou) projekci proku d € D na prostor'Y, pokud
plati d —y L Y. “ (Pro dcely této price jsou v definici pozménény ndzvy prvki a pod-
prostori.) Prvek y je pritom tim prvkem z prostoru'Y', pro ktery je vzddlenost || y—d ||
nejmensi ze vsech proki y.

Pro lepsi znazornéni viz. obrazek:

Obrazek 2.1: Ortogonélni projekce

\ &

Pomoci ortogondlni projekce vektoru d na R(A) ziskdme nejlepsi aproximaci vektoru d
v R(A). Pro ortogonalni projekci vektoru d na R(A) zvolime oznaceni symbolem d|z(a).

Jestlize plati, ze A € C"*™ a d € C", je vektor x feSenim problému nejmensich ¢tverci,
pokud

A-x :d|R(A)- (2.2)

V tom piipadé vektor h v definici odpovida vektoru d —d|g(a) a na zakladé tvrzeni
plati i
ld = A -z = |dlyam|

27



Abychom nalezli Teseni problému nejmensich ¢tverct, musi platit, ze d # 0, tedy, ze
vektor d mé nenulovou slozku v R(A), tzn. d neni kolmé k R(A). Pokud by d bylo
kolmé k R(A), bylo by jediné spravné feseni z = 0. Vysledkem soucinu A -z je linearni
kombinace sloupct

T
T2
{al, as, ..., am} . =T1-a1+To-a9+ ... +Tpy - Q-
xm
Pokud jsou sloupce matice A linedrné nezavislé, mizeme d|p(a) popsat jednoznacéné po-
moci linedrni kombinace sloupcii a soustava mé tedy jednoznacné reseni. Jsou-li sloupce

matice A linedrné zavislé, miiZeme d|ga) popsat pomoci linearni kombinace sloupcii
matice A nekonec¢né mnoha zpusoby.

Nyni si ukdzeme, jak feseni problému nejmensich ¢tvercii souvisi se soustavou linedrnich
rovnic se ¢tvercovou matici.

Tvrzeni 2.2.8. Méjme A € C™™ a d € C". V tom pripadé je x resenim problému
nejmensich ctverciu tehdy a prave tehdy, pokud je resenim soustavy mormdlnich rovnic

AT A 2=A"T.a (2.3)

Dikauz
Pokud je x feSenim problému nejmensich ¢tvercti, pak plati A - x = d|g(a), viz (2.2).
Tudiz

A'$:d|R(A), atedy AT'A'[L’:AT'd|R(A),
azéroven  AT-A.z=A".(d|ga) +d|yar) =AT-d

Posledni rovnost vyplyva na zakladé tvrzeni [2.2.6] kdy d € C™ a C" lze rozdélit kolmou
direktni sumou na N(AT) a R(A).

Pokud plati AT - A .2z = AT.d = AT . d R(A), Pravou stranu poloZime rovnu 0 a
ziskdme

AT (A-z—d|p@)) =0, z&ehoZ vyplyva, ze (A -z —d|ga)) € N(AT),
na zakladé definice 2.2.3

Vime ale i, ze A -z — d|ga)y € R(A). Vektor A -z — d|ga) se nachazi v priniku
prostorit N(AT) a R(A). V primiku obou prostorii se na zakladé tvrzeni muze
nachéazet pouze nulovy vektor, proto musi platit

A-J]—d|R(A) =0.
Tudiz
A-x= d|R(A)7
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coz znamena, ze x je feSenim problému nejmensich ¢tverct.
O

Pokud mé matice A plnou sloupcovou hodnost, matice AT - A je reguldrni a sou-
stava (2.3) mé jednoznacné feseni, které lze vyjadfit pomoci inverze matice normalni
soustavy jako

= (AT A1 AT .4 (2.4)

Definice 2.2.9. (Moore-Penroseova pseudoinverze) Pokud matice A md linedrné
nezdvislé sloupce, pak Moore-Penroseova pseudoinverze, oznacovand jako A', je defino-
vana jako

AT = (ATA)'AT.
Priklad 2.2.10. Priklad uvedeme na soustavé rovnic, kde
a-24+0-3 = 8§,
a-4+b = 5,

a-(—2)+b-7 = —6,
a-1+b-(-2) = 4

Tato soustava obecné nema teSeni. Pokusime se najit takové a a b, aby

a-24b-3 ~ 8,
a-4+0b
a-(=2)+b-7
a-14+b-(-2) =~ 4.

&
ot

Q
|
o

Maticové soustavu zapiseme jako

2 3 8

4 1 a | 5}

-2 7||b|T| -6

1 =2 4

Uvedeme notaci, kde

2 3 8
4 1 a 5
A= 9 g | T= [ b ] a d= _6
1 =2 4

Musime vytesit rovnici



Podle tvrzeni je Teseni dano rovnici
r=(AT-A)' AT a4
Nejprve vypocteme

3
1| [ 2 —6
77| -6 63

-2

ATA—lz 4 =2 1]

31 7 =2

=N s N

Odvodime, ze

(ATA) ! = 1 .[63 61:1.[63 6]:[151 5?3]

T 25-63—(—6)-(—6) | 6 25 1539 | 6 25 2 B
Dale
8
v, [24 —2 1 50 [ 52
Ad_[31 7 2| =6 | | =21 |
4

Daéle nam vyplyva, ze

o[ 412108

513 1539
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3. Ultrafialova a viditelna
spektroskopie

Spektrofotometrie je metoda zalozena na méfeni intenzity zareni absorbovaného vzor-
kem. V piipadé ultrafialové a viditelné (UV-VIS) spektrofotometrie ptisobime na latku
bud ultrafialovym (pti vinovych délkach 200 -400 nm) nebo viditelnym zafenim (v ob-
lasti vlnovych délek 400 - 800 nm). Molekula zafeni absorbuje a diky tomu se zvysuje
jeji energeticky stav. Léciva absorbujici v UV oblasti obsahuji ve své molekule skupiny
s dvojnymi nebo trojnymi vazbami, tzv. chromofory. Jedna se naptiklad o ketonickou,
nitrilovou nebo nitroskupinu. Pokud molekula obsahuje nékolik konjugovanych vazeb,
absorbuje ve viditelné oblasti spektra. Tuto metodu mtizeme vyuzit ke zjisténi koncen-
trace latky v roztoku. Pro vice informaci viz [14] a [16].

3.1 Zakladni vztahy
K vypracovani této podkapitoly byly pouzity zdroje [14] a [I5].

Pokud na kyvetu obsahujici roztok 1é¢iva dopada zarivy tok ¢q, zareni, které projde
timto vzorkem, neni uplné. Intenzita zareni je zmensSena o odrazené, rozptylené a ab-
sorbované zateni. Pokud zanedbame odraz a rozptyl a predpokladame, Ze nejvétsi cast
ubytku zareni pripada na absorbanci, mizeme vyjadrit transmitanci.

Definice 3.1.1. (Transmitance) Transmitance T vyjadruje relativni cdst proslého
zdarent, tedy
_9

bo
Transmitanci je mozné vyjadrit i v procentech. ¢y vyjadiuje dopadajici zarivy tok (pu-
vodni zarivy tok) a ¢ vyjadiuje zarivy tok, ktery prosel kyvetou. Pokud latka zadné
zareni neabsorbuje, transmitance se rovnd jedné neboli 100 %.

T

Definice 3.1.2. (Absorbance) Zdporny dekadicky logaritmus transmitance nazgvdme
absorbance, tedy

%o
Pokud latka zareni neabsorbuje, je absorbance nulova. Absorbance roste s rostouci
absorpci zareni. Pokud se transmitance blizi nule, absorbance se blizi nekonec¢nu.

A= —logT = log

Definice 3.1.3. (Lambert-Beeruv zakon) Lambert-Beeriv zikon ndm vyjadruje, Ze
absorbance je primo umérnd tloustce absorbujici vrsty a koncentraci absorbujici latky,
tedy

A=¢c-c-l.
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V Lambert-Beerové zdkoné nam e vyjadiuje molarni absorpéni koeficient (za danych
podminek pii urcité vinové délce je to pro danou ldtku konstanta) [dm? - mol =t - em™1],
¢ vyjadiuje ldtkovou koncentraci [mol - dm™3] a [ je tloustka absorbujici vrstvy [cm)].
Lambert-Beertiv zakon plati pouze pro ziredéné roztoky do nejvyssi koncentrace zhruba
10~2mol - dm=3.

Pokud absorbuje v roztoku vice slozek, je celkova absorbance souc¢tem absorbanci jed-
notlivych slozek.

3.2 Multikomponentni analyza
K vypracovani této ¢asti podkapitoly byly pouzity zdroje [11], [17] a [20].

Multikomponentni analyza je spektrofotometrickd metoda, kterd se vyuziva v pripadé,
kdy zkoumany vzorek obsahuje smés vice slozek, jejichz absorbance vykazuji podobné
hodnoty pfi ur¢itém rozmezi vinovych délek, viz [20]. Pomoci multikomponentni analyzy
lze stanovit koncentrace slozek v roztoku, aniz bychom je od sebe oddélili. Predpokla-
dem je predchozi znalost molarnich absorpcnich koeficient pro vSechny vinové délky a
slozky:.

Vzorec 3.2.1. Pokud se sloZky vzdajemné nemohou ovlivnovat a pro kazZdou slozZku plati
Lambert-Beertiv zdkon, plati, Ze vysledna absorbance A; (i znaci danou vinovou délku a
muze nabjvat hodnot i = 1,...,m) je dina souctem absorbanci jednotlivich sloZek j (j
mize nabyvat hodnot 1,....p), tedy

p
Ai = ZEZ'J' +Cj o/
j=1
neboli
Ai:gi,l'Cl'l+"'+€i,p'cp'l7
kde
A; zna¢i  absorbanci roztoku se smési 1é¢iv pri i-té vinové délce,
1 zvolenou vlnovou délku pro méfeni,
J zvolenou slozku,
D pocet slozek,
m pocet vinovych délek,
[ optickou délku kyvety,
Eij molarni absorpéni koeficienty slozek j pri vinovych délkach i,
ci,...,c, obecné vyjadiené koncentrace jednotlivych slozek.

Lze stanovit koncentrace jednotlivych slozek zmérenim absorbanci neznamého roztoku
pri:

1. stejném poctu vlnovych délek jako je pocet slozek ve smési, tj. m = p (presné urcené
systémy linedrnich rovnic),
2. vice vlnovych délkach, nez je pocet absorbujicich slozek ve smési, tj. m > p (preurcené
systémy linearnich rovnic).
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3.2.1 Presné urcené systémy
K vypracovani této ¢asti podkapitoly byly pouzity zdroje [11] a [17].
Méteni provadime pri stejném poctu vinovych délek, jako je pocet slozek (v nasem

piipadé 1é¢iv) v soustavé. Priklad uvedeme na soustavé dvou rovnic o dvou neznamych,

kde

Al =¢e11-c1+¢e12- o,

Az =¢&21°C1 + €22 " Ca.
V soustavé A; a Ay znaci absorbance smési 1éciv pii i-té vlnové délce, €; ; znaci molarni

absorpc¢ni koeficienty cistych 1é¢iv, které predpokladame, Ze jsou znamé, a ¢y a co jsou
hledané koncentrace 1éciv.

Tuto soustavu muzeme vyresit napriklad dosazovaci metodou, Gaussovou eliminac¢ni
metodou a pro urychleni feseni lze vyuzit softwarovych funkci.

3.2.2 Preurcené systémy

K vypracovani této ¢asti podkapitoly byl pouzit zdroj [11].

Meéreni provadime pti vétsim poctu vinovych délek, nez je pocet slozek v soustave,
tedy m > p. Preurcené systémy lze zpracovat metodou nejmensich ¢tvercti. V dalsim
textu ukdzeme, Ze minimaliza¢ni tlohu nejmensich ¢tvercu (viz [2.2.1) mizeme téz vy-
resit pomoci parciadlnich derivaci, coz vede ke stejnému vysledku jako v pripadé pouziti
tvrzeni 2.2.8

Priklad uvedeme na vzorku, ktery obsahuje dvé 1é¢iva a u kterého byla métreni pro-
vedena pri tfech vinovych délkach. Sestavime soustavu tii pribliznych rovnic (dle mé-
reného poc¢tu vinovych délek) o dvou nezndmych, tedy

Aleap R E11-Cl1+E12 Ca, (3.1)
Ageap R €21 C1+ E229 - Ca,

As eap R E31-C1+E32 - Co.
P

P1i této metodé aproximujeme hodnoty A; .., (jedna se o hodnoty, které jsme skutecné
naméfili) hodnotami A4; ,,,, které jsme vypocitali podle vzorce

Ai,vyp ~Ei1-Cr- [+ €2 Ca- l. (32)

Hodnoty ¢; a ¢y znaci hledané koncentrace 1é¢iv, [ znaci optickou délku kyvety. Hodnoty
moldrnich absorpénich koeficientti ¢; ; vypoc¢itame z namérenych spekter cistych latek
dle vzorce odvozeného z definice [3.1.3| Tedy

A

E; i = ——
2%} C'l

[dm3 -mol™ - em™ |
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kde A znaci absorbanci ¢istého 1éciva pri i-té vinové délce, ¢ znaci koncentraci j-tého
léciva.

Pro aproximaci vyzadujeme, aby soucty druhych mocnin rozdili mezi A; ., a A;exp
byly co nejmensi, coz odpovida hledéni ¢; a ¢y ve smyslu problému nejmensich ¢tverci.
Tedy

m
U= Z (Ajoyp — Ai,exp)2 = je minimalni.
i=1

P1i nasem vzorku tudiz pro optimalni hodnoty ¢; a ¢ musi platit
2 2 2 e,
U = (Atuyp — Ateap)” + (A2,0pp — Aseap)” + (As,0pp — Aseap)” = je minimdlni.

V dalsim kroku dosadime (3.2)) a pocitame, ze [ = 1, jelikoz predpoklddame, ze pouzi-
jeme kyvetu o optické délce 1 em. Dostaneme tedy

U = (e11-aa+€12-c— Al,ezp)2 + (21 -1+ €220 — A2,e$p)2
+ (53,1 -C1 + €39 C2 — Ag,exp)Q = je minimalni. (33)

Aby vztah platil a danym souctem jsme ziskali co nejmensi ¢islo, mtizeme vztah
(3.3) zderivovat a vysledek polozit roven nule. Nésledné muzeme vyftesit vyslednou
rovnici pro ¢;. Hledame dvé nezndmé, proto musime derivovani provést dvakrat (pro
kazdou koncentraci (¢; a ¢p) zvlast). Derivovanim ziskdme

gg = 2-(e1np-c1+¢e12-Co— Aleap) €11 +2- (621 -1+ €22 Ca— Aseyp) - €21
+ 2-(e31-c1+e32 o — Ageqp) €31 =0
a
oU
8762 = 2-(e1n-c1+€12 20— Alep) €12+ 2 (€211 +E22Co— Aserp) - €22
+ 2- (6371 -Cc + €392 Cy — AS,exp) c€32 = 0.

Vydélenim ¢islem dvé a roznasobenim ziskdme

2 2
€11°CtE11-€12-C— €11 A eap + €31°C1 T €E21€22 C—€21" A cap
2
+ €37°CtE31°€32°C2—€31°" Aseap =0

2 2
€1,1°€1,2°C1 T &5 C2—€12" Ajeap + €21 €221+ €59 Cy—E22" A cap
2
+ €31°€32°C1 -+ 6372 ©Cp —E32° A3,emp =0.

Vytknutim neznadmych (c¢; a ¢3) a jejich sefazenim ziskdme
2 2 2
(6171 + 6271 + 6371) -Cc1 + (2’:‘1,1 “€1,2 + €21 €22 + €31 83,2) + Co

= &11° Al,ezp + €21 " AQ,exp + €31 AS,exp (34)
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2 2 2
(€11 €12+ €21 €22+ €31 €32) -1+ (51,2 Tt &t 53,2) tC2
= &12° Al,ezp + €292 A2,ezp + €392 A3,erp' (35)

Pokud nahradime zapis souctii symbolikou pro sumy, ziskame

m m m
Z€i,1 "Ei1 0 C1 T Zéz‘,l "Eig - Cy = Z&,l - Aj eap
i=1 i=1 i=1

m m m
Z&‘,l “€ip-C1+ Z €2 &2 Ca = ZEi,z : Ai,exp-
i=1 i=1 i=1

Jednotlivé soucty sum zjednodusené oznac¢ime postupné S az Sg. Ziskame rovnice ve
tvaru

Sl -c + SQ cCy = S3 (36)

S4 -c1 + 55 cCg = Sﬁ. (37)

Tuto soustavu dvou rovnic o dvou neznamych vytresime vhodnym zptusobem, napiiklad
dosazovaci metodou nebo Gausovou elimina¢ni metodou s vyuzitim programu Excel.

V dalsim textu uvedeme nas diikaz o ekvivalenci tohoto postupu s fesenim pomoci
inverznich matic.

Soustavu ([3.1)) mtizeme téz tesit pomoci maticového zapisu Mc ~ v, kde

€11 €1,2 c Al,exp
1

M = €21 €22 s Cc = c a U= A2,e:(:p
2

€31 €32 A3,exp

Resenim je podle tvrzeni m
M™Mc = M7Tv. (3.8)

Pokud roznéasobime levou stranu rovnice (3.8)), ziskdme

€11 €12
€11 €21 €31 C1
€21 €22 (39)
€12 €22 £&372 fa1 E39 Ca
2 2 2
_ (e11+e31+e31) (€11 €12+ €271 €20+ €31 €32) Ca
= 2 2 2
(€12 €11+ €22 €21+ €32 €31) C1 (51,2 T &30+ 53,2) 1 C2
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Prava strana maticového zapisu (3.9) odpovida levé strané vyse uvedenych rovnic (3.4) a
(3.5)). Jak jsme jiz vySe zminili, pokud hodnoty sou¢tu molarnich absorpénich koeficientt
oznacime pismenem S, dostaneme rovnice (3.6) a (3.7). Tudiz ndm vyplyva, ze

S, &]

TN —
MJM_[& y

Pokud roznésobime pravou stranu rovnice (3.8)), ziskame

Al ex
9 p
[ €11 €21 €31 ] o [ €11 Aleap 621 - Azeap + €31 - Aseap (3.10)

2,exp
€12 €22 €32 A €12 Aleap €22 Ageap + €32 - Aseap
3,exp

Pravé strana maticového zapisu (3.10) odpovida pravé strané vyse uvedenych rovnic

(13.4) a (3.5). Tudiz ndm vyplyva, ze

T | Ss
Mv_[&s]'

3.2.3 C(Citlivost systému linearnich rovnic viac¢i nepresnostem
vstupnich dat

K vypracovani této ¢asti podkapitoly byly pouzity zdroje [5], [6] a [7].

Pouzivame-li presné urcené systémy, pak soustava
Ax=d

je zatizena nepresnostmi. Nepresnosti vykazuje prava i leva strana rovnice. Nepresnosti
v levé strané rovnice vykazuje matice A, ktera v nasem pripadé obsahuje hodnoty mo-
larnich absorpénich koeficientl. Tyto koeficienty jsou zavislé na koncentraci méreného
roztoku a absorbanci. Jistou nepresnost vykazuje jiz koncentrace roztoku. Neptfesnost
vykazuje taktéz absorbance diky odchylkdm pouzitého spektrofotometru. Vektor d na
pravé strané rovnice obsahuje v nasem pripadé hodnoty absorbanci mérenych smési.
Tyto hodnoty jsou opét zatizeny nepresnostmi pouzitého spektrofotometru.

S ohledem na tyto nepresnosti by bylo mozné vzniklou rovnici psat ve tvaru
(A+6A)y =d+dd,

kde A znac¢i nepresnosti v matici A a dd znaci nepresnosti vektoru d. Pismenem y
oznacujeme vypocitané hodnoty koncentraci. Zajima nas, jak nepresnosti v matici A a
vektoru d ovlivni nase vypocitané koncentrace y, zejména o kolik se lisi y od Teseni x
idealni soustavy Az = d.

Pro relativni chybu vaci z plati (viz [6], odstavec 3.3), ze

Hy—xH<HM)OMAH HMH>
el = 1=r Al ldl
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za predpokladu, ze
|6A | A =r <L

Hodnota x v tomto pripadé znaci skutecné pouzité koncentrace, k znaci ¢islo podminé-
nosti vyjadrené jako

r(A) = Al AT,

kde || A || zna¢i maticovou normu (tj. v uréitém smyslu zobecnéni vektorové normy
(viz [5], podkapitola 1.7)).

Cislo podminénosti ndm dava néjakou miru citlivosti hodnoty vypodcitanych koncen-
traci y v zavislosti na || 0A || /|| A |l a || od || / || d||. Pokud je ¢islo podminénosti
malé, vykazuji hodnoty y malou citlivost vii¢i chybam matice A a vektoru d. Pokud je
naopak ¢islo podminénosti velké, mohou byt fesené hodnoty y velmi citlivé vici chybam
matice A a vektoru d.

V pripadé preurcenych systému plati analogni vysledek (viz [6], odstavec 6.6).

Mame-li soustavu dvou rovnic, kterd odpovida dvéma vlnovym délkam, tedy

Ai=cip-a+e12-c

A =911 + €22 Ca,

matice A bude mit tvar

€21 €22

l L1 f12 ] . (3.11)

Pridame-li pro stejné latky méreni pro dalsi vinovou délku, pak

Al =¢e11-c1+¢12Co,

Ay =¢e971 -1+ 622 Co,

A3 =E£&31°C1 + €32 Ca.

Matice A bude mit v tomto pripadé tvar

€11 €12
€21 €22 . (312)
€31 €32

Plati, Ze ¢islo podminénosti matice (3.11]) bude vzdy mensi nebo rovné nez ¢islo pod-
minénosti matice (3.12)) (viz [7], dusledek 2.4.5). Z tohoto pohledu ocekévame, Ze se
zvysujicim se poc¢tem vinovych délek obecné nedosdhneme presnéjsich vysledki.
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4. Experimentalni cast

V experimentalni casti jsme se zabyvali konkrétnim stanovenim koncentraci jednotli-
vych 1é¢iv ze smési jejich roztoki pomoci multikomponentni analyzy.

Vsechny vysledky jsme zaokrouhlili na dvé desetinnd mista. Vyjimku tvofily situace,
kdy se takovéto zaokrouhleni jevilo jako nevhodné. U téchto pripadl jsme uvedli in-
formaci o jiném zaokrouhleni. VSechny vysledky jsme zpracovali programem Excel, kde
jsme vyuzili veskerd data s maximalni presnosti bez jakéhokoliv zaokrouhleni.

4.1 Pristroje a léciva

4.1.1 Pouzité pristroje

Zde uvadime seznam pouzitych pristroji.

Analytické vahy (Sartorius)
Spektrofotometr HP8453 (Agilent technologies)

4.1.2 Pouzita léciva

Zde uvadime seznam pouzitych léc¢iv a v zavorce jejich ptivod.

Diazepam (dar prof. Dolezala; katedra farmaceutické chemie a farmaceutické analyzy)
Fenacetin (dar prof. Dolezala; katedra farmaceutické chemie a farmaceutické analyzy)
Kodein (dar prof. Dolezala; katedra farmaceutické chemie a farmaceutické analyzy)
Metamizol (ze sbirek katerdy biofyziky a fyzikdlni chemie)

Pitofenon (ze sbirek katedry biofyziky a fyzikalni chemie)
Triclosan (Ciba-Geigy)

4.1.3 Pouzita rozpoustédla

Zde uvadime pouzita rozpoustédla a v zavorce jejich ptivod.

Methanol Chromasolv® gradient grade for HPLC (Aldrich)
Dimethylsulfoxide analytical grade (Fluka)

4.2 Pracovni postup

4.2.1 Priprava roztoku lécCiv

Pripravili jsme si zasobni roztoky 1é¢iv o koncentraci 0,001 mol/l v objemu 50 ml me-
thanolu. V tabulce uvadime molarni hmotnosti 1éciv, teoretické a realné navazky
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s presnosti na ¢tyfi desetinnd mista a vyslednou koncentraci zasobniho roztoku zao-
krouhlenou na tfi desetinna mista.

Tabulka 4.1: Molarni hmotnosti 1é¢iv, jejich teoretické a redlné navazky a vysledné
koncentrace zasobnich roztoki o objemu 50 ml

Lécivo Molarni hmotnost  Teoreticka Realna Koncentrace
[g/mol] navézka [g] navdzka [g]  [mol/dm?]

Diazepam 284,74 [10] 0,0142 0,0143 1,004 -1073
Fenacetin 179,22 [23] 0,0089 0,0091 1,016 -1073
Kodein 299,36 [9] 0,0149 0,0150 1,002 -1073
Metamizol 311,36 [26] 0,0156 0,0156 1,002 -1073
Pitofenon 367,44 [21] 0,0184 0,0187 1,018 -1073
Triclosan 289,54 [22] 0,0145 0,0146 1,008 -1073

4.2.2 Meéreni spekter zasobnich roztoki léciv

Vzhledem k tomu, ze nas spektrofotometr vykazuje spolehlivé hodnoty absorbanci pouze
v urc¢itém rozmezi, museli jsme zasobni roztoky dale nafedit. Pro nejspolehlivéjsi vy-
co nejvyssich prijatelnych hodnot pro nas spektrofotometr. Pro kazdé 1é¢ivo jsme tedy
zvolili individualni pomeér fedéni. Jako fedidlo byl pouzit methanol, stejné jako pro
slepy vzorek. Byly pouzity kifemenné kyvety o optické délce 1 cm.

Pro dopocet vyslednych koncentraci v kyveté jsme vyuzili sméSovaci rovnici
Vier + Vacy = Ve,

Hodnota Vi oznacuje objem prvni slozky roztoku, v nasem pripadé léciva. Hodnota V5
oznacuje objem druhé slozky roztoku, v nasem pripadé methanolu. Hodnota c; znaci
koncentraci prvni slozky roztoku, v nasem pripadé lé¢iva. Hodnota ¢y znaci koncentraci
druhé slozky roztoku, v nasem pripadé methanolu. Hodnota V3 oznacuje celkovy objem
vsech slozek roztoku, tedy v nasem pripadé V; + V5. Hodnota c3 znaci vyslednou konce-
traci roztoku. V nasem pripadé hodnoty objemu uvadime v ml a hodnoty koncentraci
v mol /dm3.

Priklad uvedeme na fenacetinu. Do kyvety jsme pouzili 0,45 ml zasobniho roztoku

fenacetinu (viz. tabulka o koncentraci 1,016 <1073 mol/dm? (viz. tabulka a
doplnili jsme methanolem na celkovy objem 3 ml.

0,45-107%-1,016 - 1072 +255-1072-0 =3 - 10 3¢5
4,57-107" =310 3¢3

cs =1,52-107* mol/dm?
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Stejnym postupem jsme dopocitali vysledné koncentrace v kyveté pro ostatni léciva.

V nésledujici tabulce uvaddime pouzity objem zasobniho roztoku, methanolu a vysled-
nou koncentraci roztokl 1é¢iv, jejichz absorpc¢ni spektra jsme zmérili. Pouzity objem
zasobniho roztoku a methanolu jsme zaokrouhlili na tii desetinnd mista.

Tabulka 4.2: Vysledné koncentrace roztoku 1éc¢iv v kyveté o objemu 3 ml pouzité pro
meéreni jejich absorpénich spekter

Lécivo Objem zasobniho Objem Koncentrace
roztoku [ml] methanolu [ml]  [mol/dm?]

Diazepam 0,215 2,785 7,20 -107°
Fenacetin 0,450 2,550 1,52 -1074
Kodein 0,500 2,500 1,67 -1074
Metamizol 0,430 2,570 1,44 -104
Pitofenon 0,320 2,680 1,09 -10~4
Triclosan 0,200 2,800 6,72 -107°

4.2.3 Vypocet molarnich absorpc¢nich koeficientii

Pro vyuziti pfesné urcenych nebo preurcenych systému potiebujeme znat molarni ab-
sorpcni koeficienty pouzitych 1é¢iv. Zvolili jsme Sest vlnovych délek, konkrétne 205, 221,
236, 248, 262 a 279 nm, které jsme v riznych kombinacich pouzili pro vSechny vypo-
¢ty pomoci presné urcéenych nebo preurc¢enych systémi. Vinové délky jsme vybrali tak,
aby mezi nimi byl rovhomérny rozestup. Z absorp¢nich spekter jednotlivych 1é¢iv jsme
zjistili absorbance pfi jistych vinovych délkach. Ze vztahu v definici z predchozi
kapitoly jsme vyjadrili e, tedy
A

T

kde ¢ zndme (viz. tabulka a [ = 1, protoze jsme pouzili kyvetu o optické délce
1 em. V tabulkach [4.3|az [4.§ uvadime prehled takto vypoctenych molarnich absorpénich
koeficientlt pro pouzité vinové délky.

Tabulka 4.3: Molarni absorpéni koeficienty pro diazepam

Vinova Absorbance Koncentrace Molarni absorpéni koeficient
délka [nm] [mol /dm?] [dm? - mol™" - em™!]
205 2,49 7,20 -107° 3,46 -10%
221 2,37 7,20 -10° 3,29 -10%
236 2,39 7,20 -107° 3,33 -10*
248 1,47 7,20 -107° 2,04 -10*
262 9,62 -10~1 7,20 -107° 1,34 -10%
279 3,08 -101 7,20 -107° 4,28 103
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Tabulka 4.4: Molarni absorpéni koeficienty pro fenacetin

Vinova Absorbance Koncentrace Molarni absorpéni koeficient
délka [nm] [mol /dm?] [dm?® - mol=" - em™]
205 2,37 1,52 -10~4 1,55 -10%
221 5,71 -107! 1,52 1074 3,75 -10°
236 1,69 1,52 -10~4 1,11 -10*
248 2,49 1,52 104 1,64 -10%
262 1,64 1,52 -10~* 1,08 -10*
279 3,64 -10-1 1,52 -10~* 2,39 -103

Tabulka 4.5: Molarni absorpéni koeficienty pro kodein

Vinova Absorbance Koncentrace Molarni absorpéni koeficient
délka [nm] [mol/dm?] [dm?® - mol=" - em™!]
205 2,25 1,67 1074 1,34 -104
221 2,06 1,67 -1074 1,24 -10%
236 6,53 -107! 1,67 -1074 3,91 103
248 4,98 -1071 1,67 -1074 2,98 -103
262 5,17 -1072 1,67 -10~* 3,09 -102
279 1,57 -10~ ! 1,67 -1074 9,42 -10?

Tabulka 4.6: Molarni absorpc¢ni koeficienty pro metamizol

Vlnova Absorbance Koncentrace Molarni absorpéni koeficient
délka [nm] [mol/dm?] [dm?® - mol™" - em™!]
205 2,43 1,44 -1074 1,69 -10%
221 1,23 1,44 -104 8,59 -10°
236 1,38 1,44 -104 9,59 -103
248 1,27 1,44 -10~4 8,84 -103
262 1,18 1,44 1074 8,22 -103
279 1,06 1,44 -1074 7,35 103
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Tabulka 4.7: Molarni absorpéni koeficienty pro pitofenon

Vinova Absorbance Koncentrace Molarni absorpéni koeficient
délka [nm] [mol /dm?] [dm? - mol™" - em™!]
205 2,30 1,09 -10~* 2,12 -104
221 1,82 1,09 104 1,67 -104
236 8,85 -101 1,09 -1074 8,15 -103
248 6,97 -107! 1,09 -1074 6,42 -103
262 1,17 1,09 -10~4 1,08 -10%
279 1,60 1,09 -10~4 1,47 -104

Tabulka 4.8: Molarni absorpc¢ni koeficienty pro triclosan

Vinova Absorbance Koncentrace Molarni absorpéni koeficient
délka [nm] [mol/dm?] [dm?® - mol=" - em™!]
205 2,26 6,72 -107° 3,36 -10*
221 1,22 6,72 -107° 1,81 -10%
236 8,72 -1071 6,72 -107° 1,30 -10%
248 2,86 -10~1 6,72 -107° 4,25 103
262 7,88 1072 6,72 -107° 1,17 -103
279 3,02 -1071 6,72 -1073 4,49 -103

4.2.4 Priprava viceslozkovych roztoku 1éciv

Pripravili jsme dvouslozkové a trislozkové smési roztoki 1é¢iv v riizném poméru. Vzhle-
dem k tomu, ze nelze z divodu rozdilnych koncentraci zasobnich roztokt presné pomér
dodrzet, budeme o tomto poméru dale mluvit jako o planovaném poméru. Prehled slo-
zeni jednotlivych smési uvadime v tabulkéch [£.9 a [4.10]

Tabulka 4.9: Zvolené kombinace dvouslozkovych smési a jejich planované poméry

Kombinace 1é¢iv Planovany pomér

Fenacetin : triclosan 1:1  1:2 3:2
Kodein : pitofenon  1:1 1:2 3:1
Diazepam : triclosan 1:1 1:2 3:1
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Tabulka 4.10: Zvolené kombinace tiislozkovych smési a jejich planované pomeéry

Kombinace 1é¢iv Planovany pomeér

Fenacetin : metamizol : kodein  1:1:1  1:2:1 2:2:1 1:1:3
Diazepam : triclosan : pitofenon 1:1:1 2:1:2  1:1:2 2:1:1

4.2.5 Dopocet vyslednych koncentraci v kyveté pro smési 1é¢iv

Ze zasobniho roztoku jsme odebrali jistou ¢ast roztoku do kyvety, kde doslo k dalsimu
nafedéni. Bylo proto nutné dopocitat vyslednou koncentraci 1é¢iv v kyveté. Pii vypo-
¢tech koncentraci jsme uplatnili stejny postup jako v odstavci [4.2.2]

Zde uvadime tabulky az vyjadrujici, jaké koncentrace 1é¢iv byly pouzity ve

smeésich, jejichz absorpéni spektra byla méfena, a jejich readlny pomér. Redlnym pomeé-
rem budeme nazyvat pomér skutecné pouzitych koncentraci 1é¢iv v kyveté.

Dvouslozkové smési

Tabulka 4.11: Pouzité koncentrace [mol/dm?] pro méfeni absorpc¢nich spekter - smés
fenacetin - triclosan

Planovany Pouzita koncentrace Redlny
pomér F T pomér
1:1 1,00 5,08 -107° 5,04 -107° 1,01

1:2 5,00-107' 271-107° 5,38-107° 5,03 -10!
3:2 1,50 5,08 -107° 3,36 -107° 1,51

Tabulka 4.12: Pouzité koncentrace [mol/dm?] pro méfeni absorpc¢nich spekter - smés
kodein - pitofenon

Planovany Pouzita koncentrace Redlny
pomér K P pomér
1:1 1,00 6,68 -107° 6,79 -107° 9,85 .10~}
1:2 5,00 -107% 4,34 -107° 8,82-107° 4,92 -107!
3:1 3,00 1,00 -10=* 3,39 1075 2,95
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Tabulka 4.13: Pouzité koncentrace [mol/dm?®] pro mé&feni absorpénich spekter - smés
diazepam - triclosan

Planovany Pouzita koncentrace Realny
pomér D T pomér
1:1 1,00 3,35 -107° 3,36 -10~° 9,96 -10~1
1:2  5,00-107Y 2,01-107° 4,03-107°5 4,98 -107!
3:1 3,00 5,02 -107% 1,68 -107° 2,99

Trislozkové smési

Tabulka 4.14: Pouzité koncentrace [mol/dm?] pro méfeni absorpc¢nich spekter - smés
fenacetin - metamizol - kodein

Planovany pomér Pouzita koncentrace Realny pomeér
F:M F:K F M K F:M F:K
1:1:1 1,00 1,00 5,08 -1075 5,01 -10=° 5,01 -107° 1,01 1,01
1:2:1 5,00 -1071 1,00 3,39 -107° 6,68 -107° 3,34 1075 5,07 -107! 1,01
2:2:1 1,00 2,00 542 -107% 5,34 -107° 2,67 -107° 1,01 2,03
1:1:3 1,00 3,33-10"Y 271 .107° 2,67 -107° 8,02 -107° 1,01 3,38 -1071

Tabulka 4.15: Pouzité koncentrace [mol/dm?®] pro méfeni absorpénich spekter - smés
diazepam - triclosan - pitofenon

Planovany pomér Pouzita koncentrace Reélny pomér
D:T D:P D T P D:T D:P
1:1:1 1,00 1,00 2,34 -.107° 2,35-107° 2,38-107°> 9,96 -10~' 9,87 -107!
2:1:2 2,00 1,00 3,35 -107° 1,68 -107° 3,39 -10~° 1,99 9,87 -107!
1:1:2 1,00 5,00-10"' 2,01-107°% 2,02-107° 4,07 -107® 9,96 -10"' 4,93 -107!
2:1:1 2,00 2,00 3,35 -107% 1,68 -107° 1,70 -107° 1,99 1,97

4.2.6 Odectené hodnoty absorbanci viceslozkovych roztoku pri
stanovenych vlnovych délkach

Zde uvadime tabulky az vyjadrujici hodnoty absorbanci pti zvolenych vlnovych

délkach u smési 1é¢iv.
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Dvouslozkové smési

Tabulka 4.16: Namétené hodnoty absorbanci smési fenacetin - triclosan

Vinova Absorbance pro planovany pomeér
délka [nm] 1:1 1:2 3:2
205 2,42 2,39 2,31
221 1,10 1,31 9,47 -10~1
236 1,17 1,17 1,10
248 9,83 107! 7,63 107! 1,04
262 5,40 -107' 4,12 107! 6,05 -107!
279 3,20 -107' 3,91 -10~! 3,03 -10°!

Tabulka 4.17: Namétrené hodnoty absorbanci smési kodein - pitofenon

Vlnova Absorbance pro planovany pomeér
délka [nm] 1:1 1:2 3:1
205 2,36 2,28 2,14
221 1,98 1,87 1,76
236 8,07 -107' 813-10°! 6,16 -107*
248 6,32 -10~1 6,39 -10°% 4,72 -107!
262 7,62 1071 9,10 -10~! 3,54 -107!
279 1,07 1,27 5,52 -1071

Tabulka 4.18: Namérené hodnoty absorbanci smési diazepam - triclosan

Vinova Absorbance pro pldnovany pomér
délka [nm] 1:1 1:2 3:1
205 2,51 2,34 2,40
221 1,80 1,52 1,88
236 1,61 1,28 1,79
248 8,53 -10~1 6,00 -10~* 1,02

262 5,07 -107' 3,17 -107! 6,33 -107!

279 3,26 -1071 286 107! 2,68 -10~¢
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Trislozkové smési

Tabulka 4.19: Namétené hodnoty absorbanci smési fenacetin - metamizol - kodein

Vinova Absorbance pro planovany pomeér

délka [nm] 1:1:1 1:2:1 2:2:1 1:1:3
205 2,31 2,30 2,37 2,24
221 1,26 1,25 1,15 1,56
236 1,19 1,22 1,32 9,86 -1071
248 1,39 1,32 1,56 1,04
262 9,24 -107Y 9,80 -10~! 1,11 6,21 -1071
279 5,09 -107Y 6,59 -10~* 6,17 -107* 4,10 -107!

Tabulka 4.20: Namétené hodnoty absorbanci smési diazepam - triclosan - pitofenon

Vinova Absorbance pro planovany pomeér

délka [nm] 1:1:1 2:1:2 1:1:2 2:1:1
205 2,45 2,56 2,50 2,37
221 1,92 2,08 1,82 1,87
236 1,57 1,71 1,37 1,62
248 9,13 -10°% 9,92.10°* 7,79 1071 928 -107!
262 7,08 .10 8,06 -10°! 7,02-10°! 6,64 -10~*
279 6,97 -10-Y 7,50 -10-* 8,03 -10~* 5,10 -107!

4.2.7 Vypocet relativni chyby poméru

K vypracovani této ¢asti podkapitoly byl pouzit zdroj [24].

U kazdého vypocitaného poméru jsme vypocitali relativni chybu poméru podle vztahu

_|RP-VP|

X
RP ’

kde RP znaci redlné pouzity pomér a VP znac¢i pomér vypocitany mérenim.

Relativni chyba je bezrozmérna veli¢ina a lze ji vyjadrit i v procentech.
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5. Prehled vysledku

Zde uvadime nejprve ukazkovy vypocet preurceného systému pro dvouslozkovou sou-
stavu a nasledné vysledky pro jednotlivé kombinace 1é¢iv. Hodnoty koncentraci jsou

uvedeny v [mol /dm?].

5.1 Ukazkovy vypocet dvouslozkové smeési fenacetin
- triclosan pro planovany pomeér 1:1

Dle soustavy rovnic ({3.1]) jsme odvodili soustavu nésledujicich rovnic. Levé strana rovnic
vychazi na zakladé hodnot uvedenych v tabulce 4.16| a prava strana rovnic vychéazi z
hodnot uvedenych v tabulkéch [4.4) a [4.§

2,42 = 1,55-10%; + 3,36 - 10%c, (5.1)
1,10 = 3,75-10%; + 1,81 - 10%c,
1,17 = 1,11-10%; + 1,30 - 10%c,
9,83-107" = 1,64-10%; + 4,25 - 10%c,
5401071 = 1,08-10%; 4+ 1,17 - 10%¢,
3,20-1071 = 2,39-10%; + 4,49 - 10°c,

Soustavu rovnic (9.1)) jsme prevedli do maticového zapisu, kdy

€11
€21
€31
€41
€5,1
€6,1

€1,2
€22
€32
€42
€52
€6,2

Dle rovnice (2.4) muzeme vypocitat vysledné koncentrace. Nejprve jsme vypocitali

ATd =

2,42

1,10

1,17
9,83 107!
5,40 - 107!
3,20 - 107!

|
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1,55-10* 3,75-10° 1,11-10* 1,64-10* 1,08-10* 2,39-10°
3,36-10* 1,81-10* 1,30-10* 4,25-10° 1,17-10% 4,49-10°

7,73 - 10
1,22 - 10°



Dale

ATA — 1,55-10* 3,75-10% 1,11-10* 1,64-10* 1,08-10* 2,39-103
~13,36-10* 1,81-10* 1,30-10* 4,25-10° 1,17-10® 4,49 -103
[ 1,55-10* 3,36 -10* T
3,75-10% 1,81-10*
1,11-10* 1,30-10* | [ 7,70-10® 8,28-10°
1,64-10% 4,25-10° | | 8,28-10% 1,67 -10°
1,08-10* 1,17-103
| 2,39-10% 4,49-10% |
Poté

Tav1 | 2791077 —139-107°
(A7A) _[—1,39-10-9 1,29-107°

Pokud z = (ATA)'ATq,

[ 279107 —139-10° ][ 7,73-10* ] [ 4,60- 107
T 2139-107° 0 1,20-107° || 1,22-10° | T | 5,07-107° |

Stejny postup jsme vyuzili u ostatnich prikladi.
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5.2 Vysledky dvouslozkovych smési

5.2.1 Smés fenacetin - triclosan

Realné pouzité koncentrace a jejich realné poméry uvadime v tabulce [4.11} Hodnoty
moldrnich absorpc¢nich koeficientt vychézeji z tabulek a [4.8f Hodnoty naméfenych
absorbanci jednotlivych smési uvadime v tabulce [4.16]

Tabulka 5.1: Vysledné hodnoty pro smés fenacetin - triclosan a planovany pomér 1:1

Zvolena kombinace Vypocitana koncentrace = Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek F T pomeér poméru

205, 248 4,70 -107® 5,01 -107°% 9,38 -10~1 6,85 102
221, 262 4,45 -107% 5,14 -107° 8,65 -10~1 1,41 -10~1
236, 279 5,77 -1075 4,04 -10—5 1,43 4,18 -10~1
205, 262 4,45 -10~° 513.107° 8,68 -10~1 1,38 -10~1
221, 248 4,68 -107° 5,09-107° 9,18 .10~ 8,81 -10—2
221, 279 3,24 -107% 5,39 .1075 6,00 -10~1 4,04 -1071
205, 236, 262 447 -107° 5,12.107° 873 .10"1 1,33 -10~1
221, 248, 279 4,67 -107° 5,07 -107° 922.10"1 8,49 102
221, 248, 262 4,60 -107° 5,12-107° 8,99 -10~! 1,07 -10~1
205, 248, 279 4,70 -107® 5,00 -107°% 9,39 -10~1 6,74 -10~2
221, 236, 248 4,66 -10~° 5,07 -10°° 9,18 -10~! 8,83 -.10~2
236, 248, 279 4,74 -107° 4,89 .107° 9,70 -10~! 3,71 -10~2
205, 236, 248, 279 4,69 -107® 5,00 -107°% 9,37 -10~1 6,93 102
221, 236, 262, 279 4,46 -10°° 5,13 -.107° 8,69 -10~! 1,37 -10~1
221, 248, 262, 279 4,60 -10~° 5,10-107°> 9,03 -10~1! 1,03 -10~1
205, 221, 262, 279 4,43 -107° 513-.107° 8,64 .10~ 1,42 .10~ 1
205, 221, 236, 248 4,66 -107° 5,04 -107° 9,24 .10"1 8,21 -10~2
236, 248, 262, 279 4,63 -107®> 5,00 -107°% 9,26 -10~1 8,07 -10~2
221, 236, 248, 262, 279 4,59 -107° 5,08-107° 9,04 .10~ 1,03 -10~1
205, 236, 248, 262, 279 4,61 -10~Y 5,05-107% 9,14 -10~! 9,21 -10~2
205, 221, 248, 262, 279 4,60 -107® 5,07 -107°% 9,08 -10~1 9,85 -10~2
205, 221, 236, 262, 279 4,46 -10°° 5,13 -.10-1! 870 -10"! 1,36 -10~1
205, 221, 236, 248, 279 4,66 -10~° 5,04 -107° 9,25.10"1 8,16 -10~2
205, 221, 236, 248, 262 4,60 -10~° 5,07 -10°°> 9,07 -10~1! 9,96 -10—2
205, 221, 236, 248, 262, 279 4,60 -10~° 5,07 -10-°> 9,07 -10~! 9,90 -10—2
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Tabulka 5.2: Vysledné hodnoty pro smés fenacetin - triclosan a planovany pomér 1:2

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek F T pomeér poméru

205, 248 3,19 .107° 5,64 1075 5,67 -10°1 1,25 -10~1
221, 262 3,10 -107° 6,61 -105 4,69 -10~1 6,84 -10~2
236, 279 8,89 .107% 823.1075 1,08 1071 7,85 -10~1
205, 262 3,21-107%  5,63-1075 5,69 -1071 1,30 -10—1
221, 248 2,93 -107% 6,64 -1075 4,42 -101! 1,23 .10~ 1
221, 279 4,46 -107® 6,33 -107° 7,04 -10~1 3,99 -10~!
205, 236, 262 3,48 -1075 557107 6,24 -10~! 2,39 -10~!
221, 248, 279 2,94 1075 6,67 -1075 4,41 -101! 1,24 -10~1
221, 248, 262 2,99 .107° 6,63 1075 4,51 -10 1 1,04 -10~1
205, 248, 279 3,20 -.107° 5,66 1075 5,65 101 1,22 -10~1
221, 236, 248 2,90 -107° 6,61 1075 4,39 .10 1,29 -10~1
236, 248, 279 2,94 -.1075 6,55 1075 4,49 .10 1,08 -10~1
205, 236, 248, 279 3,33.107° 5,66 1075 5,88 -10~1 1,68 -10~1
221, 236, 262, 279 2,98 -107° 6,59 1075 4,52 .10 1,01 -10~1
221, 248, 262, 279 2,99 1075 6,65 1075 4,50 -101 1,07 -10~1
205, 221, 262, 279 2,70 -107% 6,07 -1075 4,46 -10 ! 1,15 -10~1
205, 221, 236, 248 3,00 -1075 599.10~° 5,01 -10~! 5,41 1073
236, 248, 262, 279 3,01 -107° 6,48 1075 4,65 -10~1 7,69 -10~2
221, 236, 248, 262, 279 2,96 -1075 6,60 -107° 4,49 -10~! 1,09 -10~1
205, 236, 248, 262, 279 3,29 .107° 5,68 1075 5,78 .10 1,49 -10~1
205, 221, 248, 262, 279 2,97 .107% 5,97 1075 4,98 .10~ 1,06 -10—2
205, 221, 236, 262, 279 2,97 .107° 6,01 -1075 4,94 .10 1,98 -10—2
205, 221, 236, 248, 279 3,00 -107° 6,00 -10~5 5,00 -10~1 6,11 -10~3
205, 221, 236, 248, 262 3,05 -107% 596 10> 5,12 -10~! 1,61 -10—2
205, 221, 236, 248, 262, 279 3,05 -10~° 597-10"° 5,11 .10~ 1,47 -1072
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Tabulka 5.3: Vysledné hodnoty pro smés fenacetin - triclosan a planovany pomér 3:2

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek F T pomeér poméru

205, 248 5,22 -107° 4,47 -107° 1,17 2,28 -10~1
221, 262 5,15 -107% 4,16 -10~5 1,24 1,81 1071
236, 279 5,37 -1075 3,90 -10~° 1,38 8,74 1072
205, 262 5,11 1075 4,52 .10~5 1,13 2,51 -10~1
221, 248 5,30 -1075 4,13 -107° 1,28 1,50 -10~1
221, 279 4,69 -107° 4,26 -107° 1,10 2,70 -10~1
205, 236, 262 4,93 -107% 4,56 -107° 1,08 2,83 -10~!
221, 248, 279 5,30 -1075 4,12 -107° 1,29 1,48 -1071
221, 248, 262 5,25 -107% 4,15 -10=° 1,27 1,61 -10~1
205, 248, 279 5,22 1075 4,46 -107° 1,17 2,26 -10~1
221, 236, 248 5,27 -1075 4,09 -10-5 1,29 1,48 -10~1
236, 248, 279 5,36 -107° 3,90 -10—° 1,37 9,02 -10—2
205, 236, 248, 279 5,12 -107% 4,46 -10~° 1,15 2,41 -10~1
221, 236, 262, 279 5,12 1075 4,15 .10°° 1,23 1,83 .10~ 1
221, 248, 262, 279 5,25 -107% 4,14 -10~° 1,27 1,59 -10~1
205, 221, 262, 279 5,30 -107% 4,36 -10~° 1,22 1,96 -10~1
205, 221, 236, 248 5,23 1075 4,36 -107° 1,20 2,06 -10~!
236, 248, 262, 279 5,29 -1075 3,98 -10—° 1,33 1,21 -10~1
221, 236, 248, 262, 279 5,23 1075 4,10 -10—° 1,28 1,55 -10~1
205, 236, 248, 262, 279 5,12 1075 4,46 -10~° 1,51 2,41 -10~1
205, 221, 248, 262, 279 5,26 -107° 4,37 -107° 1,20 2,04 -10~1
205, 221, 236, 262, 279 5,12 .1075 4,40 -10°5 1,16 2,29 .10~1
205, 221, 236, 248, 279 5,22 1075 4,35 .10°° 1,20 2,05 -10~1
205, 221, 236, 248, 262 5,20 -107% 4,37 -107° 1,19 2,13 1071
205, 221, 236, 248, 262, 279 5,20 -10~° 4,37 -10~° 1,19 2,12 -10~1
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5.2.2 Smeés kodein - pitofenon

Reélné pouzité koncentrace a jejich redlné poméry uvadime v tabulce [£.12] Hodnoty
molarnich absorpénich koeficientt vychézeji z tabulek a [4.7 Hodnoty naméfenych
absorbanci jednotlivych smési uvadime v tabulce [4.17]

Tabulka 5.4: Vysledné hodnoty pro smés kodein - pitofenon a planovany pomeér 1:1

Zvolena kombinace Vypocitana koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek K P pomér poméru

221, 262 6,71 -107° 6,86 -105 9,79 .10 1 6,06 -10~3
236, 279 6,28 -107° 6,89 -107%> 9,11 -10~! 7,51 102
205, 262 6,79 -107° 6,86 -107> 9,90 -10~! 5,61 103
221, 248 7,21 1075 6,49 -10°° 1,11 1,29 -10~1
221, 279 6,70 -107° 6,87 -10=5 9,76 -10~1 8,95 1073
236, 262 6,33 -107° 6,87 -10°5 9,21 .10 6,42 -10~2
205, 236, 262 6,80 -107° 6,83 1075 9,96 -10~! 1,12 -10—2
221, 248, 279 6,70 -10°° 6,86 -10~5 9,77 .10~ 7,81 1073
221, 248, 262 6,72 1075 6,84 1075 9,82 .10~ 2,42 1073
205, 248, 279 6,78 -107° 6,85 1075 9,89 .10~ 4,53 1073
221, 236, 248 7,31 1075 6,42 -107° 1,14 1,57 -10~1
236, 248, 279 6,30 -10~° 6,89 -107® 9,15 .10~} 7,10 -10~2
205, 236, 248, 279 6,77 -1075 6,84 -107® 9,90 -10~! 5,44 1073
221, 236, 262, 279 6,69 -107° 6,85 -107® 9,76 -10~! 8,71 -10~3
221, 248, 262, 279 6,70 -10~% 6,86 -107> 9,77 -10~! 8,07 1073
205, 221, 262, 279 6,74 -107° 6,87 -1075 9,82 .10~ 3,00 103
205, 221, 236, 248 7,19 -107° 6,55 1072 1,10 1,14 1071
236, 248, 262, 279 6,33 -107° 6,88 1075 9,19 .10 1 6,64 -10~2
221, 236, 248, 262, 279 6,68 -10°° 6,85 1075 9,76 -10~1 8,87 1073
205, 236, 248, 262, 279 6,76 -107° 6,84 1075 9,87 -10~1 2,69 1073
205, 221, 248, 262, 279 6,74 -107° 6,86 -107°5 9,83 .10~1 1,93 -1073
205, 221, 236, 262, 279 6,74 -107° 6,85-107> 9,83 10! 1,35 -10~3
205, 221, 236, 248, 279 6,75 1075 6,84 -107° 9,86 -10~! 1,48 -10~3
205, 221, 236, 248, 262 6,78 -107° 6,82 1075 9,93 .10~ 8,67 1073
205, 221, 236, 248, 262, 279 6,74 -10~° 6,85 1075 9,84 .10~} 3,95 104
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Tabulka 5.5: Vysledné hodnoty pro smés kodein - pitofenon a planovany pomér 1:2

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek K P pomeér poméru

221, 262 3,89 .107° 8,30 105 4,69 -10~! 4,81 -10~2
236, 279 3,28 .107° 8,40 105 3,90 -10~! 2,08 -10~1
205, 262 3,90 -107° 8,30 1075 4,70 -10~1! 4,56 -10~2
221, 248 4,45 -107°  7.89.107° 564 -10"1 1,46 -10~1
221, 279 3,79 -107% 8,37 -107® 4,53 107! 8,01 -10~2
236, 262 3,47 1075 831-.107° 4,18 .107! 1,52 -1071
205, 236, 262 3,91 -1075 827.107° 4,72 .107! 4,02 -10~2
221, 248, 279 3,79 -107% 8,36 -107® 4,53 .10~} 7,93 102
221, 248, 262 3,90 -107° 8,28 -10=5 4,71 .10~ 4,37 1072
205, 248, 279 3,78 .107° 8,36 1075 4,52 .10~ 8,14 102
221, 236, 248 4,55-107% 781.107° 582.10"1 1,83 1071
236, 248, 279 3,30 -107° 8,40 -10~5 3,93 .10~ 2,02 -10~1
205, 236, 248, 279 3,77 -107°  8,35.1075 4,52 .10 8,17 -10~2
221, 236, 262, 279 3,81-.107° 8,33.1075 4,57 .10 7,11 1072
221, 248, 262, 279 3,82.107% 8,34.1075 4,58 .10 6,92 -10~2
205, 221, 262, 279 3,83 -107% 8,34-107® 4,59 -10~! 6,80 -10~2
205, 221, 236, 248 4,47 -107° 7,91-107% 565 -10"! 1,47 -1071
236, 248, 262, 279 3,39 .107° 8,37 1075 4,05 101 1,78 -10~1
221, 236, 248, 262, 279 3,80 -1075 833.10~° 4,57 -107! 7,22 1072
205, 236, 248, 262, 279 3,80 -107° 8,33 .1075 4,57 .10~ 7,23 1072
205, 221, 248, 262, 279 3,83 .107° 8,34.1075 4,59 .10 6,70 -10~2
205, 221, 236, 262, 279 3,83.107° 8,33.1075 4,59 .10~ 6,67 -10~2
205, 221, 236, 248, 279 3,81-107° 8,34.1075 4,56 -10~1 7,31 1072
205, 221, 236, 248, 262 3,93 1075 8,26-107° 4,76 -10~! 3,22 -10~2
205, 221, 236, 248, 262, 279 3,83 -10~° 8,33 -107°> 4,60 -10~1! 6,58 102
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Tabulka 5.6: Vysledné hodnoty pro smés kodein - pitofenon a planovany pomér 3:1

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek K P pomeér poméru
221, 262 1,02 1074 2,98 -10~° 3,43 1,63 -10~1
236, 279 9,15 1075 3,17 -10°° 2,89 2,23 1072
205, 262 1,13 -10~% 2,95 .10~° 3,83 2,95 -10~1
221, 248 1,16 -107* 1,96 -10~5 5,91 1,00
221, 279 1,00 -10~* 3,11 -107° 3,23 9,41 -10~2
236, 262 9,50 -1075 3,00 -10~° 3,17 7,22 -1072
205, 236, 262 1,13 -10~* 2,84 -10~° 3,98 3,48 107!
221, 248, 279 1,00 -10~%4 3,08 -10~° 3,26 1,04 -10~1
221, 248, 262 1,02 .10~ 2,93 -10~° 3,50 1,84 -10~1
205, 248, 279 1,11 -10~% 2,99 .10-° 3,71 2,58 -10~1
221, 236, 248 1,15 -10~% 2,01 -10~° 5,75 9,45 -10~1
236, 248, 279 9,09 -1075 3,17 -10~5 2,87 2,95 -1072
205, 236, 248, 279 1,11 -10~% 2,94 .107° 3,77 2,77 -10~1
221, 236, 262, 279 1,01 -10~% 3,04 -10~° 3,32 1,24 -10~1
221, 248, 262, 279 1,01 -10~* 3,04 -1075 3,32 1,23 -10~1
205, 221, 262, 279 1,06 -10=* 3,09 -10~° 3,43 1,60 -10~1
205, 221, 236, 248 1,07 -10~4 2,98 .10~° 3,58 2,13 -10~!
236, 248, 262, 279 9,25 1075 3,10 -10° 2,98 9,30 -10—3
221, 236, 248, 262, 279 1,01 -10=4 3,02 -10~° 3,33 1,27 -10~1
205, 236, 248, 262, 279 1,11 -10~% 2,95 102 3,76 2,74 1071
205, 221, 248, 262, 279 1,06 -10~% 3,07 -10~° 3,46 1,71 -10~1
205, 221, 236, 262, 279 1,06 -10~% 3,06 -10~° 3,47 1,74 -10~1
205, 221, 236, 248, 279 1,05 -10~4 3,07 -10~° 3,43 1,62 -10~1
205, 221, 236, 248, 262 1,07 -107% 2,97 1075 3,61 2,22 107!
205, 221, 236, 248, 262, 279 1,06 -10~% 3,03 -10~° 3,50 1,84 -10~1
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5.2.3 Smés diazepam - triclosan

Redalné pouzité koncentrace a jejich redlné poméry uvadime v tabulce 4.13] Hodnoty
molarnich absorpénich koeficientti vychézeji z tabulek a [4.8] Hodnoty naméfenych
absorbanci jednotlivych smési uvadime v tabulce [4.18|

Tabulka 5.7: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan a planovany pomér 1:1

Zvolena kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek D T pomér poméru

205, 248 3,34 -107° 4,02 1075 8,33 .10 1,64 -10~1
221, 262 3,47 -1075 3,62-.107° 9,58 .10~! 3,78 -1072
236, 279 3,19 1075 423.107° 7,54 .107! 2,43 .10~1
205, 262 3,45.1075 391.107° 8382-107! 1,15 1071
221, 248 3,40 -107° 3,76 -10=5 9,05 -10~1 9,16 -10~2
221, 279 3,08 .107° 4,33.10°5 7,11 -10°1 2,86 -10~1
205, 236, 262 3,29 .107° 4,06 105 8,11 -10~1! 1,86 -10~1
221, 248, 279 3,37 -.107° 3,83 .1075 8,79 .10~ 1,17 -10~1
221, 248, 262 3,43 .107° 3,69 -1075 9,29 .10 6,69 -10~2
205, 248, 279 3,34 -107° 4,02 1075 8,32 -101 1,64 -10~1
221, 236, 248 3,38 1075 3,78.107° 8,93 .107! 1,04 -10~1
236, 248, 279 3,34 -107% 3,89-107® 8,58 -10~! 1,39 -10~1
205, 236, 248, 279 3,27 -1075 4,08 .10~ 8,02-107! 1,95 -10~1
221, 236, 262, 279 3,39 -107% 3,77 -107® 8,98 .10~} 9,84 -10~2
221, 248, 262, 279 3,41 1075 375.107® 9,10 -10~! 8,68 102
205, 221, 262, 279 3,29 .107° 4,05 105 8,11 -10! 1,85 -10~1
205, 221, 236, 248 3,25.107° 4,09 -10°5 7,95 .10 2,01 -10~1
236, 248, 262, 279 3,40 -107° 3,74 .1075 9,09 -10~1 8,69 -10—2
221, 236, 248, 262, 279 3,39 .107° 3,76 105 9,02 -10~! 9,44 -10~2
205, 236, 248, 262, 279 3,31 -107° 4,04 1075 8,19 -101 1,77 -1071
205, 221, 248, 262, 279 3,32-107%  4,02-1075 8,25 .10 1,71 -10~1
205, 221, 236, 262, 279 3,26 -1075 4,08-10~° 8,00 -10~! 1,97 -10~1
205, 221, 236, 248, 279 3,25 1075 4,09-10~° 7,95.10"! 2,02 1071
205, 221, 236, 248, 262 3,29 .107° 4,04 -1075 8,13 .10~ 1,83 .10~ 1
205, 221, 236, 248, 262, 279 3,29 -10~° 4,05 -107° 8,13 .10~} 1,84 -10~1
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Tabulka 5.8: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan a planovany pomér 1:2

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek D T pomeér poméru

205, 248 1,90 -10~5 5,00 -10~® 3,79 -10~! 2,39 -10~1
221, 262 1,94 .10~ 4,85-.10-° 4,00 -10~1! 1,96 -10~1
236, 279 2,17 1075 4,30 -1075 5,05 -101 1,50 -10—2
205, 262 1,93 1075 4,97 -10~° 3,89 .1071 2,19 -10~1
221, 248 1,92 1075 4,89 -107° 3,92 -.107! 2,12 -10~1
221, 279 2,33.1075 4,14 .10~ 5,64 -10~! 1,32 -1071
205, 236, 262 1,91 -1075 4,99 -10~° 3,82 .10~ 2,33 -10~!
221, 248, 279 1,96 -1075 4,80 -107° 4,09 -10~! 1,79 -10~1
221, 248, 262 1,93 -1075 4,88.107° 3,96 -10~! 2,05 -10~1
205, 248, 279 1,90 -10~®> 499 .10-°> 3,81 -10"! 2,35 .10~1
221, 236, 248 1,94 .10~ 487.10°% 3,97 .10~ 2,02 .10~ 1
236, 248, 279 2,00 -107° 4,69 105 4,27 .10 1,42 -10~1
205, 236, 248, 279 1,90 -10~®> 499 .10-°> 3,81 .10"1 2,35 -10~1
221, 236, 262, 279 1,99 1075 4,75 -107° 4,19 -107! 1,58 -10~1
221, 248, 262, 279 1,95 1075 4,81 -107% 4,06 -10~1 1,84 -10~1
205, 221, 262, 279 1,88 -1075 5,01 -107° 3,75 -107! 2,47 1071
205, 221, 236, 248 1,88 1075 5,01 -107° 3,75 -10~! 2,46 -10~1
236, 248, 262, 279 1,98 -1075  4,75.107° 4,16 -10~! 1,64 -10~1
221, 236, 248, 262, 279 1,96 -1075 4,80 -1075 4,09 -10~! 1,79 -10~1
205, 236, 248, 262, 279 1,91 -1075 4,98 .10~° 3,83.10°! 2,32 1071
205, 221, 248, 262, 279 1,89 .10~ 5,00-10-% 3,78 -10~! 2,41 -10~1
205, 221, 236, 262, 279 1,89 .10~ 499 .10-% 3,79 .10~ 2,38 .10~ 1
205, 221, 236, 248, 279 1,89 -1075 5,00 -10~° 3,77 -10°1 2,42 .10~1
205, 221, 236, 248, 262 1,89 -10°5 5,00 -107° 3,78 -10~1! 2,41 -10~1
205, 221, 236, 248, 262, 279 1,90 -10~° 499 -10~°> 3,80 -10~1! 2,37 1071

56



Tabulka 5.9: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan a planovany pomér 3:1

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace  Vypocitany  Relativni chyba
vinovych délek D T pomeér poméru

205, 248 4,47 -107° 2,52 .107° 1,77 4,07 -10~1
221, 262 4,55 -107% 2,14 .107° 2,12 2,89 -10~1
236, 279 4,88 .107° 1,32.107° 3,70 2,40 -10~1
205, 262 4,52 -107% 2,48 -107° 1,82 3,90 -10~1
221, 248 4,56 -107° 2,12 -107° 2,15 2,81 -10~1
221, 279 5,13 1075 1,08 -107° 4,75 5,89 -10~!
205, 236, 262 4,41 -107% 2,58 -107° 1,71 4,27 1071
221, 248, 279 4,61 -107% 1,99 -1075 2,32 2,23 .10~1
221, 248, 262 4,55 -107° 2,13 .107° 2,14 2,85 -10~1
205, 248, 279 4,48 -107° 2,50 -10~° 1,79 4,00 -10-1
221, 236, 248 4,57 -107% 2,11 -107° 2,16 2,76 -10~1
236, 248, 279 4,67 -107° 1,80 -107° 2,60 1,31 -10~1
205, 236, 248, 279 4,42 .107% 2,56 -10~° 1,73 421 -10-1
221, 236, 262, 279 4,62 -107° 1,99 .107° 2,32 2,24 1071
221, 248, 262, 279 4,59 -107° 2,04 -107° 2,25 2,47 -10~1
205, 221, 262, 279 4,35 -107° 2,61 -107° 1,66 4,44 1071
205, 221, 236, 248 4,37 .10~ 2,60 -10~° 1,68 4,38 -107!
236, 248, 262, 279 4,62 -107° 1,93 .107° 2,39 1,99 -10~1
221, 236, 248, 262, 279 4,60 -10% 2,03 -10—° 2,26 2,43 -10~1
205, 236, 248, 262, 279 4,44 -107° 2,53 .107° 1,75 4,13 1071
205, 221, 248, 262, 279 4,41 -107% 2,54 .1075 1,74 4,19 -10~1
205, 221, 236, 262, 279 4,37 -107% 2,58 .10~° 1,69 4,33 -10~1
205, 221, 236, 248, 279 4,38 -107° 2,58 -10~° 1,70 4,31 -1071
205, 221, 236, 248, 262 4,40 -107% 2,56 -1075 1,72 4,26 -10~1
205, 221, 236, 248, 262, 279 4,41 -10~° 2,54 -10~° 1,73 4,20 -1071
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5.3 Vysledky trislozkovych soustav

V tabulkach pouzivame zkratky VP - vypocitany pomér a RCHP - relativni chyba
pomeéru.

5.3.1 Smés fenacetin - metamizol - kodein

Realné pouzité koncentrace a jejich realné pomeéry uvadime v tabulce 4.14] Hodnoty mo-
larnich absorpcnich koeficientt vychazeji z tabulek [4.4] a 4.6l Hodnoty naméfenych
absorbanci jednotlivych smési uvadime v tabulce 4.19,

Tabulka 5.10: Vysledné hodnoty pro smeés fenacetin - metamizol - kodein a planovany
pomeér 1:1:1

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace F: M F:K

vlnovych délek F M K VP RCHP A3 RCHP
221, 248, 279 4,97 -107° 4,60 -107° 5,52 .107° 1,08 6,48 -10-2 9,00 -10-1 1,12 1071
221, 248, 262 5,07 -107° 4,38 .10° 5,64 -107° 1,16 1,41 -10- 897 -.10-1 1,14 107!
205, 248, 279 4,95 -107° 459 .107° 5,66 -10~° 1,08 6,33 -1072 874.1071 1,38 .10°1
221, 236, 248 5,34 -.107% 3,74 -10~5 6,00 -10~° 1,43 4101071  890-.10-1 1,21 -1071
236, 248, 279 516 -1075 4,72 -10° 4,14 -107° 1,09 7,82 -1072 1,24 2,28 -10~1
221, 236, 279 4,69 -107° 4,69 -1075 554 -107° 9,99 -107' 1,42.1072 846 -10"' 1,66 -10"!
205, 236, 248, 279 4,93 -107° 4,49 -107% 5,79 -107° 1,10 8,14 -1072 8,51 -10~* 1,60 -10~!
221, 236, 262, 279 4,78 -107° 4,68 -107°% 5,51 -107° 1,02 7,85 1073 8,68 -10~1 1,44 -107!
221, 248, 262, 279 4,97 -107° 4,57 -107% 5,55 .107° 1,09 7,31 1072  8,95-.10°! 1,17 -107!
205, 221, 262, 279 4,99 -10°° 4,57 -107° 5,59 .10~° 1,09 7,79 -1072 8,92 10! 1,19 .10°!
205, 221, 236, 248 5,13 -107° 4,20 -10~° 5,83 .107° 1,22 2,05-10-1 881 -10-' 1,31 .10~
236, 248, 262, 279 5,02 -107° 4,54 .1075 5,17 -10°° 1,11 9,04 1072 9,70 -10~1 4,28 -10~2
221, 236, 248, 262, 279 4,95 .107° 4,52-.107° 5,56 -10~° 1,10 8,16 102 8,91-.10-' 1,21.107!
205, 236, 248, 262, 279 493 -107° 452.107° 5,75.107° 1,09 7,67 -1072 8,58 .1071 1,54 .107!
205, 221, 248, 262, 279 4,97 -107° 4,59 .107° 5,59 -10~1 1,08 6,92 1072 8289 .10-1 1,23.1071
205, 221, 236, 262, 279 4,88 -107° 4,61 -107°% 5,62 -107° 1,06 4,63 1072 8,69 -1071 1,42 .107!
205, 221, 236, 248, 279 4,96 -107° 4,55 -107% 5,62 -107° 1,09 7,59 1072  8,82-10"! 1,30 -107!
205, 221, 236, 248, 262 5,08 -107° 4,32.10=5 5,75 -10~° 1,18 1,61 10~ 8,84-10°! 1,28-.10°1
205, 221, 236, 248, 262, 279 4,96 -107° 4,54 -1075 5,63 -10~° 1,09 7,80 1072 8,81 -10°! 1,31.107!
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Tabulka 5.11: Vysledné hodnoty pro smés fenacetin - metamizol - kodein a planovany
pomeér 1:2:1

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace F: M F:K
vlnovych délek F M K VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 3,39 .107°  7,35.1075 3,95-107° 4,61-10-! 9021072 858-10-1 1,53 .10
221, 248, 262 3,42 .107° 7,28 1075 3,99-1075 4,69-10~! 736-1072 857-.1071 1,54 .10"1
205, 248, 279 3,39-107° 7,35.107% 3,94-107° 4,61-10-' 9,00-10°2 861-10-' 1,51 -10"1
221, 236, 248 3,68 -107° 6,69 1075 4,32.10~° 5,50 -10~' 863-1072 851-10°!' 1,60 10"
236, 248, 279 3,54 1075 7,44 1075 2,89-107%° 4,75-10"! 6,25 -1072 1,22 2,08 -10~1
221, 236, 279 3,17 .107% 7,42.105 3,97 -10° 4,28-10~! 156-10-! 800.10-1 2,11 -107*
205, 236, 248, 279 3,38 -.107° 7,29 1075 4,03 -10~° 4,63-10-' 856-10°2 839 .10"1 1,72 -10"!
221, 236, 262, 279 3,26 -.107° 7,41 -1075 3,93.10°° 441-10-! 1,31-10°! 830.100! 1,81 -10"1
221, 248, 262, 279 3,39 .107° 7,34 .1075 3,96 -10~° 4,62-10~! 890-10°2 856 -10"1 1,55-10"1
205, 221, 262, 279 3,37 -107% 7,36 -1075 3,96 -10° 4,58-.10~! 9611072 852.10°1 1,60 -10"1
205, 221, 236, 248 3,59 -107° 6,89 -1075 4,25.1075 5,21-107! 2761072 845.1071 1,66 -10~1
236, 248, 262, 279 3,44 -107° 7,32.107% 3,57 -107° 4,70 -10~' 7,24-1072 963 10! 4,93 .10~ 2

221, 236, 248, 262, 279 3,38 -107° 7,30-1075 3,97 105 4,63-10! 866-1072 852.10°1 1,60 10"
205, 236, 248, 262, 279 3,38 -.107° 7,31-107% 399 -10~° 4,63 -10"' 8,72-10"2 847101 1,65-10"!
205, 221, 248, 262, 279 3,39 -.107% 7,34-107® 3,96 -10~! 4,62 -1071 890-10"2 85610 1,55.10!
205, 221, 236, 262, 279 3,30 1075 7.38.10~® 3,97 1075 447.10-' 1,17-10"' 831 -10' 1,80 -107!
205, 221, 236, 248, 279 3,38 .107° 7,29 1075 4,00 -10~° 4,63 -10~! 8531072 845.10"! 1,66 10"
205, 221, 236, 248, 262 3,48 -107° 7,13 1075 4,08-10° 4,88.10~! 374.1072 853.10°1 1,59 1071

205, 221, 236, 248, 262, 279 3,38 -10~° 7,31 -10~°> 399.10°° 4,63 -.10-! 870-1072 8,48-10-! 1,63-107!
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Tabulka 5.12: Vysledné hodnoty pro smés fenacetin - metamizol - kodein a planovany

pomeér 2:2:1
Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace F: M F: K
vlnovych délek F M K VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 561-107% 6,14 1075 3,33.10~° 9,13-10-! 990.10-2 1,68 1,69-10"!
221, 248, 262 5,80 -1075 5,69 -1075 3,58 -10~° 1,02 590-1073 1,62 2,01-101
205, 248, 279 5,59 -1075 6,13 -.10°% 3,45-107° 9,12.10-' 1,00-10-' 1,62 2,01 -10~!
221, 236, 248 6,02-10°° 5,19 -107° 3,87 -10~° 1,16 1,45 -10% 1,56 2,31 107!
236, 248, 279 5,82 -107% 6,27 1075 1,81 -10~° 9,28.10-! 845-.1072 321 5,.83-10°!
221, 236, 279 5,30 1075 6,24 -10~5 3,36 -10~® 849-10-! 1621071 1,58 2,21.10°!
205, 236, 248, 279 5,57 -10°5 6,03 1075 3,59-10~° 9,24-10-! 885-.1072 1,55 2,34-107!
221, 236, 262, 279 5,36 -10°5 6,23 -.10~5 3,33.10~° 8,60-10-! 151-.10°! 1,61 2,07-10°!
221, 248, 262, 279 5,60 -10°5 6,07 -10°5 3,40-10~° 9,24.10-! 886-1072 1,65 1,86-10"!
205, 221, 262, 279 5,57 1075 6,12-1075 3,43-.10~° 9,0-10-! 1,02-.1071 162 1,99.10°!
205, 221, 236, 248 581-1075 5,65-1075 3,69 -10~° 1,03 1,55 -1072 1,57 2,23.10°1
236, 248, 262, 279 5,63 -1075 6,03-.10°° 3,15-107° 934.10-' 7,89-1072 1,79 1,19 -10~!

221, 236, 248, 262, 279 5,59 -1075 6,02 1075 3,41-10° 9,29-.10-! 835.1072 1,64 1,90-1071!
205, 236, 248, 262, 279 5,57 -107° 6,02 -107°> 3,60-10"°> 9,25-10-% 873-1072 1,55 2,38-10"1!
205, 221, 248, 262, 279 5,61-1075 6,09-107° 3,43.107' 921-.10-' 9,10-1072 1,63 1,95-10"!
205, 221, 236, 262, 279 5471075 6,15-107® 3,45-107° 890 -10~' 1,22-107' 1,59 2,18-.107!
205, 221, 236, 248, 279 5,60 1075 6,07 1075 3,44-.10~%° 921-10-! 9,09.1072 1,63 1,96-10"!
205, 221, 236, 248, 262 5,80 -1075 5,69 -10~5 3,67 -10° 1,02 6,10 -1073 1,58 2,20 -10~!

205, 221, 236, 248, 262, 279 5,60 -10~°> 6,04 -10°° 3,47 1075 9,27 .10~' 8,57 102 1,61 2,05-10"1!
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Tabulka 5.13: Vysledné hodnoty pro smés fenacetin - metamizol - kodein a planovany
pomeér 1:1:3

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace F: M F:K
vlnovych délek F M K VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 2,79 1075 3,48-.1075 9,35.10°° 8,03-10! 208-10-1 299.10-1 1,16 10"
221, 248, 262 2,73-107% 3,63-.1075 9,27-105 7,52-107! 258.1071 294.1071 1,29 .1071
205, 248, 279 2,84 -107° 3,51-.107% 8991075 8,10-10-' 2,01-10°' 3,16 10! 6,47 -10~2
221, 236, 248 3,19 -107% 2,57 1075 9,86 -10—° 1,24 2,22 1071 3,23 1071 4,28 -1072
236, 248, 279 2,99 .10°% 3,60-10-5 7,91-10~° §31-10-% 180-10-! 3,78.10-1! 1,19 107!
221, 236, 279 2,50 -107° 3,57 1075 9,38 .10~° 7,00-10~! 3,10-10-! 266 -10"1 2,11 .10~
205, 236, 248, 279 2,83 -.107% 3,44 1075 9,08-10~° 8,22-10-' 1,89.10-! 3,11.10"! 7,88 1072
221, 236, 262, 279 2,67 -107° 3,54 .1075 9,31.10° 7,53-10! 257-.10-! 287.10°1! 1,51 -10"1
221, 248, 262, 279 2,79 -10°° 3,50 1075 9,33.10~° 7,98-.10-! 213.10°! 299.10-1 1,13.107?
205, 221, 262, 279 2,65-107° 3,57 .1075 9,22.10°5 741-10°! 269-10-1 287.10°1 1,51 -10"1
205, 221, 236, 248 3,26 -107°  2,42.1075 9,92 .10°° 1,35 3301071  3729.1071 2,73 .1072
236, 248, 262, 279 2,90 -107° 348 .10~® 859-107° 833.10-' 1,78.10°' 337.10' 1,17-1073

221, 236, 248, 262, 279 2,78 -107° 3,44 .1075 9,34 .1075 8,07-10~! 204-10°1 298.10-1 1,19 -10°1
205, 236, 248, 262, 279 2,83 -107° 3,46 -10"° 9,04-10—°> 8,17 -10"' 1,94 -10-' 3,13 -.10°' 7,31 -102
205, 221, 248, 262, 279 2,79 -1075 346 -10~® 9,24 -10"' 8,05-10~' 2,05-10°' 3,01-10"' 1,08-10"!
205, 221, 236, 262, 279 2,60 1075 359.107° 9,24-107° 724-.10-' 286-10°' 281-10"' 1,67-107!
205, 221, 236, 248, 279 2,78 -107° 3,36 -10~5 9,34 .10~° 8,27-10~! 184-.10-! 297.1001 1,20-1071
205, 221, 236, 28, 262 2,93.107% 3,15-1075 942.107° 9,32.10~! 8,06-10-2 3,12.10"1! 7,76 -10~2

205, 221, 236, 248, 262, 279 2,78 -10~° 343 -.10~°> 927.10°° 811-.10-! 2,00-10-' 3,00-10-' 1,13 -.107!
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5.3.2 Smeés diazepam - triclosan - pitofenon

Realné pouzité koncentrace a jejich realné pomeéry uvadime v tabulce 4.15, Hodnoty mo-
larnich absorpcnich koeficienti vychazeji z tabulek (1.3}, [.7 a 4.8, Hodnoty naméfenych
absorbanci jednotlivych smési uvadime v tabulce [4.20]

Tabulka 5.14: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan - pitofenon a planovany
pomeér 1:1:1

Zvolena kombinace Vypocitana koncentrace D:T D:P

vlnovych délek D T P VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 3,02-107% 2,14 -1075 3,21 -10—° 1,41 4,14 1071 9,39 .1071 4,84 -10~2
221, 248, 262 3,19 -107% 2,65 1075 2,31 -10—° 1,20 2,09 -10~1 1,38 3,98 -10~1
205, 248, 279 3,01 -107% 217-.10~% 3,21 -107° 1,39 3,97 -10~1 9,40 -10~' 4,74 -10~2
221, 236, 248 3,11 -107° 241.10% 2,75 .107° 1,29 2,97 -10~1 1,13 1,46 1071
236, 248, 279 2,97 .10°° 2,54 .10~5 3,10 -10—° 1,17 1,72 .10~ 9,56 -10~! 3,15 -10~2
221, 236, 279 3,34 -.107° 1,45.1075 3,33.10°° 2,31 1,32 1,00 1,57 -10~2
205, 236, 248, 279 3,09 .10°° 2,11 105 3,18 -10°° 1,46 466 -10-1  973.1071 1,42 .1072
221, 236, 262, 279 2,79 1075 2,96 1075 2,90 -10° 943-10~! 5361072 9,63 -.10°1 2,40 -10~2
221, 248, 262, 279 2,84 1075 2,74 .1075 2,97 -10°° 1,04 4021072 955.1071 3,23 .1072
205, 221, 262, 279 2,81 1075 250-10~° 3,07 -107° 1,13 1,30 -10-1 9,17 -107! 7,10 -10~2
205, 221, 236, 248 3,13 .107% 2,31 1075 2,79 -10—° 1,36 3,61 -10~1 1,12 1,38 -10~1
236, 248, 262, 279 2,78 -107% 3,21 -1075 2,91-.10~° 8,67-10-' 129.10-! 955.10°1 3,26 1072
221, 236, 248, 262, 279 2,89 -107% 275.107° 2,90 -10~° 1,05 5,56 -1072 9,97 -10~! 1,07 -1072
205, 236, 248, 262, 279 3,02-107% 237.107° 2,93.107° 1,28 2,83 -10~1 1,03 4,66 -102
205, 221, 248, 262, 279 2,94 -107° 240 -10% 3,01 -107° 1,22 2,30 -10°1 9,75 101 1,24 -1072
205, 221, 236, 262, 279 3,01-107° 2,38.1075 2,93.10°° 1,26 2,68 -10~1 1,03 4,06 -10~2
205, 221, 236, 248, 279 3,08 .107° 2,13 .10~5 3,15 -10°° 1,44 4471071 9,75.10-1 1,18 -10~2
205, 221, 236, 248, 262 3,17 1075 2,50 -107° 2,44 -10—° 1,27 2,71 1071 1,30 3,14 -10~1
205, 221, 236, 248, 262, 279 3,03 -10~° 236 -107°> 2,93 .10~° 1,28 2,87 -10~1 1,03 4,68 -10~2
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Tabulka 5.15: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan - pitofenon a planovany

pomeér 2:1:2
Zvolena kombinace Vypocitand koncentrace D:T D:P
vlnovych délek D T P VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 330-107° 2,29.1075 3,44.105 1,45 2,74-100' 9,60 10! 2,74 102
221, 248, 262 340 -107° 2,55-1075 2,98.1075 1,33 3,32-10"1 1,14 1,56 -10~ 1
205, 248, 279 3,35-107° 1,94 -107° 353-107%° 1,72 1,36 -107' 947 -10~' 4,07 -10~2
221, 236, 248 3,42 -107° 2,63-107° 2,83.107° 1,30 3,47 -.10"! 1,21 2,25 1071
236, 248, 279 3,24.107° 281-.107® 3,30-107° 1,15 4,22.10! 981.10"! 552.1073
221, 236, 279 3,73.107° 1,37-1075 3,60-10~° 2,71 3,62 10" 1,04 4,97 -10~2
205, 236, 248, 279 3,52 -.107° 1,83-107® 3,46-107° 1,93 3,31 -10"2 1,02 2,97 -10~2
221, 236, 262, 279 326-107° 265-1075 3,23.107° 1,23 3,83 10! 1,01 2,34 -10~2
221, 248, 262, 279 321.107° 2,60-1075 3,32.1075 1,24 3,79 -10~' 9,68-10~! 1,91.10"2
205, 221, 262, 279 336 -107° 2,07-1005 3,38.107° 1,62 1,86-107' 9,93.10! 6,31-.10"3
205, 221, 236, 248 358-107° 1,99 -1075 3,11-1075 1,80 9,56 -10—2 1,15 1,66 -10~1
236, 248, 262, 279 3,18 -107° 13,0210~ 3,24-107° 1,05 4,72-10! 982.10"! 5,35.1073
221, 236, 248, 262, 279 328.107° 261-100° 3,23-.1005 1,26 3,69 -10~1 1,02 3,00 -10~2
205, 236, 248, 262, 279 346 -107° 2,04 -107° 3,26 -107° 1,70 1,46 -10~! 1,06 7,81 -10—2
205, 221, 248, 262, 279 3,36 -107® 2,07-107® 338-107® 1,63 1,84-107!' 995-10"! 7,95.1073
205, 221, 236, 262, 279 3,52-107° 1,98-107® 327 .107° 1,78 1,06 -10~! 1,08 9,09 -10~2
205, 221, 236, 248, 279 3,53 .107° 1,81 -107® 3,48 .107° 1,94 2,37 -10~2 1,01 2,81 -10~2
205, 221, 236, 248, 262 3,61-107° 215-.107® 2,82-107° 1,68 1,58 -10~! 1,28 3,00 -10~1
205, 221, 236, 248, 262, 279 3,48 -10~° 2,02-10~° 327.10°° 1,72 1,36 -107! 1,06 7,86 -10—2
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Tabulka 5.16: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan - pitofenon a planovany
pomeér 1:1:2

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace D:T D:P
vlnovych délek D T P VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 1,98 .10~ 268 -10°° 4,07 -107° 7,38 1071 2,59 .10~} 4,86 -10~! 1,43 .10~2
221, 248, 262 2,07 1075 2,94.1075 3,62-10°° 7,04-107! 294.10°1! 572.1001 1,59 .1071
205, 248, 279 1,95 -1075 2,90 -10~% 4,01 -10°5 6,72 10" 3,25.10"' 4,87-10"' 1,34 -1072
221, 236, 248 2,08 -107% 2,97 1075 3,56 -10~° 7,00 -10~' 297-10-! 583.107! 1,82-1071!
236, 248, 279 1,93 105 3,12-.10~° 395-10°® 6,17 -10"! 3,80 -10"' 4,87 -10~' 1,26 -102
221, 236, 279 2,33 .107% 1,93 105 4,20 -10—° 1,21 2,15 -10-1 5,55 .1071 1,25 -107!
205, 236, 248, 279 1,99 -10~5 2,88.10~° 399.10°° 6,94-10-! 3,04 -10-' 5,00-10~' 1,26 -10=2
221, 236, 262, 279 1,92 -10~5 3,05-10~° 387-10°° 6,29-10-1 3,69 1071 4,96 -10~' 4,55 .1073
221, 248, 262, 279 1,89 -10~® 298.10°° 3,95.107° 6,33-107' 3,64-10°! 4,78-.10°! 3,03-10"2
205, 221, 262, 279 1,78 .10~ 3,10-107° 3,99 .107° 5,75 -10~' 4,23 .10~} 4,47 .10"! 947 .10~2
205, 221, 236, 248 2,04 -1075 3,14 1075 3,49-10° 6,49-10~! 348.10-! 584.1071 1,83.1071
236, 248, 262, 279 1,86 -1075 3,35.107° 388-107° 554-1071 4441071 4,79 -10~' 2,99 -1072

221, 236, 248, 262, 279 1,95 1075 3,00-10~° 3,88.107° 6,51-1071 3,47-.1001 5,03.1071 1,94 .102
205, 236, 248, 262, 279 1,97 -107° 2,98 -107° 3,89-107° 6,61-10' 3,37 -10°' 5,06 107" 2,50 -10~2
205, 221, 248, 262, 279 1,88 1075 3,02 -107° 3,94-107% 6,22-10°! 3,75-107' 4,76 -10°! 3,46 -1072
205, 221, 236, 262, 279 1,94 -1075 3,00-107° 3,88-.1075 6,45-10~!' 3,52.10°' 5,00-10°! 1,34 -1072
205, 221, 236, 248, 279 1,97 -10~5 2,92.10~° 395-.10°% 6,74 -10-1! 3,23.10-! 4,98 .10-' 9,97 -10—3
205, 221, 236, 248, 262 2,02 -.107% 3,06 1075 3,63-10°° 6,61-10-! 337.10°! 557.1001 1,30 1071

205, 221, 236, 248, 262, 279 1,95 -10~° 299 .10-° 3,88.107° 6,53 107! 3,45-.10-! 5,03-10°! 2,03 -10~2
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Tabulka 5.17: Vysledné hodnoty pro smés diazepam - triclosan - pitofenon a planovany
pomeér 2:1:1

Zvolend kombinace Vypocitand koncentrace D:T D:P
vlnovych délek D T P VP RCHP VP RCHP
221, 248, 279 3,52.107% 2,32.1075 1,74 .1075 1,52 2,38-10"! 2,02 2,28 -10~2
221, 248, 262 3,57 -107° 2481075 1,46-1075 1,44 2,76 -10~' 245 241 .10"1
205, 248, 279 3,51 -107° 234.107% 1,74-1075 1,50 2,45-10°1' 2,02 2,54 -10"2
221, 236, 248 3,55 1075 2,43 .1075 1,55 -10~° 1,47 2,64-100' 2,29 1,61-107!
236, 248, 279 3,50 -107° 2,48 105 1,70 -10~° 1,41 2,93 -10"' 2,06 4,35 -10"2
221, 236, 279 3,65-107° 2,03.1075 1,79-10~° 1,80 9,86 -1072 2,04 3,24 -10~2
205, 236, 248, 279 3,54 1075 2,32.1075 1,72-10~° 1,53 2,33 107! 2,05 4,08 -10~2
221, 236, 262, 279 3,45-.107% 2,57 1075 1,64 -10~° 1,34 3,25-10"' 2,11 6,95 -10~2
221, 248, 262, 279 3,46 -10°° 2,51 .10~5 1,67 -10~° 1,38 3,07 -10~! 2,08 5,24 .10~2
205, 221, 262, 279 3,45 -.107% 2,44 .1075 1,70 1075 1,41 2,92-10"! 2,03 2,94 .10"2
205, 221, 236, 248 3,56 -107° 2,40 -105 1,56 -1075 1,48 2,56 -107! 2,28 1,55.10"1
236, 248, 262, 279 3,44 -1075 2,67 -107% 1,64-1075 129 3,54-10°' 210 6,23 -10"2

221, 236, 248, 262, 279 3,48 -107° 2,51 .1075 1,64 1075 1,39 3,04 -10"1 2,13 7,74 .10~ 2
205, 236, 248, 262, 279 3,52 -107° 240-107° 1,65-107° 1,47 2,63-10"1 2,14 8,39 1072
205, 221, 248, 262, 279 3,49 -107% 2,41 1075 1,68 -10~° 1,45 2,74-107' 2,08 5,33 -1072
205, 221, 236, 262, 279 3,52 -107% 2,40 1075 1,65-107° 1,46 2,65-10"1 2,14 8724 -10"2
205, 221, 236, 248, 279 3,54 -.107% 2,33.1075 1,71 -10~° 1,52 2,37 107! 2,06 4,50 -10—2
205, 221, 236, 248, 262 3,57 -107° 244 .10 1,49-1075 146 2,67-10°' 240 2,17 -107!

205, 221, 236, 248, 262, 279 3,52 -10~° 240-10"° 1,65-107° 1,47 263-10°1 2,14 8,39 -102
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Zaver

Pripravili jsme si zadsobni roztoky léc¢iv o stanovené koncentraci. Nasledné jsme pri-
pravili dvouslozkové a ttislozkové smési roztokt 1é¢iv o riiznych pomeérech. Pomoci UV-
VIS spektrofotometru jsme zmérili absorpcéni spektra jak ¢istych 1é¢iv, tak smési 1é¢iv.

Pomoci systému linearnich rovnic se ¢tvercovou matici a systému nejmensich ¢tverci
jsme zjistovali koncentrace 1é¢iv v jednotlivych smésich. Tyto systémy lze spolehlivé fesit
pomoci maticového zapisu vyuzivajici prislusné matice a jejich transponované matice.

Zvolili jsme si Sest vlnovych délek, které jsme uplatnili pro vSechny vypocty. Pro
kazdou smés jsme provedli vypocty pri rizném poctu vinovych délek. U dvouslozkovych
smési jsme provedli Sest vypocti pii vyuziti dvou, tii, ¢tyt a péti vinovych délek a jeden
vypocet pri uziti Sesti vlnovych délek. U trislozkovych smési jsme provedli Sest vypocti
pri vyuziti tti, ¢tyt a péti vinovych délek a jeden vypocet pti uziti Sesti vinovych délek.

U kazdého méfeni jsme pro vyhodnoceni presnosti vysledki vypocetli relativni
chybu poméru koncentraci. V pripadé trislozkovych smési se jednalo o poméry mezi
prvni a druhou slozkou smési a prvni a treti slozkou smési. Na zakladé provedenych
vypoctl jsme dospéli k zavéru, ze neexistuje prima souvislost mezi presnosti vysledkt
a volbou vyuziti presné ur¢enych nebo preurcenych systémii. Relativni chyba poméru
se nejcastéji pohybovala v fddu 107! az 1072, Nejmensi relativni chyby poméru bylo
dosazeno v ¥adu 10~*. Ve vyjimeénych pfipadech hodnota relativni chyby poméru presa-
hovala 1,00. V nékterych ptripadech se jevilo presnéjsi dosazeni vysledkt pri pouziti péti
¢i Sesti vlnovych délek, napiiklad u smési fenacetin - triclosan a planovaném poméru
1:2 nebo u smési kodein - pitofenon a planovanych pomeérech 1:1 a 1:2. Ani u soustav
se stejnym poctem rovnic jako neznamych nebyly relativni chyby malé, coz ukazuje
na potencialné velka ¢isla podminénosti prislusnych matic. Nelze proto oc¢ekavat malé
relativni chyby ani u problému nejmensich ¢tverct.

Mezi diivody neptesnosti méreni pattily nepresnosti pri pripravé zasobnich roztoki
a odchylky méreni pouzitého spektrofotometru. Diky nepfesnosti pti pripravé roztokt
a odchyleni spektrofotometru vznikly chyby na levé strané soustavé rovnic pii vypoctu
molarnich absorpénich koeficientii. Stejné tak na pravé strané soustavy byly odchylkami
spektrofotometru zatizeny hodnoty absorbanci smési roztoki 1éciv.

Spravnost stanoveni koncentraci jednotlivych 1é¢iv pomoci multikomponentni ana-
Iyzy byla ovlivnéna vybérem 1é¢iv do smési, jejich schopnosti absorbovat a vybérem
vinovych délek. Do smési jsme zvolili takova léciva, kterda vykazovala podobné hod-
noty absorbanci pii podobnych koncentracich. Jako nejvhodnéjsi hodnoty absorbanci
se ukazaly hodnoty co nejvyssi prijatelné pro nas spektrofotometr. Ostatni kombinace
16¢iv se ukazaly jako nevhodné. V publikaci [I1] je uvedeno, ze jako nejvhodnéjsi vybér
vlnovych délek se jevi absorp¢ni maxima jednotlivych slozek. V nasem pripadé se tato
volba ukazala jako nevhodnd a vlnové délky jsme zvolili s rovnomérnymi rozestupy.
Pti malém poctu vinovych délek byla presnost vysledku zavisld na konkrétni kombinaci
vinovych délek.

Na zakladé vysledki ziskanych v této praci jsme dosli k zavéru, ze pomoci multi-
komponentni analyzy mizeme obecné dosahnout ptresnosti méfeni s relativni chybou v
fadu 107! az 1072, Piesnost vysledkii méfeni je nezavisld na pouZitém poctu vinovych
délek. Podminkou pro uplatnéni multikompomponentni analyzy je znalost molarnich
absorpcnich koeficientt stanovovanych latek. V nasem ptipadé jsme tyto hodnoty zis-
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kali mérenim. Je mozné, ze bychom dosahli presnéjsich vysledkii, pokud by se nam
podatilo dohledat tabulkové hodnoty molarnich absorpcnich koeficientii. Obecné se vy-
uziti multikomponentni analyzy jevilo jako problematické z divodu, ze nebylo mozné
kombinovat vzajemné vSechna léciva, ale jen ta léCiva, ktera absorbovala podobné.
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