Analyza UV/vis spekter pomoci singularniho rozkladu

Schopnost latek absorbovat svétlo 1ze métit pomoci UV/vis spektroskopie (ultraviolet/visible). Nejcastéjsim typem
meéfeni je tzv. titrace, kdy se do vzorku s jednim reaktantem o konstantni koncentraci postupné pfidava reaktant
druhy a sleduje se tvofeni produkti; pii kazdé koncentraci je zméteno UV/vis spektrum.

Naméfena titracni spektra jsou tedy linearni kombinaci spekter vSech reaktantii a produkti pfitomnych ve vzorku.
Nabizi se otazka, jak zjistit pocet riiznych produkti, jejich koncentrace a spektra (ne vSechny pfitomné latky je
mozné zmefit izolovan€). K tomu slouzi tzv. singularni rozklad — gp. o ingularni rozklad UV/vis spekter
matice 4, jejiz sloupce jsou naméfena titraéni spektra (viz obr.).  (jsou p¥itomny dvé absorbuijici slozky)
Matice vzniklé z rozkladu 4, ¢ili U, S a V, dokazi odlisit signal
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reaktantli a produkt). K tomu je obecné zapotiebi reakéni
model, ktery nemusi byt znamy. Existuje vSak moznost zrekonstruovat spektra absorbujicich slozek a jejich
koncentrace i bez pouziti reakéniho modelu. Pravé tento pistup bude hlavni naplni studentského projektu.

Cilem tohoto projektu je prozkoumat moznosti analyzy UV/vis spekter pomoci singularniho rozkladu bez pouziti
reakéniho modelu. Student se seznami s analyzou UV/vis spekter, zaklady tvorby modelii chemickych reakei a
s pouzitim singularniho rozkladu, ktery ma Siroké moznosti vyuziti i v jinych oblastech (napf. ve statistice nebo
ve strojovém uceni).

Projekt bude zahrnovat piedev§im praci na poéitaci, popf. analytické vypocty a studium védecké
literatury.
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