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[bookmark: _Toc432969190]Úvod
Tento manuál popisuje ovládání počítačového programu Toxicita, vyvinutého Technickým ústavem požární ochrany MV- Generálního ředitelství Hasičského záchranného sboru. Program slouží pro výpočet koncentrace sledovaných toxikantů, konvenčního indexu toxicity, celkovou frakční účinnou látku a letální koncentraci dle Metodiky TUPO č. 01-09, postup B „Stanovení toxické vydatnosti plynných zplodin tepelného rozkladu/hoření s fyzikálním požárním modelem kouřové komory s plynovou kyvetou FTIR“. 
[bookmark: _Toc432969191]Systémové požadavky
Počítačový program se skládá ze souborů:
Setup.ini
Toxicita.exe
helpToxicita.pdf
případně kalibračních souborů ve formátu csv nebo jdx.
Počítačový program Toxicita se spouští přes soubor Toxicita.exe (neinstaluje se). Program vyžaduje operační systém Windows (XP, Vista, 7, 8, 10).
[bookmark: _Toc432969192]Funkcionality programu
Načte a spočítá pomocí lineární nebo kvadratické regrese kalibrační křivku z kalibračních dat spekter vybraných plynů (formát csv, jdx).
Načte naměřená spektra a spočítá jejich koncentraci.
Spočítá průměrné hodnoty vybraných toxikantů.
Spočítá konvenční index toxicity (CIT), celkovou frakční účinnou látku (FED) a letální koncentraci (LC)
Součástí programu jsou převodní kalkulačky mezi hmotnostní a objemovou koncentrací [mg/m3] a [ppm], a dále kalkulačka na převod tlaku mezi jednotkami tlaku [bar], [torr] a [pascal].  
Zobrazuje grafy spekter.
[bookmark: _Toc432969193]Záložka „Výpočet toxicity“ (úvodní formulář)
Po spuštění programu se zobrazí úvodní formulář (viz. Obr. 1), kde lze z aritmetického průměru hodnot koncentrací vybraných toxikantů ve 4. a v 8. minutě toxické vydatnost plynných zplodin tepelného rozkladu/hoření předmětu zkoušky. Konvenční index toxicity (CIT), celková frakční účinná látku (FED) a letální koncentraci (LC) se spočítá pomocí následujících vzorců:






kde 	ci je koncentrace i-tého analytu/toxikantu v kouřové komoře ve 4. a 8. min.
jako aritmetický průměr ze tří měření za podmínek opakovatelnosti 
	Ci je referenční koncentrace i-tého analytu/toxikantu (pevná konstanta)
	tpríp je přípustná doba působení expoziční dávky, obvykle je 30 min
	m je (průměrný) úbytek hmotnosti zkušebního vzorku při zkoušce
	Vcelk je celkový objem vzduchu v m3 za standardní teploty a atmosférického tlaku 
(tj. 25 °C a 101,325 kPa) 
	CIT je konvenční index toxicity (bezrozměrná veličina)
	FED je celková frakční účinná dávka (bezrozměrná veličina)
	LC50 je letální koncentrace [g/m3]
[image: ] 
[bookmark: _Ref432343207]Obr. 1 Záložka „Výpočet toxicity“ (úvodní obrazovka)
[bookmark: _Toc432969194]Záložka „Kalibrace“
Na Obr. 2 je znázorněna záložka „Kalibrace“, které slouží načtení kalibrační spekter vybraných plynů (rámeček „Kalibrační spektra“) ve zvolených kalibračních pásech (rámeček Kalibrační pásy a baseline) ke spočítání kalibrační křivky vybraných toxikantů za pomocí lineární a kvadratické regrese (výsledek v rámečku „Kalibrační rovnice“). Konkrétně algoritmus výpočtu kalibrační rovnice je následující:
1) načte se jednotlivá spektra s přesně danou koncentrací  vybraného plynu (např plyn CO při koncentracích 10 ppm, 50 ppm, 298 ppm, 497 ppm atd.).
2) Vybere se pás (rozmezí vlnových délek) charakteristický pro daný plyn a spočte se plocha pod křivkou. Pokud je zaškrtnuta možnost počítat s „baseline“, je od celkové plochy pod křivkou odečtena plocha pod úživatelsky definovanou linearní křivkou tzv. „baseline“. Plocha se počítá pro každou koncentraci daného plynu.
3) Tím dostaneme soustavu bodů, kde polohy jsou určené koncentrací a plochou. Těmito body se pomocí lineární nebo kvadratické regrese (metoda nejmenších čtverců) proloží křivka, která odpovídá kalibrační rovnici.
Kalibrační rovnice lze zadat uživatelem a není nutné je počítat z kalibračních spekter. 
[image: ]
[bookmark: _Ref432344946]Obr. 2 Záložka Kalibrace
[bookmark: _Toc432969195]Záložka „Naměřená data“
Záložka „Naměřená data“ (viz. Obr. 3) slouží pro načtení naměřených spekter a spočtení koncentrace vybraných toxikantů (za využití kalibračních rovnic ze záložky „Kalibrace“). Ke spočítání koncentrací lze využít lineární kalibrační rovnici, kvadratickou či jejich kombinaci.
[image: ]
[bookmark: _Ref432345670]Obr. 3 Záložka „Naměřená data“ 
[bookmark: _Toc432969196]Záložka „Výsledky měření“
Záložka „Výsledky měření“ (viz. Obr. 4) slouží pro zobrazení koncentrací jednotlivých měření (možnost uživatelské editace). Při kliknutí pravým tlačítkem myši na oblast tabulky zobrazí se popup menu s možností vložení hodnoty meze detekce pro daný plyn.
Veličiny teplota a tlak jsou průměrné hodnoty z naměřených a načtených spekter (ze záložky „Naměřená data“). Případně lze hodnoty uživatelsky editovat.
Checkbox (ikona zaškrtávání) s jednotlivými plyny umožňuje, aby program spočítal aritmetický průměr hodnot koncentrací a tuto hodnotu vložil do příslušného pole v záložce „Výpočet toxicity“.
Rámeček „Hmotnostní úbytek“ slouží pro vložení hmotnostního úbytku jednotlivých měření. Pro výpočet hmotnostního úbytku lze užít i jednoduchou kalkulačku, kde pro výpočet se vloží počáteční (hmotnost vzorku před zkouškou) a konečná hmotnost (hmotnost vzorku po spálení).
[image: ]
[bookmark: _Ref432352190]Obr. 4 Záložka „Výsledky měření“ 
[bookmark: _Toc432969197]Nastavení mezí detekce
Formulář slouží k uložení parametru meze detekce používaného spektrometru (viz. Obr. 5).
[image: ]
[bookmark: _Ref432345818]Obr. 5 formulář pro definování meze detekce daného spektrometru
[bookmark: _Toc432969198]Kalkulačky pro převod jednotek
Do programu byly zakomponovány dvě pomocné kalkulačky pro převod jednotek. Jedná se o kalkulačku pro převod mezi jednotkami koncentrace [mg/m3] a [ppm] (viz. Obr. 6) a o kalkulačku pro převod mezi jednotkami tlaku [bar], [torr] a [Pa] (viz. Obr. 7).
[image: ]
[bookmark: _Ref432346102]Obr. 6 Kalkulačka pro převod mezi hmotnostní a objemovou koncentrací 
[image: ]
[bookmark: _Ref432346110]Obr. 7 Kalkulačka pro převod mezi jednotkami tlaku
[bookmark: _Toc432969199]Formulář pro zobrazování grafů spekter
Ovládání grafu: Pro přibližování nebo oddalování (zoom a unzoom) slouží převážně kolečko počítačové myši. Přibližování je též možné zmáčknutím a držením levého tlačítka myši a táhnout – vytvoří se čtverec – oblast která bude přiblížena. Pro posunutí v grafu je nutné zmáčknout a držet pravé tlačítko myši a pohybovat se myší.
V menu – soubor lze načíst do grafu další spektrum nebo vymazat všechna doposud nahraná.
V menu – Export, lze graf vyexportovat do souboru bmp (jako obrázek) nebo vytisknout.

[image: ]
Obr. 8 Formulář pro zobrazení grafů spekter
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