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Uvod

Tento manual popisuje ovladani pocitacového programu Toxicita, vyvinutého Technickym dstavem
pozarni ochrany MV- Generalniho reditelstvi Hasi¢ského zachranného sboru. Program slouzi pro
vypocet koncentrace sledovanych toxikantl, konvencniho indexu toxicity, celkovou frakéni Gcinnou
latku a letalni koncentraci dle Metodiky TUPO €. 01-09, postup B ,,Stanoveni toxické vydatnosti
plynnych zplodin tepelného rozkladu/hofeni s fyzikalnim pozarnim modelem kourové komory

s plynovou kyvetou FTIR”.

Systémové pozadavky
Pocitacovy program se sklada ze soubor(:

Setup.ini
Toxicita.exe
helpToxicita.pdf

Pocitacovy program Toxicita se spousti pres soubor Toxicita.exe (neinstaluje se). Program vyzaduje
operacni systém Windows (XP, Vista, 7, 8, 10).

Funkcionality programu
Nacte namérena spektra ve formatu ,,csv” nebo ,,jdx“ a spocita koncentraci vybranych toxikant( (CO,
CO2, HCI, HF, HBr, HCN, SO2, NO2, NO).

Spocita pramérné hodnoty vybranych toxikantt (CO, CO2, HCI, HF, HBr, HCN, SO2, NO2, NO).
Spocita konvencni index toxicity (CIT), celkovou frakéni Ucinnou latku (FED) a letalni koncentraci (LC)

Soudasti programu jsou prevodni kalkulaéky mezi hmotnostni a objemovou koncentraci [mg/m?3] a
[ppm], a ddle kalkulacka na prevod tlaku mezi jednotkami tlaku [bar], [torr] a [pascal].

Zobrazuje grafy spekter.

Zalozka ,Vypocet toxicity” (Uvodni formular)

Po spusténi programu se zobrazi Uvodni formulaf (viz. Obr. 1), kde Ize z aritmetického priiméru hodnot
koncentraci vybranych toxikantd ve 4. a v 8. minuté toxické vydatnost plynnych zplodin tepelného
rozkladu/horeni predmétu zkousky. Konvenéni index toxicity (CIT), celkova frakéni Gc¢inna latku (FED) a
letalni koncentraci (LC) se spocitd pomoci nasledujicich vzorcu:
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kde cije koncentrace i-tého analytu/toxikantu v koufové komore ve 4. a 8. min.
jako aritmeticky priimér ze tii méreni za podminek opakovatelnosti



Cije referenéni koncentrace i-tého analytu/toxikantu (pevna konstanta)
toripje pripustna doba plsobeni expozicni davky, obvykle je 30 min
Am je (primérny) tbytek hmotnosti zkuSebniho vzorku pti zkousce

Veei je celkovy objem vzduchu v m? za standardni teploty a atmosférického tlaku
(tj. 25 °C a 101,325 kPa)

CIT je konvencni index toxicity (bezrozmérna veli¢ina)
FED je celkova frakéni ucinna davka (bezrozmérna veli¢ina)

LC50 je letalni koncentrace [g/m3]

.Toxicita —
Soubor  Konfigurace MNapovéda

Vipodet toxidty  yysledky méfeni Maméfend data  Kalibrace

Vstupni hodnoty

Referenéni koncentrace Gi c4 2 kyvety [mg/m3] 8 z kyvety [mg/m3]
co 1380 | 417 | MD 673 | MD
coz 72000 | |23636 | lvp |31563 | [vp
HCl 75 | 101 | MD 101 | Mo
HEr 99 | |93 | o |93 | [vp
HF 25 | 18 | MD 18 | MD
HCN 55 | [31 | vD |31 | Imp
502 262 | [54 | vD |54 | MD
MO (=NO-+NO2) |3:3 | |25 | MD |4n | MD

Pfipustna doba plsobeni expozidni dévky Tpip [min] |3{J |

Ohbjem vezduchu Veelk [m3] 0,5092 |
Koefident 0,0805 |
Prémérny hmotnostni abytek vzorku | 19,14 |
Chyba [%] |3n |
Vysledky
CIT4 | |1 | | FED | |:l | |
cITa | |1| | LC50 [a/m3] | |:t| |
| Poditej

Obr. 1 ZdloZka , Vypocet toxicity“ (uvodni obrazovka)

Zalozka , Kalibrace”
Na Obr. 2 je zndzornéna zalozka ,Kalibrace”, které slouZi k definovani parametra pfi kalibracnich
parametr. Jedna so o definovani prlimérné teploty, tlaku a referenc¢ni délky kyvety spekter



kalibrac¢nich plyn(. Dale je nutné zadat dolni a horni mez pasu, z které byl pocitan obsah plochy vétné
hraniénich bodu baseline. Posledni nutnou polozkou je zadani kalibraénich rovnic vypocéitané pomoci
linedrni a kvadratické regrese. U linearni kalibracni rovnice je format zaddani rovnice ndsleduijici:

Cislo*x +/- ¢&islo. Pfi zapise se pouziva pro oddéleni desetinych mist desetinna ¢arka. Naptiklad 3,5%x-
0,2.

Kvadraticka kalibracni rovnice ma format zapisu:

Cis

0*x2 +/- Cislo*x+/-Cislo. Naptiklad 3,5*x2 +20,1*x-0,2.

Cislo (oddélené desetinnou ¢arkou)*x +/- ¢islo(oddélené desetinnou ¢arkou). Napriklad 3,5*x-0,2.

Toxicita — *
Soubor  Konfigurace MNapovéda

Vypodet toxidty  Vysledky mEfeni Maméfend data  Kalibrace

kalibradni spektra

Flyn Delka kyvety [m] Promérna teplota [*C] Prémeérny tak [kPa] 63
o 2 | 166,5 86,659

coz2 2 166,5 86,659

HCl 4 143,65 115,283

HEr 4 165 115,550

HF 4 92,5 109,724 v

Kalibrani pasy a baseline

Flyn Dolni mez pasu Horni mez pasu Dolni mez baseline Horni mez baseline 6 Pridej pas
co 2161,09 2163,02 2145,18 2177,48 T
coz2 2260,65 2261,85 2260,4 2261,85

HCl 277448 2777,13 2770,14 2780,5

HEr 2469,04 2471,93 2463,01 2479,65 "

Kalibraéni rovnice

Flyn Linearni kalibrace Kvadraticka kalibrace 6
Cco 7266,5%¢-152,83 19990 2 +2126, 8% 48, 2204

coz2 114903*x-1439,6 68397 X2 +0006,6"x +429,51

HCl 5408,8"%-410,97 010" x2+2082,4%x-137,67

HEr 4718, 7 %-194,67 4542, 17x2+2274, 1%% +34,4925

HF 1813, 5%x-703,8 120,57"x2+1605,1%%-631,47

HCN 2122, 1%%-32,923 2909,8%x2+1296,6%x +7,0083

502 11666%x-2,2502 145978 % 2+10233"x 40,1792

MO 15115%"%-27,243 68737 w2+100498%x+5,0052 v

UloZit nastaveni kalibrace

Obr. 2 Zdlozka Kalibrace



Zalozka ,Nameérena data”

Zalozka ,Namérena data” (viz. Obr. 3) slouZi pro nacteni namérenych spekter a spocteni koncentrace
vybranych toxikant( (za vyutziti kalibracnich rovnic ze zalozky , Kalibrace”). Ke spocitani koncentraci
Ize vyuZit linedrni kalibracéni rovnici, kvadratickou ¢i jejich kombinaci.

Toxicita — *
Soubor  Konfigurace MNapovéda

Vypodet toxidty  Vysledky mEfeni Maméfend data  Kalibrace

MEfeni 4, minuta

MEfeni Soubor Teplota [°C] Tlak [kPa] Délka kyvety [m] Pfidej soubor

Odeber soubor

Me&reni 8. minuta

M&Feni Soubor Teplota [°C] Tiak [kPa] Diélka kyvety [m] Pfide] soubor

Odeber soubor

GroupBox11

kalibracni rovnice pro vypodet koncentrace

() Linedrni regrese () Kvadratickd regrese () vlastni

Spoct koncentrace

Obr. 3 ZdloZka ,,Namérend data”

Zalozka ,Vysledky méreni”

Zalozka ,Vysledky méreni” (viz. Obr. 4) slouZi pro zobrazeni koncentraci jednotlivych méreni
(moznost uzivatelské editace). Pfi kliknuti pravym tlacitkem mysi na oblast tabulky zobrazi se popup
menu s moznosti vloZeni hodnoty meze detekce pro dany plyn.

Veliciny teplota a tlak jsou priimérné hodnoty z namérenych a nactenych spekter (ze zalozky
,Namérena data“). Pfipadné Ize hodnoty uZivatelsky editovat.

Checkbox (ikona zaskrtavani) s jednotlivymi plyny umoziiuje, aby program spodital aritmeticky
pramér hodnot koncentraci a tuto hodnotu vloZil do pfislusného pole v zaloZce , Vypocet toxicity”.



Ramecek ,Hmotnostni ubytek” slouZi pro vioZzeni hmotnostniho Ubytku jednotlivych méfeni. Pro
vypocet hmotnostniho Ubytku lze uZit i jednoduchou kalkulacku, kde pro vypocet se vlozi pocatecni
(hmotnost vzorku pred zkouskou) a konecna hmotnost (hmotnost vzorku po spaleni).

.Toxicita — h- 4
Soubor  Konfigurace MNapovéda
Vypofet toxidty  Visledky mEfeni  Naméfend data  Kalibrace

Vysledky koncentrad méfeni ve 4. minuté

MEfeni CO [ppm] CO2 [ppm] HCl [ppm]  HEr [ppm]  HF [ppm] HCM [ppm] 502 [ppm] NO [ppm]  MNOZ [ppm]
1. méfeni o] o] o] o] o] o] o] o] o]
Pienes CO32 Pfenes CO Fienes HCI Fienes HBr Teplota [°C] Tlak [kPa]
Penes HF Prenes HCM Prenes 502 Penes NOx |25 | |101"325 |
Vysledky koncentrad méfeni ve 8. minuté
MEfeni CO [ppm] CO2 [ppm] HCl [ppm]  HEr [ppm]  HF [ppm] HCM [ppm] 502 [ppm]  NO [ppm]  MNOZ [ppm]
1. méfeni [i] [i] [i] [i] o] o] o] o] o]
Pfenes CO2 Pfenes CO Ffenes HCI Pfenes HEr Teplota [°C] Tlak [kPa]
Pfenes HF Pfenes HCM Pfenes 502 Pfenes NOx |25 | |101'325
Hmotnostni Ubytek
Pfidej hodnatu Poiatedni hmotnost vzorku | |
Odeber hodnotu Konedna hmotnost vzorku | |

VloZ rozdi

Spocti promeér a prenes hodnoty

Obr. 4 ZdloZka , Vysledky mereni”

Nastaveni mezi detekce
Formular slouZi k uloZzeni parametru meze detekce pouzivaného spektrometru (viz. Obr. 5).



. Mastaveni meze detekce 4

Mez detekes O [ppm] |n

Mez detekes CO2 [ppm] |n
Mez detekee HCl [ppm] |68
Mez detekce HEr [ppm] |2B

Mez detekee HF [ppmi] |22

Mez detekee HON [pprm] |28

Mez detekee SO2 [ppm] |zz

Mez detekes NO [ppm] |25

Mez detekes NO2 [ppm] |n
Mez detekce MOx [ppm] |26

Obr. 5 formuldr pro definovdni meze detekce daného spektrometru

Kalkulacky pro prfevod jednotek

Do programu byly zakomponovany tfi pomocné kalkulacky pro pfevod jednotek. Jedna se o
kalkulagku pro pfevod mezi jednotkami koncentrace [mg/m?3] a [ppm] (viz. Obr. 6) a o kalkulacku pro
prevod mezi jednotkami tlaku [bar], [torr] a [Pa] (viz. Obr. 7) a kalkulacka pro vypocet koncentrace

v zavislosti na teploté a tlaku (viz. ).

. Prevod jednotek ot
[mg/m3] [ppm]
Koncentrace CO |0 | o |
Koncentrace CO2 |0 | o |
Koncentrace HOl |0 | o |
Koncentrace HBr |I] | |[J |
Koncentrace HF |0 | o |
Koncentrace HCN |0 | o |
Koncentrace SO2 |0 | o |
Koncentrace NO |0 | o |
Koncentrace NO2 |0 | o |

Teplota [°C] |25 |
Tlak [kPal] 101 325 |

Koncentrace [ppm] = Koncentrace [mag/m3] =Kpt/Mr
Koncentrace [mg/m3] = Koncentrace [ppm]™Mrkpt
Kpt = 8,314%(273,15 + Teplota) Tlak

[mg/m3] -> [ppm] Zaviit [ppm] - [mg/m3]



Obr. 6 Kalkulacka pro prevod mezi hmotnostni a objemovou koncentraci

Bl pievod tiaku Py
Tiak [Pl | | [Preved |
Tlak [bar] | | Freved
Tlak [torr] | | Preved'

Zaviit

Obr. 7 Kalkulacka pro prevod mezi jednotkami tlaku

. Prevod koncentrace v zavislosti na te..
Vychozi hodnoty
Tlak P1 [Pal | |

Teplota T1 [=C] | |

Koncentrace | |

Konedtné hodnoty

Tlak P2 [Pa] | |
Teplota T2 [°C] | |

Koncentrace | |

Spocti Zaviit

Obr. 8 Kalkulacka pro vypocet koncentrace v zdvislosti na teploté a tlaku

Formular pro zobrazovani grafl spekter

Ovladani grafu: Pro pfiblizovani nebo oddalovani (zoom a unzoom) slouzi prevazné kolecko
pocitacové mysi. Pfiblizovani je téZ mozné zmacknutim a drzenim levého tlacitka mysi a tahnout —
vytvofi se ¢tverec — oblast, kterd bude pfibliZzena. Pro posunuti v grafu je nutné zmacknout a drzet
pravé tlacitko mysi a pohybovat se mysi.

V menu — soubor lze nacist do grafu dalsi spektrum nebo vymazat vSechna doposud nahrana.

V menu — Export, Ize graf vyexportovat do souboru bmp (jako obrazek) nebo vytisknout.



. Spektrum —
Soubor  Export

Namérena data
Soufadnice: 31%3,1- 7,333

55
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Absorbance

25
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05

5 " b s

5 00D 4 000 3000 2000 1 000
Wavenumber

| = FORBO_1b_4min-v.csv |

Obr. 9 Formuldr pro zobrazeni graft spekter



