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Diplomant se v pfedlozené praci zabyva aktudlni problematikou aplikace modernich
pfistrojovych a vypocetnich metod, ktera predstavuje vyznamny pokrok v oblasti analyzy
motorovych paliv. Jako hlavni experimentalni techniku pouzil infracervenou spektrometrii, jejiz
vysledky zpracoval s vyuzitim chemometrickych metod. Navrhl chemometrické modely pro
stanoveni oktanového ¢isla benzinti a obsahu bioslozky v motorové nafté s vyuzitim infraervené
spektrometrie s Fourierovou transformaci. Jako dopliujici metodu pro hodnoceni frakéniho
slozeni benzini aplikoval plynovou chromatografii.

Rychlé rutinni stanoveni oktanového &isla resp. obsahu MERO jako vybranych fyzikalng-
chemickych parametrit metodou FTIR spektrometrie s ndslednou aplikaci statistickych vypocti
ma pro praxi velky vyznam — ze spektra, zméfeného rychle a jednoduse, je mozno urcit parametr,
1 na dal$i ukazatele jakosti provoznich kapalin (cetanové Cislo, viskozitu, hustotu, bod tuhnuti,
bod vzplanuti, TAN, TBN aj.) — z jediného spektra 1ze vypoctem urcit fadu dilezitych parametrt,
pficemz pro kazdy znich by béznym analytickym postupem bylo nutno provést samostatné
stanoveni vyzadujici specidlni piistrojové vybaveni. Moznost stanovit vice parametrii z jednoho
spektra je hlavni vyhodou téchto postupti.

V oblasti FTIR spektrometrie jsou tyto metody Casto vyuzivany — piedevSim tehdy, neni-li
zavislost mezi absorbanci ¢i transmitanci a koncentraci méfenych analytt resp. hodnotou
ptislusnych ukazateli linearni. Pfi kvantitativni analyze lze vyuZivat maticovy pocet a statistické
zpracovani dat (napi. metodami Simple Beers law, PLS a PCR pouzitymi v této praci);
vyhodnocuji se pak celé spektralni oblasti. Multikomponentni metody je vhodné pouzit v ptipadé,
kdy matrice analyzovanych vzorkii neni pfesn¢ definovand nebo dochdzi k prekryti spektralnich
pasu; jejich nevyhodou je jednak slozity matematicky aparat, jednak nezbytnost velkého poctu
standardii nutnych k vytvoteni spolehlivého kalibra¢niho modelu. Rovnéz je tieba dbat na to, aby
podminky méfeni vSech spekter i zplsoby jejich uprav a zpracovani byly zachovany od
kalibracnich pfes validacni az po analyzované nezndmé vzorky. Pfitom vyvoj robustnich
kalibra¢nich modeli a jejich fadna validace jsou klicovymi a pomérné naro¢nymi kroky
kvantitativni analyzy pomoci IC spektrometrie. Pouziti valida¢nich standardd je nutné pro
hodnoceni kalibra¢niho modelu. VSechny tyto aspekty diplomant v praci podrobn¢ diskutuje.

Prace ma celkem 90 stran + pfilohy, je v souladu se smérnici UPA ¢. 13/2007. Seznam pouZzité
literatury (v€etné elektronickych informacnich zdroji) zahrnuje 38 polozek.

Ptinosem prace je predevSim jeji experimentalni a navazujici vypoctova ¢ast. Autor zde provedl
fadu laboratornich méfeni — pracoval se vzorky, které mu poskytla spole¢nost Ceska rafinérska,



a. s., Litvinov, a se vzorky, které si sdm zajistil odbéry na péti Cerpacich stanicich v obdobi fijen
2010—duben 2011. Sestavil kalibra¢ni modely a provedl jejich validaci. Vzhledem k tomu ze se
na DFJP jedna o prvni praci na téma multikomponentnich analyz v oblasti analyzy motorovych
paliv, ukazaly vysledky prace nové moznosti vyuziti vybaveni chemické laboratofe pro vyzkum,
vyvoj, vyuku i pro prace pro externi zadavatele.

Z vysledkt prace vyplyva, Ze pouzit¢ metody jsou vhodné pro aplikaci v praxi. DosaZené
vysledky autor spravné interpretuje. Grafickd Cast prace vhodné dokumentuje jak moznosti
pouzitého softwaru, tak dosazené vysledky; je zpracovana peclivé a piehledné.

Pti hodnoceni celkového piistupu diplomanta k tématu diplomové prace, zvoleného postupu
feSeni a pouzitych metod mohu konstatovat, Ze student vychdzel ze systematické analyzy
souc¢asného stavu poznani v oboru. Teoretické poznatky experimentalné ovétil a vhodné je
aplikoval. Dosazené vysledky pokladam za dostate¢n¢ zdiivodnéné.

Posluchac uspésné zvladl principy, metodiku i konkrétni provedeni vSech méreni. Vysledky,
kterych ve své DP dosahl, jsou pfinosem piedev§im z metodického hlediska — maji vyznam pro
rozvoj uvedenych instrumentalnich metod.

Celkové¢ je ptedlozena prace na dobré trovni jak po strance odborné, tak po strance formalni. Je
v souladu s pfislusnymi normami, zdkonnymi ustanovenimi a piedpisy.

Vzhledem k tomu, ze diplomant Bc. Jan Karel splnil vSechny body zadéani diplomové prace,
pouzil vhodné metody feSeni a prokazal jak odpovidajici teoretické znalosti, tak schopnost
a pripravenost k experimentalni praci, doporucuji DP k obhajob¢ a hodnotim ji zndmkou

vyborné.

Téma do diskuze:
Uved'te, ¢im se zabyva chemometrie a jak Ize rozdé¢lit analytické postupy, které pouziva.

V Ceské Ttebové 15. 6. 2011 doc. RNDr. Jaroslava Machalikova, CSc.
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