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ABSTRAKT

Diplomova prace prezentuje aplikaci Port-Royalské logiky s vyuzitim formalni konceptualni
analyzy pro pouziti v oblasti forenznich véd. V teoretické Casti je zpracovan obecny piehled
Port-Royalské logiky a formalni konceptudlni analyzy popisujici zékladni algebraické defi-
nice a véty. V uvodu praktické ¢asti jsou identifikovany jednotlivé vzorky karboxylovych
kyselin, popsany jejich vlastnosti a zobrazeny ziskané hodnoty. Dale je uvedeno zpracovani
dat programem zaloZenym na formalni konceptualni analyze a nasledné zobrazeni grafi v

3D prostiedi programu MATLAB.

Kli¢ova slova: Port-Royalska logika, karboxylové kyseliny, formalni konceptualni analyza,
koncept, kontext, vicehodnotovy kontext, konceptualni $kalovani, konceptualni svaz, ob-

jekty, atributy, atributové implikace, bivalentni logické hodnoty.

ABSTRACT

The diploma thesis presents the application of Port-Royal logic using formal concept analy-
sis for use in forensic science. The theoretical part contains a general overview of Port-Royal
logic and formal concept analysis describing the basic algebraic definitions and theorems.
The introduction of practical part is identified by individual samples of carboxylic acids,
described their characteristics and the values displayed. Further, the data processing program
based on formal concept analysis and subsequent display graphs in 3D environment
MATLAB.

Keywords: Port-Royal logic, carboxylic acids, formal concept analysis, concept, context,
multivalued context, scaling conceptual, conceptual cluster, objects, attributes, attribute im-

plications, bivalent logic values.
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UvVOD

Piedlozena diplomova prace je zaméfena na problematiku Port-Royalské logiky s vyuzitim
formalni konceptudlni analyzy ve forenznich védach. Forenzni védy jsou védy, které se vy-
uzivaji pfi vySetfovani a dokazovani v trestnich i civilnich fizenich pfed statnimi organy. Jde
o postupy vedouci k prokazani identity osob, pravosti listin apod. Tyto védy se ¢asto zkra-
cené oznacuji jako ,,forenzika®“. V ¢eském pojeti je pojem ,,forenzni* velmi ¢asto nahrazovan
pojmem ,,soudni®. Forenzni védy je tedy mozné oznacit za védy, které se zabyvaji vyvojem

a aplikaci specifickych metod na védeckém zakladé.

Prace je rozdélena na Cast teoretickou a praktickou. Teoreticka cast charakterizuje Port-
Royalskou logiku a formalni konceptualni analyzu, jeji matematicky zaklad a zakladni po-
jmy. Prakticka ¢ast je zaméfena na identifikaci karboxylovych kyselin ze ziskanych vzorkt
a aplikaci formalni konceptualni analyzy, softwarové zobrazeni vypoctl svazu kontextd a
skalovani vlastnosti hodnot pro karboxylové kyseliny a vzorky, ve kterych se kyseliny na-
chazely. Ziskané hodnoty jsou zpracovany a zobrazeny ve 3D zobrazeni grafii v programu
MATLAB.

Obsahem prace je aplikace Port-Royalské logiky s vyuzitim formalni konceptudlni analyzy
v ramci identifikovanych karboxylovych kyselin ve vzorcich, které byly ulozeny v pude
v pfedem ur¢enych hloubkach, zobrazeni konceptualnich svazl i atributovych implikaci
téchto kyselin a vzorkd a moznost pouziti ve forenznich védach, predevsim ve forenzni Kkri-

minalistice, s uplatnénim ve forenzni toxikologické analyze.
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. TEORETICKA CAST
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1 PORT-ROYALSKA LOGIKA

Logika z Port-Royal, také "Logika ¢ili uméni myslet" je nazev vyznamného dila o logice
vydaného nejprve anonymné v roce 1662 v Pafizi, jehoz autory byli Antoine Arnauld a Pierre
Nicole. Oba byli predstaviteli tzv. Port-Royalské $koly ovlivnéné smérem moralné piisného
katolicismu, jejimz centrem byl klaSter v Port-Royal. Toto dilo tizce navazuje na piedchozi
jazykovédny spis znamy jako ,,Gramatika z Port-Royal* z roku 1660 od Arnaulda a Lance-
lota. Metodologie dila vychazi z Descartova spisu ,,Pravidla pro vedeni rozumu®, pfedev§im
vSak reaguje na naroky, které na logiku kladl Pascal. Pod jeho vlivem byli autofi presvéd-
¢eni, ze formalni logika je sama o sobé bezcennd, resp. nabyva na vyznamu az vztahem k
praxi, kdyz se podfizuje cili prosadit rozum a spravedlnost. Jejich pojem logiky je proto
velmi $iroky. [1]

wevr

a obsahu pojmu. Termin ,,pojem®, uveden v souladu s Port-Royalskou logikou, je chapan
svym rozsahem a obsahem, kdy rozsah pojmu je seskupeni v§ech objektl patticich pod tento
pojem a obsahem se rozumi seskupeni vSech atributd, které pod pojem patii. Rozsahem ur-
¢itého pojmu potom autofi rozuméli nejen tfidu individui spadajicich pod uréity pojem, ale
také druhy podiazené pod pojem rodu. Dilo Arnaulda a Nicoleho si ziskalo velkou popularitu

a bylo az do 19. stoleti uzivano jako standardni uéebnice tradi¢ni logiky. [1]

Port-Royalska logika rozliSuje rozsah a obsah pojmt, stejné€ jako formalni konceptualni ana-

lyza se zabyva objekty a jejich atributy.
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2 FORMALNI KONCEPTUALNI ANALYZA

Formalni konceptualni analyza (dale jen FCA) se zabyva atributy (vlastnostmi) objektti okol-
niho svéta, je jednou z metod analyzy tabulkovych dat. Namisto terminu ,,formalni koncep-
tualni analyza“ se také velmi Casto pouziva termin ,,metoda konceptudlnich svazi®. Jedna se
o metodu analyzy dat, kterd umoziuje jiny pohled na data. Vstupem pro formalni konceptu-
alni analyzu jsou tabulkova data, vztah mezi objekty a atributy byva tedy nejCastéji repre-
zentovan tabulkou (matici), ve které fadky odpovidaji objektim, sloupce atributim a po-
lozka tabulky odpovidajici objektu x a atributu y obsahuje informaci o tom, zda a jakou hod-
notu ma objekt x k atributu y. Z tabulky s binarnimi daty je vytvofena mnozina tzv. koncepta,
které lze ptirozené uspotadat. Tabulkova data predstavuji zakladni formu reprezentace dat

pro rizné metody analyzy a zpracovani dat. [2]

V teoretické Casti prace je uveden nasledujici jednoduchy piiklad. V nize uvedené tabulce
jsou objekty uvedeny v fadcich, k nim patfici atributy (vlastnosti) ve sloupcich. Atributy
Vv tabulce dat mohou nabyvat riiznych hodnot. Mohou byt jedinymi moznymi hodnotami 0 a
1, kde hodnota 0 znaci ,nepravdu® a hodnota 1 oznacuje ,,pravdu®. Pro kazdy atribut y a

kazdy posuzovany objekt X tedy plati, Ze X ma y nebo x nema y. [3]

Tab. 1. Objekty X1, X2, X3 a bivalentni

logické atributy y1, Y2, y3. [1]

Y1 Y2 Y3
X1 1 1 0
X2
X3 0 0 1

2.1 Uvod a teorie

FCA je metodou pruzkumové analyzy dat, je jednou z metod zkoumani tabulkovych dat.
Nabizi uzivateli netrivialni informace o vstupnich datech, které mohou byt vyuzitelné ptimo
(Jako nové poznatky o vstupnich datech, které nejsou pii pouhém pohledu na vstupni data
zfejmé) nebo je mozné je vyuzit pii dalSim zpracovani dat. FCA poskytuje dva zékladni

vystupy: ,.konceptualni svaz*, coz je hierarchicky usporadana mnozina jistych shluka ¢ili
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formalnich konceptt, které jsou pfitomny ve vstupni tabulce dat a dale ,,atributové impli-

kace®, které popisuji jisté zavislosti mezi atributy tabulky dat. [2]

Vyuziti FCA je v obecném piipad¢ jako jiny pohled na veSkera data a dale také v piipadé
vyhledavani i analyzovani informaci. V soucasné dobé je mozné tato data Cerpat z rozsah-

lych databazi, nebo je ru¢né zadavat pomoci mensich soubort. [2]

2.2 Pocatky a vyvoj

Zakladni teoretické pojmy pouzivané ve formalni konceptualni analyze studovali

jmech prostiedky uzitecné nejen pro samotnou matematiku. Mezi prvni prace o pouziti uve-
denych struktur v analyze dat patii prace Monjardeta a Barduta. Je nutné uvést, Ze hlavné ve
francouzsky mluvicich oblastech se misto nazvu konceptualni svaz pouziva ¢asto nazev Ga-
loistiv svaz. Pii pfipadném vyhleddvani informaci o tomto modernim oboru toto hodné
usnadni praci. [2]

Za hlavniho tvirce formalni konceptualni analyzy je povazovan Rudolf Wille, ktery byl v le-
tech 1970 - 2003 profesorem vyuéujicim obecnou algebru na Technické univerzité v Da-
rmstadtu, ktery v oblasti teoretickych a metodickych zaklad formalni konceptualni analyzy
a konceptualnich svazi pracoval vice nez 20 let. Wille se zabyval konceptualnimi svazy v
ramci svého programu tzv. restrukturalizace teorie svazu.

V Ceské republice se oborem formalni konceptualni analyzy a jeho vyuzitim podrobng za-

byva naptiklad na Univerzité Palackého v Olomouci prof. RNDr. Radim Bélohlavek, DSc.
[2]

2.3 Vymezeni pojmi

Vytvateni pojmi je zékladnim zplisobem, diky némuz je clovek schopen vyznat se ve svéte
plném obrovského mnozstvi jednotlivych véci a faktli. Vytvareni a prace s riizné obecnymi
pojmy umoziuje ¢lovéku popisovat obecné zakonitosti, které se tykaji velkého mnozstvi
jednotlivosti. Intuitivn€ je pojem néco, co vymezuje jisté seskupeni néjakych objektl, tedy
jakysi shluk objekti, které z néjakého ditvodu “patii k sob&”. Tato snaha najit v datech di-
lezité shluky neboli pojmy ma dlouho tradici a zasadni roli hraje to, co rozumime terminem

»dulezity shluk® ¢i ,,pojem®. [2]

Ve FCA je termin ,,pojem* uveden v souladu s tzv. Port-Royalskou logikou, ktera je zmi-

néna v tvodu prace, podle které je pojem chapan svym rozsahem a obsahem, kdy rozsah
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pojmu je seskupeni vSech objektl patticich pod tento pojem a obsahem se rozumi seskupeni
vSech atributti, které pod pojem patii. Pojem Ize tedy chapat jako dvojici (A, B), kde A je
mnozina objektd a B je mnozina atributi patfici pod pojem. Neni vSak mozné povazovat
kazdou dvojici (A, B) za pojem, protoze aby tomu tak bylo, je nutné, aby A byla pravé mno-
zinou vSech objekti sdilejicich vSechny atributy z B a naopak, a to, aby B byla pravé mno-
zinou vsech atributii spolecnych vSem objektim z A, coz je také definice pojmu pouzita
v FCA. Pojem ve smyslu FCA, tzn. dvojici (A, B) spliiujici zminéné pozadavky, je mozné
nazvat ,,konceptem* (formalnim konceptem). Tyto koncepty vzajemné jednozna¢né odpo-

vidaji v tabulkovych datech maximalnim obdélnikiim vyplnénym jedni¢kami. [2]

Pojmy pouzivané ¢lovékem jsou hierarchicky uspofadany vztahem podpojem-nadpojem,
kdy tento pojem muize byt méné nebo vice obecny nez ostatni pojmy. Tento vztah je v FCA
modelovan takto: koncept (A1, B1) je podpojmem konceptu (A2, B2) — tzn., Ze prvni koncept
je nejvyse tak obecny jako druhy; dudlné, druhy je nadpojmem prvniho, popt. minimalné tak
obecny jako prvni, pokud plati, ze kazdy objekt z A1 patii do A2 nebo, coz je ekvivalentni,
7e kazdy atribut z B> patii do B1. Tato podminka, ktera se znaci (A1, B1) < (A2, B2), odpovida
intuici. Vztah podpojem-nadpojem umoznuje mnozinu vSech koncepti uspoiadat podle je-

jich obecnosti. Takto uspofadana mnozina vSech konceptt se nazyva konceptualni svaz. [2]

2.3.1 Formalni kontext, indukované Galoisovy konexe

Nize je uvedeno nékolik definic, poznamek a vét slouzicich k pochopeni problematiky for-

malniho kontextu.

Definice 1. Formalni kontext je trojice (X, Y, | ), kde I je binarni relace mezi mnozinami X
aY. Prvky mnoziny X, resp. Y, se nazyvaji objekty — atributy. Tento fakt (x, y) € /lze inter-
pretovat tak, Ze objekt X ma atribut y. Kazdy kontext (X, Y, | ) indukuje zobrazeni : 2X —

2" at: 2" — 2% piedpisem, kde:
AT={y€Y;VX€AI[X,y]E|}platiproAgX. (1)
B ={xe X;VyeB:[x y]el} platipro BV . @)

Misto AT je mozné psat také Al!, popi. A', podobné pro B'.

Poznamka 1. AT je tedy mnoZzina vSech atributii spole¢nych vem objektiim z A a B* je mno-

zina vSech objektd, které sdileji vSechny atributy z B. [2]
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Definice 2. Zobrazeni f : 2* — 2¥a g: 2" — 2% tvoii tzv. Galoisovu konexi mezi mnozZiami
XaY,pokud pro A, Ai, A> € XaB, Bi, B2CS Y plati A1 € Az implikuje f(A2) € f(A1); B1 € B>
implikuje g(B2) < f(B1); A € g(f(A)); B < f(g(B)). [2]

Véta 1. Pro bindrni relaci | € X x Y tvori indukovand zobrazeni " a Y Galoisovu konexi mezi
X a Y. Naopak, tvori-li f a g Galoisovu konexi mezi X a Y, existuje binarni relace € X x Y
tak, ze f =" a g =Y. Tim je dan vzdjemné jednoznacny vztah mezi Galoisovymi konexemi

mezi X a Y a binarnimi relacemi mezi X a Y. [2]

Poznamka 2. Defini¢ni podminky Galoisovych konexi jsou pfirozené¢ a i v bézném zivoté
znamé. Napt. podminka ,,A1 € Az implikuje AT, € Al1“ byla v Port-Royalské Skole znamd
jako zdkon obraceného poméru rozsahii a obsahii (¢im vice objekti, tim méné spolecnych

viastnosti). [2]

2.3.2 Formalni koncept, konceptualni svaz

Konceptualni svaz tvoti usporadand mnozina konceptl. Tento konceptudlni svaz miize byt
znazornén graficky pomoci Hasseova diagramu, kde jsou jednotlivé koncepty znazornény
uzly. V nasledujicim obrazku nize lze vidét, ze koncepty Ki a Kj jsou v diagramu spojeny,

pokud K < Kj, pti¢emz K;j je umistén vyse nez K. [4]

Obr. 1. Konceptualni svaz. [4]

Definice 3. Formalni koncept v kontextu (X, Y, | ) je dvojice (A, B), kde A £XaB <Y jsou
takové, ze A" =B aB'=A. [2]
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Poznamka 3. Usporadana dvojice (A, B) se nazyva formdalnim konceptem za podminky, Ze A
Jje mnozinou vsech objekti, které sdili vsechny atributy z B, a zaroven B je mnozinou vsech
atributu spolecnych vsem objektiim z A. Formalni koncept, vyjadren matematicky, je pevnym

bodem Galoisovy konexe dané ' a ‘. [2]
Mnozina v8ech formalnich konceptti v (X, Y, | ) se znaci B(X, Y, I), tzn.

BX, Y, )={(A,B)|AcX,BCcY, Al=BaB!=A} 3)
Definice 4. Konceptuadlni svaz je mnozina B(X, Y, 1) spolu s relaci < definovanou na B(X, Y,
1) predpisem (A1, B1) < (A2, B2) pravé kdyz A1 € Az (¢i ekvivalentné B2 < By,

Pro dalsi ucely se bude znacit Int(l) = {B € Y| (A, BY e [} e B(X, Y, I) pro néjakou A € X},
tzn. Int(l) je mnozinou obsahii v§ech konceptti z B(X, Y, 1). Déle plati, Ze B S Y je obsahem

néjakého konceptu z B(X, Y, I). Podobné se znaéi Ext(l) rozsahy konceptti z B(X, Y, I). [2]
Pozndamka ¢. 4: Relace < je V takovém pripadé relaci podpojem-nadpojem. [2]

Nasledujici véta, coz je hlavni véta o konceptudlnich svazech popisuje strukturu B(X, Y, 1) a
mimo jiné i zdiivodnuje ndazev konceptudlni svaz. [2]

Véta 2. Hlavni véta o konceptualnich svazech.

Meéjme formalni kontext (X, Y, 1). (1) B(X, Y, I) je vzhledem k < uplny svaz, ve kterém jsou
infima a suprema dana predpisy, kde J je mnoZina indexii, prinik a sjednoceni podmnozin

je pres index j:

A(AB;) = ﬂAj,(ﬂAJ}T = ﬂAj,(UBjJ“ ,

jed jed jed jed jed

v (A.B;)= (ﬂBjJiﬂBj = (UAIJN’HBJ [2]

jed jed jed jed jed
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(2) Dany uplny svaz\ = (N, C) je izomorfni S B(X, Y, 1), pravé kdyz existuji zobrazeni y :
X—V,u:Y—V, pro ktera je y(X) supremalné husta v V, u(Y) infimalne husta vV a (X, y)
€ | plati prave kdyz y(x) < y(y) (pro kazdé x € X,y €Y). [2]

2.3.3 Atributové implikace

Atributova implikace (nad mnozinou Y atributil) je vyraz tvaru A = B, kde A, B € Y. V na-

sledujicich definicich a na nich navazujicich vétach jsou atributové implikace vysvétleny.

Definice 5. Pro implikaci A = B a mnozinu C C Y se rikd, ze A = B plati v C, popr-. ze C je
modelem A = B, jestlize plati, Ze pokud A € C, pak i B € C. Obecnéji, pro mnozinu M S 2"
mnozin atributii a mnozinu T = {Aj= B[] € J} implikaci Fikame, zZe T plati v M, popr. Ze M
je modelem T, jestlize Aj= Bjplati v C pro kazdée C € M a Aj= Bj€ T.

Poznamka 5. To, ze T plati v M, se zapise tak, ze M |= T (je-li M = {C}, popi. T = {A = B},
piSe se pouze C |= T, popi. M |= A = B. [2]

Rika se tedy, ze implikace plati v kontextu (X, Y, |) (popf., Ze se jedna o implikaci kontextu
(X, Y, 1 ), pokud plati v systému M = {{x}' | x € X} obsahti vSech objekt-konceptii (tzn.
obsahti konceptii tvaru ({x}™, {x}")). Dale se tik4, Ze implikace plati v konceptualnim svazu

B(X, Y, I), pokud plati v systému Int(l) vSech obsahd. [2]
Véta 3. Atributova implikace plati v (X, Y, | ), pravé kdyz plati v B(X, Y, 1). [2]

Definice 6. Implikace A = B (sémanticky) plyne z mnoziny T implikaci (zapise se T |= A =

B), jestlize A = B plati v kazdé C € Y, ve které plati T. Tato mnozZina T implikaci se nazyva:

- Uzavrend, jestlize obsahuje kazdou implikaci, kterd z ni plyne;
- neredundantni, jestlize Zadnd implikace z T neplyne z ostatnich (tzn. nikdy neni
T-{A=>B}|=A=B).

Mnozina T implikaci kontextu (X, Y, 1), se nazyva uplna, jestlize z ni plyne kazda implikace
kontextu (X, Y, | ). Baze je uplna a neredundantni mnozina implikaci daného kontextu.
Poznamka 6. Zde plati, ze nas nemusi nutné zajimat vsechny implikace platici v kontextu
(vstupnich datech). Je mozné vynechat trivialni implikace typu, napt. A = B, kde B € A.
Také je mozné vynechat ty, které vyplyvaji z ostatnich. Je vSak nutné mit na mysli, ze aktu-
alni mnozina musi byt stale kompletni, tzn., Ze vSechny implikace z kontextu z ni plynou a

nesmi byt redundantni. [2]
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Véta 4. Mnozina T implikaci je uzaviena prave tehdy, kdyz pro kazdé A, B, C, D C Y plati:

1. A= AE€T,
2. pokudA=BeT,pak AUC=>BET;
3. pokidA=BeTaBuUC=DEeT,pakAUC=>DET.[2]

Definice 7. Pseudointent kontextu (X, Y, 1) je mnoZina A € Y, pro kterou plati, ze A + A' a

%e B € A pro kazdy pseudointent B € A. [2]
Véta 5. MnozZina implikaci je uplna a neredundantni, tj. baze:

{A = A'T| A je pseudointent (X, Y, 1 )}. [2]

2.4 Algoritmy

Ve formalni konceptudlni analyze jsou dva zasadni problémy, jejichz efektivni algoritmicka
tesitelnost je klicova pro moznost pouziti FCA na rozsahlejsi data. Prvni je problém genero-
vani vSech konceptll daného kontextu a druhy problém generovani implikaci dan¢ho kon-

textu. [2]

2.4.1 Generovani koncepti daného kontextu

Algoritmus, ktery vygeneruje vSechny koncepty daného kontextu, se nabizi ptimo z definice:
Proch4zime vSechny podmnoZiny A mnoziny X a pro kazdou z nich vytvoiime (A, AT), coz
je koncept - tak sice vytvofime vSechny koncepty (fada z nich vsak vznikne vicekrat), ale

algoritmus ma exponencialni asovou slozitost (prochazime 2*! podmnozin mnoziny X). [2]

2.4.1.1 Algoritmus Next Closure

Asi nejznaméj§im algoritmem na generovani vSech koncepti daného kontextu je algoritmus
oznacovany jako Next Closure. Je to algoritmus na generovani vSech uzavienych mnozin
uzavérového operatoru € na kone¢né mnozin€ X. Ten je pak pouZit na problém generovani

vSech problému daného algoritmu. [2]

Pro popis algoritmu Next Closure piedpokladejme, Ze C je uzaveérovy operator na kone¢né

mnoziné X = {1,...,n}. ProAB € Xai € {1,...,n} polozme:

A<iBpravékdyzi €B—AaAn {l1,...,i-1}=Bn {1,....i- 1}.

Dale polozme:

A < B pravé kdyz A <; B pro n&jaké i.
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Relace < je tedy obvyklé lexikografické usporadani podmnozin mnoziny X. Pro algoritmus

je klicové nasledujici tvrzeni Lemma 1. [2]

Lemma 1. Nejmensi uzaviend podmnozina A* mnoziny X, kterd je vétsi nez dand A € X

(vzhledem k <) je mnozina:
AT=A@i,
kde A@i:=c((ANn {l,....i-1}) U{i}) aije nejvetsi takovy, ze A <i A @ i. [2]

Algoritmus Next Closure za¢ina s nejmensi uzavienou podmnozinou X, kterou je c(@). Dale
postupuje tak, ze k naposledy vytvorené uzaviené podmnoziné A S X vytvoii na zakladé
Lemma 1 jejiho nasledovnika A*, dokud neni A = X. Tak vzniknou vSechny uzaviené pod-

mnoziny X. [2]

Next Closure mé minimalni pamét'ovou narocnost, s jeho pomoci je mozné ziskat v§echny
koncepty kontextu, ale neni jiz mozné ziskat informace o struktufe konceptualniho svazu,

napi. informaci o hornich a dolnich sousedech koncepti. [2]

2.4.1.2 Algoritmus zaloZeny na generovdani hornich sousedii

Tento algoritmus zac¢ina nejmensim konceptem. Dale pokracuje tak, ze ke kazdému kon-
ceptu generuje jeho horni sousedy v konceptualnim svazu. Toto generovani je zalozeno na
nasledujicim tvrzeni Lemma 2:

Lemma 2. Necht (A, B) € B(X, Y, 1) neni nejvétsi koncept. Pak (A U {x)™, kde x € X — A, je
rozsahem horniho souseda (A, B), pravé kdyz pro kazdyz € (AU {xPN - Aje (Au {x}P =
(Au{zh™. 2]

Algoritmus je zaloZen na generovani hornich sousedd. Na rozdil od Next Closure dokaze
vytvofit i strukturu konceptudlniho svazu. Na pocatku je nejmensi koncept, coz je dvojice

(@™, @"). Horni soused k nejmensimu ¢lenu je generovan na zékladé Lemmatu 2. [2]

2.4.2 Generovani implikaci daného kontextu

Nasledujici Lemma 3 uvadi do problematiky generovani implikaci daného kontextu:
Lemma 3. Mnozina vsech podmnozin mnoziny Y, které jsou obsahy nebo pseudointenty
V{(X,Y,I), tvoii uzavérovy systém.

S pouzitim vySe uvedené¢ho Lemmatu 3 je mozné generovat bazi implikaci, coz je mnozina

{A = A!T; A je pseudointent (X, Y, I)}. PtisluSny uzaveérovy operator C je dan piedpisem:
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C(A) = A* U A** U Ax** U

kde A*= U U{C|B=CEeT,BCA,B+#A}a Tje mnozina vsech implikaci kontextu (X, Y,
). [2]

K vypoctu vSech pseudointentii je mozné pouzit algoritmus Next Closure, ktery generuje
vSechny obsahy a pseudointenty. Obsahy se vynechaji, jelikoz nejsou pro implikace potieba.
Problémem se mize zdat vygenerovani mnoziny T vSech implikaci, které jsou v daném kon-
textu platné. I zde je vSak mozné postupovat vzestupné; nejprve bude T prdzdnd mnozina,
ktera bude postupné rozsifovana, a to tak, ze vypocte-li se pseudointent D, pfidana implikace
do T bude D = D!, [2]

2.5 Vicehodnotové kontexty a konceptualni Skalovani

Vicehodnotové kontexty jsou rozsifenim formalnich kontext, které umoziluje reprezentovat
vstupni data i s jinymi atributy nez jen s bivalentnimi logickymi atributy, viz nasledujici de-
finice (Definice 8):

Definice 8. Vicehodnotovy kontext je ctverice (X, Y, W, 1), kde | € X X Y X W je terndarni

(vznikajici ze t7i ¢asti) relace takovd, ze pokud (X, Yy, V) € la{X,y, w) € |, pak v =w. [2]

Prvky mnoziny X se nazyvaji objekty, prvky mnoziny Y vicehodnotové atributy a prvky
mnoziny W jsou hodnoty atributti. Pokud objekt X ma vlastnost y s hodnotou w, dany fakt
zapiSeme jako (X, Y, V) € I nebo y(x) = w. Kazdy vicehodnotovy kontext, musi byt pieveden
na zékladni kontext, aby mohl byt analyzovan v FCA. Uvedena operace se provadi pomoci

tzv. konceptualniho skalovani. [2]

Tab. 2. Priklad vicehodnotovych kontextii.

[3]
Y1 Y2 Y3
X1 1 1 4
X2 0 1 8
X3 9 0 1

Z tabulky (Tab. 2) 1ze vidét, Ze atribut y2 nabyva jen hodnot 1 a 0, tzn. bivalentnich logickych
hodnot. Atributy y1 a y3 nabyvaji kromé 1 a 0 také dalsich hodnot (4, 8, 9). V tomto ptipadé
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se jiz jedna o vicehodnotové kontexty, které se daji prehlednéji zapsat pomoci konceptual-

niho $kalovani. Jedna se o jejich pfevedeni na zakladni kontext. [2]

Definice 9. Skdla (Scale) pro atribut y vicehodnotového kontextu je kontext Sy= (Xy, Yy, Iy),
pro ktery y(X) € X, (kde y(X) = {y(X) | x € X}). Prvky mnozin Xy a Yy se nazyvaji skalové
hodnoty a Skalové atributy.

Za $kalu Ize zvolit libovolny kontext, ktery splituje podminky definice. Casto je viak néktery
kontext vhodnéjsi nez jiny, jelikoz 1épe odrazi vyznam daného atributu. Existuje fada stan-
dartnich $kal, ze kterych je mozné vybrat nejvhodnéjsi: nominélni, ordinalni, biordinélni,
apod. [2]

S vyuzitim konceptudlniho Skalovani je mozné ptepsat tabulku uvedenou vyse (Tab. 2) na-

sledujicim zpuisobem — jak je zobrazeno nize (Tab. 3).

Tab. 3. Konceptudalni skdlovani. [3]

Yio3) | Yise) | Yir9) | Y2 Y303 | Y346 | Y39
X1 1 0 0 1 0 1 0
X2 0 0 0 1 0 0 1
X3 0 0 1 0 1 0 0

Definice 10. Je-li (X, Y, W, 1) vicehodnotovy kontext a jsou-li Sy (y € Y) skaly, pak kontext
odvozeny jednoduchym skdlovinim je kontext (X, Z, J), kde:

- N= UyEYYy (Yy = {y} x Yy);
- (x,(y,z)) €] prave kdyz y(x) =w a(w, z) € ly

Objekty vicehodnotového a zakladniho kontextu jsou shodné, zatimco atributy zékladniho

kontextu se ziskaji jako disjunktni sjednoceni atributl jednotlivych skal. [2]
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3 FUZZY LOGIKA

Mezi nejvyznamngéjsi rozsifeni FCA je rozsifeni inspirované fuzzy logikou. Jejim zakladnim
cilem je modelovani vagnosti jako jisté neurcitosti pfitomné v popisu svéta ¢lovékem. Za-
kladni ptedpoklad pro pouziti fuzzy logiky je takovy, Ze fada pfirozenych situaci vede k ob-
jekt-atributovym datim s fuzzy atributy. To vede k zobecnéni pojmu kontext. [2]

Pod pojmem fuzzy logika se rozumi dv¢ rizné logiky ovlivnéné pojmem fuzzy mnoziny:
- vicehodnotova logika, tzn. logika s vice nez dvéma pravdivostnimi hodnotami
(obecné nespocetné mnoha) zpravidla z intervalu (0, 1),
- lingvisticka logika, tj. logika, jejiz pravdivostni hodnoty jsou jazykové vyjadieny,
napft. slovy ,,pravda, vice méné¢ pravda, ¢astecné nepravda “ aj. Vyznam téchto prav-

divostnich hodnot je modelovan pomoci fuzzy mnozin v intervalu (0, 1). [5]

Zatimco vicehodnotova logika je pfimym zobecnénim klasické dvouhodnotové logiky, lin-
gvistickd logika je velmi odvdZnym pokusem vytvofit teorii, kterd dalekosdhle zobeciiuje
logiku. Po matematické strance neni tak hluboce propracovana jako vicehodnotova logika a
je z velké casti postavena na intuici a sémantické interpretaci zavadénych pojmu, z toho du-

vodu je velmi ¢asto podrobovana kritice. [5]

Lidské mysleni je zaloZeno na neurcitosti, stejné tak i vyjadfovani je neurcité — vagni. Fuzzy
logika je tedy zpiisobem, jak technickymi prostfedky realizovat (alespon ¢astecné¢) postup

lidského uvazovani. [6]

3.1 Vicehodnotova logika

Pojem vicehodnotové logiky se objevil dfive nez pojem fuzzy mnoZiny. Nejvyznamngjsi
prace v této oblasti pochazi od polského logika J. Eukasiewicze. Sirsi zajem vsak vzbudily,
az kdyz se objevil pojem fuzzy mnoziny, nebot’ je-li stupen ptislusnosti prvku x do fuzzy
mnoziny A roven a, x €, A, Ize a interpretovat jako pravdivostni hodnotu vicehodnotového
predikatu X € a. Vzajemna souvislost obou teorii je tedy ihned zfejma. J. Lukasiewicz zpo-
catku vybudoval tfi hodnotovou logiku, v niz tfeti hodnota byla interpretovana jako ,,nevim*
nebo ,,nesmysl“. Pozdéji tuto logiku rozsifil az na spocetné mnoho pravdivostnich hodnot.

Zpravidla se predpoklada, ze vicehodnotova logika nabyva pravdivostnich hodnot z inter-
valu (0, 1), a tedy kazdé dvé pravdivostni hodnoty jsou srovnatelné. Obecné vSak tomu tak
nemusi byt a pravdivostni hodnoty mohou tvofit svaz, v némz existuji vzdjemn¢ nesrovna-

telné prvky. [5]
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Vysledky ve fuzzy logice maji zdvazné dusledky. V prvni fad¢ je klasicka logika specialnim
ptikladem fuzzy logiky. Tento fakt ndm umoziiuje vidét problémy v klasické logice v odlis-
ném svétle, coz muze mit dopad na jeji dalsi vyvoj. Dale, logické zdkony jsou rozsifeny tak,
aby zahrnovaly 1 situace, kdy pfesnost je nezadouci. Tak se dostdvame blize ke zpiisobu
mysleni ¢lovéka. Systém fuzzy logiky je postaven na pevnych zékladech, je pomérné pri-
hledny a navic zahrnuje témet vSechny typy spojek, které byly uvazovany v jinych systé-

mech. [5]

3.2 Lingyvisticka logika

Lingvisticka logika je mnohem radikalnéj$im zobecnénim klasické dvouhodnotové logiky,
nez je vicehodnotova logika. Vychazi z predpokladu, Ze lidskému uvaZovani je pfirozené
vyjadfovat pravdivostni hodnoty jazykoveé pomoci slov jako pravda, viceméné pravda, ¢as-
te¢na pravda apod. Pfitom vyznamy téchto slov nejsou individualni pravdivostni hodnoty
vicehodnotové logiky, nybrz fuzzy mnoziny v mnozin€ L pravdivostnich hodnot. Struktura
jazykovych pravdivostnich hodnot je slozitéjsi nez u vicehodnotové logiky a navic neni uza-
viena, tj. miuzeme dospét k fuzzy mnozinam v L, k nimz neexistuje odpovidajici jazykové
vyjadieni, a je tedy nutné pouzivat lingvistickou aproximaci. Proto byva lingvisticka logika

Casto podrobovana kritice. [5]

3.3 (Formalni) fuzzy kontext a koncept

Z pohledu fuzzy logiky nejsou pojmy formalni kontext a formalni koncept dostatecné. A to
z toho divodu, Ze nezohlednuji, Ze dany objekt mlize mit dany atribut v néjakém stupni
obecné rizném od 0 a 1, ani to, Ze pojmy jsou obvykle vagni, tj. napt. objekt patii do extentu
daného pojmu v néjakém stupni ne nutné 0 nebo 1. Napft. atribut ,,t¢Zky* je typicky fuzzy
atribut, coz znamena, Ze dany objekt miize byt té€zky napt. ve stupni 0.8. Podobné napf.
pojem ,,draha kniha“ je pojem, jehoz rozsah je vagni a je tedy pfirozené ho modelovat fuzzy

mnozinou. Nasledujici definice (Definice 11) vysvétluje, co je fuzzy kontext. [2]

Definice 11. (Formalni) fuzzy kontext je trojice (X, Y, 1), kde X a Y jsou mnoZiny (objektii a
atributii) a I je fuzzy relace mezi X A Y.

Stupent | (X, Y) je interpretovan jako stupen, ve kterém objekt X ma atribut y. Ve fuzzy logice
je tieba zvolit strukturu pravdivostnich hodnot, se kterou budeme pracovat ¢ili zvolit mno-
zinu pravdivostnich hodnot a logickych operaci. Obecnou strukturou je tzv. uplny reziduo-

vany svaz, ktery je jednou ze zékladnich struktur fuzzy logiky. Uplny reziduovany svaz je
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struktura L = (L, ®, — A, V, 0, 1), jejimZ nositelem je vhodna mnozina L pravdivostnich
hodnot (napt. [0, 1] nebo kone¢ny fetézec) a ktera obsahuje spojku implikace — (napft. Lu-
kasiewiczova implikace a — b = min(1, 1 — a + b), Gédelova implikacea — b =1 proa <
b; =bproa>b).

Pro dany fuzzy kontext (X, Y, I), fuzzy mnozinu A v X a fuzzy mnozinu B vY definujme

fuzzy mnozinu A" v Y a BT v X ptedpisy:

Ao = \ 4w - 16y

XEX

B = \ B - 1.
yEY
Tyto definice velmi dobte zobeciiuji klasicky ptipad (ktery dostaneme, pokud za L vezmeme
dvouprvkovy reziduovany svaz — ten je Booleovou algebrou klasické logiky): A'(y) je prav-

divostni hodnota tvrzeni ,,y je sdilen viemi objekty z A“, podobné pro B'(x). [2]

Definice 12. (Formalni) fuzzy koncept ve fuzzy kontextu (X, Y, I) je dvojice (A, B), kde A je
fuzzy mnoZina objektii, B je fuzzy mnozina atributii, a to takovych, ze A" =B a B! = A.
Rozsah A i obsah B fuzzy konceptu muze byt tedy obecné fuzzy mnozina, coz je ve shodé
s intuici. Oznaéime-li B(X, Y, I) mnozinu v8ech fuzzy konceptt v (X, Y, 1) a vybavime-li ji
relaci < (podpojem-nadpojem) definovanou jako v klasickém piipade, tj.

(A1, B1) < (A2, B2) praveé kdyz A1 € Az (nebo, ekvivalentné, B> € Bi), (zde ovsem A1 S Az
znamena, ze A1(X) < A2(X) pro kazdy x € X) dostaneme tzv. Fuzzy konceptualni svaz. Struk-
turu fuzzy konceptudlnich svazii popisuje nasledujici véta, kterd zobecnuje hlavni vétu o

konceptualnich svazech z fuzzy pohledu. [2]

Véta 6. Mejme formalni fuzzy kontext (X, Y, ). B(X, Y, I) je vzhledem k < uplny svaz, ve
kterém jsou infima a suprema dana jako ve Vete 2. Dany uplny svaz \ = (V, €) je izomorfni
s B(X, Y, ), prave kdyz existuji zobrazeniy: X X L — V, u: Y X L — V, pro kterd je y(X X
L) supremalné husta vV, u(Y X L) infimdlné husta vV aa ® b < (X, y) plati prave kdyz y(x,
a) <u(y, b) (pro kazdé x e X,y € Y,a, b € L). [2]

Ve fuzzy logice je tieba definovat strukturu pravdivostnich hodnot, se kterou budeme pra-

covat. Nejcastéji se za tuto strukturu voli plny reziduovany svaz. [2]
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3.4 Fuzzy mnoziny

Pojem fuzzy mnoziny je motivovan snahou Iépe postihnout tfidu prvki vymezenych urcitou
vlastnosti, nebot’ v praxi jsme ziidkakdy schopni jednoznaéné rozhodnout, zda urcity prvek
ma danou vlastnost nebo ne. Tentyz problém lze vSak také formulovat jako otdzku ,,do jaké
miry je pravda, ze dany objekt ma urcitou vlastnost®. Naptiklad do jaké miry je pravda, ze
dany kus nabytku je zidli, ze osoba A je vynikajici student, Ze dany barevny odstin je Cervena
barva apod. Podobn¢ fekneme-li ,,ted’ prsi“, mizeme byt na rozpacich o pravdivosti tohoto
vyroku pfi pouhém mrholeni. Tak se 1ze pfirozené dostat od klasické logiky k vicehodnotové

logice. [5]

Pro lepsi pochopeni problematiky budeme U tfidu nazyvat pojmem ,,univerzum®. Muze to
byt univerzalni tfida vSech mnozin, lze vSak v zavislosti na kontextu uvazovat pouze jeji
¢ast, popt. to miize byt mnozina. Pti n¢kterych tivahach o fuzzy mnozinach by predpoklad,
ze U je vlastni tfida, velmi komplikoval celou situaci. [5]

Fuzzy mnoziny jsou zakladnim pojmem, kdy fuzzy mnozina v univerzu U je zobrazeni A :
U — L (nejcastéji L = [0, 1]) ptifazujici kazdému prvku u € U stupenn A(u) € L, ve kterém
prvek u patii do A. Podobné fuzzy relace mezi U a V je zobrazeni R : U X V' — L, které
prvkim u €U av €V piifazuje stupen R(u, v), ve kterém jsou prvky v relaci. [2]

srovnatelné stupné piislusnosti. Naptiklad je-li mira pfislusnosti hodnocena podle vice kri-

térii, pak celkovy stupen ptislusnosti dané¢ho prvku je vektorem ¢isel. Ve vétSing praktickych

aplikaci se v8ak predpoklada, ze L = (0, 1), nebot’ méfeni v tomto intervalu je velmi poho-

dIné a neni zavislé na zvolenych jednotkach. [5]

3.5 Rezy fuzzy mnoZin

Fuzzy mnozinu je mozné popsat i jinym zptuisobem nez prostiednictvim jeji funkce piislus-

nosti, a to pomoci fezu fuzzy mnozin, jak je popsano v definici nize (Definice 13). [7]

Definice 13. Necht' A € F(X), a € (0, 1). Pak a-hladina fuzzy mnoZiny A je ostra mnozina:
uat(a) = {x € X:pu(x) = a}

Systém fezl fuzzy mnoziny A je zobrazeni:

R,4:(0,1) - P(X),
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které kazdému zobrazeni a € (0, 1) pfifazuje tzv. a-fez

Ry(@) = puz (@, 1) = {x € X: pa(x) = a}. [2]

Véta o reprezentaci pomoci fezll zajistuje, ze kazda fuzzy mnozina je jednoznacné urcena
svym systémem fezll.. Popis fuzzy mnoziny pomoci systému fezl se nazyva horizontalni
reprezentace, popis pomoci funkce ptislusnosti se nazyva vertikalni reprezentace. Tyto re-

prezentace lze na zakladé dalsich definici navzajem pievadét. [2]

Metoda formalni konceptualni analyzy, rozsitené o logiku fuzzy mnozin, usnadituje volbu
pti konecném rozhodnuti. Sestaveni dat pro analyzu je odrazem pozadavkl, kterymi jsou
uptesnéna ohodnoceni jednotlivych vstupnich prvkl v mnoziné pro nasledné zvoleni nej-

vhodnéjsiho zastupce v mnozing. [2]

3.6 Supremum a infimum

Stanoveni suprema a infima je dtileZité pro oblast analyzy vzorki. Je tedy vhodné jednotlivé

jevy strucné popsat a vysvétlit.

3.6.1 Supremum

Supremum je zavadéno jako alternativa k pojmu nejvétsi prvek, oproti nejveétsimu prvku je
vSak dohledatelné u vice mnozin — naptiklad omezené oteviené intervaly redlnych cisel ne-
maji nejvetsi prvek, ale maji supremum.

Pfedpokladejme, ze mnozina X je uspoiadana relaci R. O prvku a € X tekneme, Ze je
supremum podmnoziny Y € X, pokud je to nejmensi prvek mnoziny vSech hornich zavor

mnoziny Y. Tuto skutecnost znac¢ime:

a = supg(Y). [2]

3.6.2 Infimum

Infimum (n€kdy téZ prisek) je matematicky pojem z oboru teorie uspotfadani, ktery je Casto
pouzivan piedevs§im pii zkoumani vlastnosti realnych ¢isel. Infimum je zavadéno jako alter-
nativa k pojmu nejmensi prvek.

Predpokladejme, ze mnozina X je uspotfadana relaci R. O prvku a € X fekneme, ze je infimum
podmnoziny Y € X, pokud je to nejvétsi prvek mnoziny vSech dolnich zavor mnoziny Y.

Tuto skute¢nost zna¢ime:

a = infg(Y). [2]
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4 IDENTIFIKACE A VERIFIKACE VZORKU

Pro diplomovou praci byla k dispozici data z biologického materialu. Biologicky material
byl ulozen v ptidé v hloubkach 20 cm (vzorek A), 40 cm (vzorek B) a 60 cm (vzorek C). Po
uplynuti 10 mésict byly vzorky analyzovany metodou plynové chromatografie a nasledna
analyza umoznila identifikovat obsazené karboxylové kyseliny. Jednalo se pfedev§im o
vzorky kyselin Hexanoic Acid, Octanoic Acid, Decanoic Acid, Dodecanoic Acid, Methyl
Tetradecanoate Acid, Hexadecanoic Acid, Cyclopropaneoctanoic Acid a dale Octadecanoic
Acid a 9-octadecenoic Acid. Identifikace vzorka kyselin probéhla ve spolupraci s odbornym
pracovistém Univerzity TomaSe Bati ve Zlin€, ziskané hodnoty jsou uvedeny v pfiloze.
V ramci diplomové prace se jedna o jednofaktorovou autentizaci, kterd vyzaduje pouze je-

den systematicky proces ovéfeni.

4.1 Plynova chromatografie

Metoda plynové chromatografie je velmi rozsifenou metodou pro stanoveni karboxylovych
kyselin. Je tedy na misté metodu piedstavit a stru¢né popsat, jelikoz byla pouzita v ramci

diplomové prace.

4.1.1 Charakteristika

Plynova chromatografie (dale jen GC) ma vyznamné postaveni v analyze t€kavych latek,
jedna se o separacni a analytickou fyzikalné chemickou metodu, ktera slouZzi pro separaci a
analyzu smési latek, jejimz zdkladnim principem je rozdélovani slozek smési mezi mobilni
a stacionarni fazi. [8]

Mezi hlavni vyhody separacni fyzikéalné-chemické metody patii jednoduché a rychlé prove-
deni analyzy, G¢innd separace latek, vysoka citlivost a malé mnozstvi vzorku pottebného

k analyze. [9]

4.1.2 Zakladni princip GC

Cilem chromatografie je zjistit, z kolika a jakych sloZek je zkoumana smés sloZena, k cemuz
je nutné jednotlivé slozky od sebe nejprve oddélit (separovat). Princip separace latek pomoci
GC je takovy, Ze kolonou stacionarni faze prochazi nosny plyn, pohybujici se skrz nebo
podél stacionarni faze, ktera je umisténa v koloné. Plynova chromatografie je zaloZena na
mechanismu adsorpce, vylu¢ovani nebo rozdélovani. Chromatografie je schopna analyzovat

smési slozené z fyzikalné a chemicky podobnych sloucenin — v tom je jeji jedinecnost v
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porovnani s jinymi metodami. Kvalitativni analyza slou¢eniny fekne, jaké slozky jsou ve

smési obsazeny, a kvantitativni analyza popisuje koncentraci téchto slozek. [8]

4.1.3 Mérici pristroj — plynovy chromatograf

Pro plynovou chromatografii se vyuziva plynového chromatografu.

Port

Regulator / vstfikovaée
pritoku / \ A

\ Zaznamové

N zarizeni

Detektor

Nosny plyn Sloupcova pec

Obr. 2. Zjednodusené schéma plynového chromatografu. [10]

Na obrazku (Obr. 2) je znazornén plynovy chromatograf. Sklada se z nasledujicich ¢asti:
regulator pritoku nosného plynu, port vstiikovace, sloupec — separacni kolona, sloupcova
pec (termostat) a detektor, ktery je pfipojen K vystupnimu zdznamovému zatizeni — nejéas-
t&ji pocitaci s tiskarnou. Na regulator pritoku je napojen zdroj nosného plynu.

Pro mobilni fazi jsou vybirany plyny, které neinteraguji se zkoumanou smési ani se stacio-
narni fazi. V pribéhu procesu je nutné udrzeni konstantni pritokové rychlosti nebo tlaku,
k cemuz slouzi regulator prutoku. V nastiikovém portu dojde ke vpraveni testované smeési
do separacni kolony. Vzorek je nasledné proudem nosného plynu zaveden do kolony, kde
dojde k separaci jednotlivych slozek. V né€kterych pfipadech je nutné nejprve provést deri-
vatizaci tehdy, kdy vpraveny vzorek neni pfimo v plynném stavu a nastava problém s jeho
odpatenim. Derivatizaci je pfeveden do jiné formy, kterd se odpafuje snadnéji.

V separacni (Casto kapilarni) koloné je obsazena kapilara z taveného kiemene, jejiz vnitini
strana je potazena filmem kapaliny. Ke kolon¢ je pfipojen termostat, ktery v pribéhu analyzy

udrzuje konstantni teplotu nebo ji plynule méni podle pfedem zvoleného planu. [3]
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4.1.3.1 Chromatogram

Grafickym vystupem z detektoru, ktery vznika béhem chromatografického procesu, je chro-
matogram. V zavéru prace jsou uvedeny ptilohy, které obsahuji hodnoty pro vyse zmifiované

chemické slouceniny (karboxylové kyseliny) a k nim navazujici chromatogramy.

4.2 Interferencni validace

Interferenci 1ze oznacit vzajemné ovliviiovani, prolinani nebo stfetani jevi ¢i hmoty. Vali-
dace je potvrzeni ziskané prostfednictvim poskytnuti objektivnich dikazl, ze pozadavky na
specifické zamyslené pouziti nebo specifickou aplikaci byly splnény. Validace déle potvr-
zuje, ze mefici postup/méfici systém/vyrobek je schopen plnit pozadavky na né kladené.
Jinak feceno, Ze Uiroveil méfeni je dostatecnd, postupy méteni korektni a s fadné provedenou
kalibraci. Validace poskytuje naprosto nezbytné potiebna data o nejistoté (respektive inter-
valu spolehlivosti) vysledki méteni. Za validaci je mozné oznacit planovany a dokumento-
vany postup pro stanoveni vykonnostnich charakteristik (validacnich parametrt) s cilem po-
souzeni vhodnosti pro dany Gcel. Valida¢nimi parametry se kromé jinych rozumi i selektivita
metody, ktera udava rozsah, do kterého mize byt analyt stanoven v komplexni smési, aniz
by doslo k interferenci s ostatnimi slozkami smési. Selektivita metody je takova vlastnost
méficiho systému pouZzivajiciho specifikovany postup méteni, pomoci né¢hoz poskytuje na-
meéfené hodnoty veli€iny pro jednu nebo vice métenych veli¢in, udavajici, Ze hodnoty kazdé
métené veliCiny jsou nezdvislé na jinych méfenych veli€inach nebo jinych veli¢inach

v ramci zkoumaného jevu, télesa nebo latky. [11]

4.3 Analyzované alifatické karboxylové kyseliny

Karboxylové kyseliny (dale CA) jsou organické slouceniny, které jsou charakteristické pii-
tomnosti karboxylové funk¢ni skupiny, jejiz vzorec je —C(=0)-OH. Tvofti velmi vyznamnou
skupinu organickych sloucenin v rostlinné 1 Zivocis$né tisi. Podileji se na bunééném metabo-
lismu, ale slouZzi také jako vychozi latky pro pfipravu fady derivati. Karboxylové kyseliny
mohou mit ve své molekule jednu nebo vice karboxylovych skupin. Podle poctu karboxylo-

vych skupin se organické kyseliny rozdé€luji na:

e jednosytné (monokarboxylové) obsahujici jednu karboxylovou skupinu,

e vicesytné (di-/tri karboxylové) obsahujici dvé a vice karboxylovych skupin.
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Dle druhu uhlovodikového zbytku je mozno karboxylové kyseliny rozd€lit na alifatické

(nasycené, nenasycené) a aromatické. [12]

4.4 Charakteristika analyzovanych kyselin

Po provedeni plynové chromatografie byly ve vzorcich nalezeny kyseliny Hexanoic Acid,
Octanoic Acid, Decanoic Acid, Dodecanoic Acid, Methyl Tetradecanoate Acid, Hexade-
canoic Acid, Cyclopropaneoctanoic Acid, a dale 9-octadecenoic Acid a Octadecanoic Acid.

Vlastnosti jednotlivych kyselin, jejich vyskyt a pouziti jsou uvedeny nize.

4.4.1 Hexanoic Acid

Trivialni ndzev kyseliny je kyselina kapronova, systematicky ndzev je kyselina hexanova.
Sumarni vzorec této kyseliny je CeH1202 a funkéni vzorec (CH3(CH2)sCOOH). Hexanoic
Acid je organicka sloucenina patiici mezi nasycené monokarboxylové kyseliny. Jeji soli a

estery se nazyvaji kapronany nebo kapronaty (systematicky hexanoaty). [13]

4411 Vyskyt

Jedna se o mastnou kyselinu a jako takova je pomérné¢ béZnou soucasti tukli. Spolecné s
kyselinou kaprylovou a kaprinovou tvofi asi 15 % tuku v kozim mléce. Je to olejovita kapa-

lina nepfijemného zapachu, ktera je malo rozpustna ve vodé, je rozpustna v alkoholu a

etheru. [13]

4.4.1.2 PouZiti

Pouziva se ve vonavkarstvi a v chemickém priimyslu - jako prekurzor jejich esterti, které se

pouzivaji na vyrobu viini a také k dochuceni navnad pfi sportovnim rybolovu jako atraktor.

[13]

4.4.2 Octanoic Acid

Kyselina kaprylova — takovy je trivialni nazev pro tuto mastnou kyselinu s molekulou s osmi
atomy uhliku. Systematicky nazev je kyselina oktanova. Sumdarni vzorec této kyseliny je
CgH1602. Octanoic acid je druha nejjednodussi organicka karboxylova kyselina. Je to za nor-
malnich podminek bezbarva olejovita kapalina ostrého zapachu, dokonale misitelna s vodou,
ethanolem i dimethyletherem. Cista bezvoda kyselina tuhne za niz§ich teplot na bezbarvou

az bilou krystalickou latku, pfipominajici led, které byl proto dan nazev ,,Ledova kyselina
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https://cs.wikipedia.org/wiki/Uhl%C3%ADk
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kysl%C3%ADk
https://cs.wikipedia.org/wiki/Soli
https://cs.wikipedia.org/wiki/Estery
https://cs.wikipedia.org/wiki/Karboxylov%C3%A9_kyseliny
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kyseliny
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kapalina
https://cs.wikipedia.org/wiki/Voda
https://cs.wikipedia.org/wiki/Ethanol
https://cs.wikipedia.org/wiki/Dimethylether

UTB ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky 32

octova‘“. Je hygroskopicka, takze pohlcuje vzdusnou vlhkost. Jeji vodny roztok o koncentraci

od 8 % se nazyva ocet. [13]

4.42.1 Vyskyt

Ptirozené se vyskytuje v kokosovém ofechu a mateiském mléce. Jde o olejovitou kapalinu

nepatrn¢ rozpustnou ve vod¢, se slabym nazluklym pachem. [13]

4.4.2.2 Pouziti

Kyselina kaprylova se komer¢né pouziva k vyrob¢ estert pro parfumerii a téz pro vyrobu
barviv. Nachazi uziti také pii 16¢bé nékterych bakterialnich infekci. Diky pomérné kratkému
fetézci snadno prochazi membranami tukovych bungk, je proto u¢inna proti nékterym bak-

teriim potazenym lipidovym filmem. [13]

4.4.3 Decanoic Acid

Kyselina kaprinova, jejiz systematicky nazev je kyselina dekanova, je karboxylova kyselina
patiici mezi mastné kyseliny. Jeji soli a estery se nazyvaji dekanoaty nebo kaprinaty. Trivi-
alni nazev je odvozen od jejiho vyskytu v kozim mléku z latinského ,,capra® ¢ili ,,koza“.

Jedna se o bezbarvy krystalicky prasek. [13]

4431 Vyskyt

Kyselina kaprinova se vyskytuje v kokosovém oleji (kolem 10 %) a palmojadrovém oleji (4
%), v béznych olejich ze semen je vzacna. Také se nachazi v mléku riznych savci a v mensi
mife v ostatnich zivo€isSnych tucich. Spole¢né s dal§imi dvéma kyselinami pojmenovanymi
podle vyskytu v kozim mléku, kapronovou a kyselinou kaprylovou, tvoii asi 15 % tuku ko-

ziho mléka. [13]

4.4.3.2 PouZiti

Pouziva se na vyrobu estert, které slouzi jako uméla aromata a parfémy. [13]

4.4.4 Dodecanoic Acid

Kyselina laurova, systematickym nazvem Kyselina dodekanova, je mastna kyselina s funk¢-

nim vzorcem CH3(CH2)10COOH a sumarnim vzorcem Ci,H20,. [13]


https://cs.wikipedia.org/wiki/Hygroskopie
https://cs.wikipedia.org/wiki/Roztok
https://cs.wikipedia.org/wiki/Ocet
https://cs.wikipedia.org/wiki/Estery
https://cs.wikipedia.org/wiki/Parfumerie
https://cs.wikipedia.org/wiki/Barvivo
https://cs.wikipedia.org/wiki/Bakterie
https://cs.wikipedia.org/wiki/Infek%C4%8Dn%C3%AD_onemocn%C4%9Bn%C3%AD
https://cs.wikipedia.org/wiki/Tukov%C3%A9_bu%C5%88ky
https://cs.wikipedia.org/wiki/Bakterie
https://cs.wikipedia.org/wiki/Bakterie
https://cs.wikipedia.org/wiki/Lipidy
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4441 Vyskyt

Je hlavni slozkou palmojadrového a kokosového oleje, v ostatnich rostlinnych tucich je ob-
sazena v podstatné menSim mnoZzstvi. Je téz obsazena v mléEném tuku (5,8 % v tuku lidského

mléka, 2,2 % v kravském a 4,5 % v kozim). V Cistém stavu je to bezbarvy krystalicky prasek,

pachem pfipominajici mydlo. [13]

4.4.4.2 Pougiti

Z kyseliny laurové jsou vyrabény saponaty pouzivané ve vétsin€ Sampond a tekutych mydel.
Je zndma tim, ze urychluje metabolismus. Tradiénim pouzitim tohoto efektu je podavani

mletého kokosu osobam, které potiebuji pfibrat vahu. [13]

4.4.5 Methyl Tetradecanoate Acid

Kyselina myristova, jejiz systematicky nazev je kyselina tetradekanova, ma funkéni vzorec
CH3(CH2)12COOH a sumarni vzorec C14H2802. Jeji soli a estery se nazyvaji myristaty, sys-
tematicky tetradekanoaty. Kyselina je pojmenovana podle svého vyskytu v muskatovém

ofisku. Jedna se o bezbarvy krystalicky prasek. [13]

4451 Vyskyt

V ,,masle* z muskatového ofisku je obsazeno asi 75 % trimyristinu - triglyceridu kyseliny
myristové. Tato mastna kyselina je rovné€z piitomna v palmojadrovém oleji, kokoso-

vém oleji, v masle a v men$im mnozstvi také v mnoha Zivo¢isnych tucich. [13]

4.45.2 PouZiti

Isopropylmyristat, ester kyseliny myristové, s isopropylalkoholem se pouziva
v kosmetickych piipravcich, kde se ofekava dobra absorpce kuzi. Redukci této kyseliny
vznika myristylaldehyd a myristylalkohol. [13]

4.4.6 Hexadecanoic Acid

Trivialni nazev kyseliny Hexadecanoic Acid je kyselina palmitova, systematickym nazvem
kyselina hexadekanova. Jednd se o karboxylovou kyselinu, jejiz funkéni vzorec je
C1sH31COOH, sumérni C16H3202. Co se tyce skupenstvi, jde bezbarvy krystalicky prasek.
[13]


https://cs.wikipedia.org/w/index.php?title=Trimyristin&action=edit&redlink=1
https://cs.wikipedia.org/wiki/Triacylglycerol
https://cs.wikipedia.org/wiki/Palmoj%C3%A1drov%C3%BD_olej
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kokosov%C3%BD_olej
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kokosov%C3%BD_olej
https://cs.wikipedia.org/wiki/M%C3%A1slo
https://cs.wikipedia.org/w/index.php?title=Isopropylmyrist%C3%A1t&action=edit&redlink=1
https://cs.wikipedia.org/wiki/Estery
https://cs.wikipedia.org/wiki/Isopropylalkohol
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kosmetika
https://cs.wikipedia.org/wiki/Absorpce
https://cs.wikipedia.org/wiki/K%C5%AF%C5%BEe
https://cs.wikipedia.org/wiki/Redoxn%C3%AD_reakce
https://cs.wikipedia.org/w/index.php?title=Myristylaldehyd&action=edit&redlink=1
https://cs.wikipedia.org/wiki/Tetradekanol
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4.4.6.1 Vyskyt

Je to vys$si mastna kyselina, je tudiz obsazena v tucich. Jak jeji ndzev napovida, vyskytuje se
v palmovém oleji. Je obsaZena také v masle, syrech, mléku a mase. [13]

4.4.6.2 Pougiti

Za druhé svétové valky se jeji derivaty zacaly pouzivat k vyrobé napalmu. Velky vyznam
ma jeji smes s kyselinou stearovou, kterd se nazyva stearin. Pouziva se k vyrobé svicek,

kosmetickych krému a lesticich past, dale i na vyrobu mydel. [13]

4.47 Octadecanoic Acid

Kyselina stearova — tak se nazyva trivialni nazev kyseliny Octadecanoic Acid, systematicky
nazev je kyselina oktadekanova. Je to karboxylova kyselina, jejiz sumdarni vzorec je

C19H3402 a funk¢éni vzorec C17H3sCOOH. Jedna se o pevnou bilou latku. [13]

4.4.7.1 Vyskyt

Kyselina stearova je obsazena v ptirozenych tucich. [13]

4.4.7.2 Pougiti

Jeji soli — stearany se pouzivaji k vyrobé mydel a pracich prosttedkl. Kyselina stearova tvoii
smés s Kyselinou palmitovou. Tato smés se nazyva stearin, je to latka podobna vosku a po-

uziva se k vyrobé mydla a svicek. [13]

448 9-octadecenoic Acid

Trivialni nazev kyseliny 9-octadecanoic Acid je kyselina olejova. Jedna se o karboxylovou
kyselinu, jejiz funkéni vzorec je Ci7H3sCOOH a sumarni vzorec CigH3402. Co se tyce
vzhledu, je to bled€ Zluta aZ hnéda kapalina s charakteristickym zapachem, ktera neni roz-

pustna ve vode. Jeji soli a estery se nazyvaji oleaty. [13]

4.48.1 Vyskyt

Je to vyss§i mononenasycena (ve své molekule obsahuje nasobnou vazbu) mastna kyselina
obsazena v ruznych zivocisnych a rostlinnych tucich. Kyselina olejova tvoii 55-80 % olivo-

vého oleje a 15-20 % hroznového oleje. [13]


https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/search/#collection=compounds&query_type=mf&query=C19H34O2&sort=mw&sort_dir=asc
https://cs.wikipedia.org/wiki/Kyselina_palmitov%C3%A1
https://cs.wikipedia.org/wiki/Stearin
https://cs.wikipedia.org/wiki/Vosk
https://cs.wikipedia.org/wiki/M%C3%BDdlo
https://cs.wikipedia.org/wiki/Sv%C3%AD%C4%8Dka
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/search/#collection=compounds&query_type=mf&query=C19H34O2&sort=mw&sort_dir=asc
https://cs.wikipedia.org/wiki/Soli
https://cs.wikipedia.org/wiki/Ester
https://cs.wikipedia.org/wiki/Mastn%C3%A1_kyselina#Mononenasycen.C3.A9_mastn.C3.A9_kyseliny_.28MUFA.29
https://cs.wikipedia.org/wiki/Chemick%C3%A1_vazba
https://cs.wikipedia.org/wiki/Mastn%C3%A1_kyselina
https://cs.wikipedia.org/wiki/Tuky
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4.4.8.2 Pougiti

Pouziva se v tukovém prumyslu, pii vyrobé mydel a v kosmetice. [13]

4.4.9 Cyclopropaneoctanoic Acid

Trivialni nazev kyseliny Cyclopropaneoctanoic Acid je kyselina sterkulova. Jedna se o kar-
boxylovou kyselinu, jejiz sumarni vzorec je C19H3402. [13]

4491 Vyskyt

Kyselina sterkulova je pfirozen¢ se vyskytujici mastna kyselina. Jako jeji triglycerid je pfi-
tomna mimo jiné i v oleji z bavinikovych semen. [13]

4.49.2 Pouziti

Snizuje hladiny enzymu stearol. [13]

4.5 Identifikace karboxylovych kyselin ve vzorku A

Identifikace a analyza vzorku A ulozeného v pudé v hloubce 20 cm ukéazala hodnoty vyse
zminovanych kyselin. V tabulkach (Tab. 4 az Tab. 6) jsou uvedeny vzorky A_01, A 02 a
A_03. Oznaceni 01, 02 a 03 popisuji ¢isla vzorkd.


https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/search/#collection=compounds&query_type=mf&query=C19H34O2&sort=mw&sort_dir=asc
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Tab. 4. Hodnoty vzorku A_01.

A 01
Kyselina Hodnota |Procenta
Hexanoic Acid 559 020 1,61438
Octanoic Acid 387 435 1,11886
Decanoic Acid 1030898 | 2,97710
Dodecanoic Acid 1955871 | 5,64830
Methyl Tetradecanoate Acid | 6 573 163 | 18,98243
Hexadecanoic Acid 14 938 850 | 43,14143
Octadecanoic Acid 2936 631 | 8,48060
9-octadecenoic Acid 5763729 | 16,64489
Cyclopropaneoctanoic Acid 482 022 1,39202

Tab. 5. Hodnoty vzorku A_02.

A 02
Kyselina Hodnota | Procenta
Hexanoic Acid 585751 | 1,67278
Octanoic Acid 403565 | 1,15250
Decanoic Acid 1070 287 | 3,05652
Dodecanoic Acid 1955572 | 5,58470
Methyl Tetradecanoate Acid | 6 562 475 | 18,74106
Hexadecanoic Acid 15 088 078 | 43,08840
Octadecanoic Acid 3056 894 | 8,72985
9-octadecenoic Acid 5802 733 | 16,57139
Cyclopropaneoctanoic Acid | 491214 | 1,40280

Tab. 6. Hodnoty vzorku A_03.

A 03
Kyselina Hodnota |Procenta
Hexanoic Acid 553 663 1,50326
Octanoic Acid 395740 | 1,07448
Decanoic Acid 1176832 | 3,19523
Dodecanoic Acid 2 202 651 | 5,98045
Methyl Tetradecanoate Acid | 7 215295 | 19,59036
Hexadecanoic Acid 15869 478 | 43,08746
Octadecanoic Acid 2982243 | 8,09713
9-octadecenoic Acid 5984 438 | 16,24844
Cyclopropaneoctanoic Acid 450509 | 1,22318
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Ze ziskanych hodnot A_01, A_02 a A_03 vyse uvedenych tabulek (Tab. 4 az Tab. 6) je

zpracovan priamer, ktery je uveden Vv nasledujici tabulce (Tab. 7).

Tab. 7. Primérnd hodnota vzorkii A 01, A_02, A_03.

Primér A 01, A 02, A 03
Kyselina Hodnota Procenta
Hexanoic Acid 566 145 1,59681
Octanoic Acid 395 580 1,11528
Decanoic Acid 1092 672 3,07628
Dodecanoic Acid 2 038 031 5,73782
Methyl Tetradecanoate Acid 6 783 644 19,10461
Hexadecanoic Acid 15 298 802 43,10576
Octadecanoic Acid 2991 923 8,43586
9-octadecenoic Acid 5 850 300 16,48824
Cyclopropaneoctanoic Acid 474582 1,33933

Jelikoz byly hodnoty u vzorku A témé&f totozné, byl vytvofen primér vSech hodnot méteni.
Na zéklad¢ zpracovanych prumérnych hodnot ze vzorkd A 01, A 02 a A 03 byl déle vy-
tvofen graf (Obr. 3), ktery zobrazuje zastoupeni karboxylovych kyselin a jejich mnozstvi
uvolnovaného tepla v procentech. Nejvétsi zastoupeni ve vzorku C méa Hexadecanoic Acid
— 43%, dale Methyl Tetradecanoate Acid — 19% a 9-octadecenoic Acid — 17%. Dalsimi ky-
selinami v sestupném potadi jsou Octadecanoic Acid — 8%, Dodecanoic Acid — 6%, De-
canoic Acid — 3%, Hexanoic Acid — 2%, Cyclopropaneoctanoic Acid — 1% a Octanoic Acid
—1%.
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Obr. 3. Procentudlni vyjadient primérnych hodnot karboxylovych kyselin ve vzorku A.

4.6 Identifikace karboxylovych kyselin ve vzorku B

Jedna se o analyzu vzorku B ulozeného v pudé¢ v hloubce 40 cm. V tabulkach nize (Tab. 8
az Tab. 10) jsou uvedeny vzorky B 01, B 02 a B 03, kdy ¢iselna oznaceni 01, 02 a 03

popisuji ¢isla métend.
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Tab. 8. Hodnoty vzorku B_01.

B 01
Kyselina Hodnota |Procenta
Hexanoic Acid 725 335 1,79997
Octanoic Acid 475501 1,17999
Decanoic Acid 1257872 | 3,12150
Dodecanoic Acid 2400 492 | 5,95700
Methyl Tetradecanoate Acid | 7 921 167 | 19,65697
Hexadecanoic Acid 16 904 118 | 41,94883
Octadecanoic Acid 3121883 | 7,74719
9-octadecenoic Acid 7013576 | 17,40471
Cyclopropaneoctanoic Acid | 477050 | 1,18384

Tab. 9. Hodnoty vzorku B_02.

B 02
Kyselina Hodnota | Procenta
Hexanoic Acid 729 010 1,81791
Octanoic Acid 462 823 1,15413
Decanoic Acid 1336512 | 3,33282
Dodecanoic Acid 2 465983 | 6,14934
Methyl Tetradecanoate Acid | 7 909 320 | 19,72322
Hexadecanoic Acid 16 866 363 | 42,05912
Octadecanoic Acid 3064 754 | 7,64248
9-octadecenoic Acid 6 762 983 | 16,86464
Cyclopropaneoctanoic Acid 503 816 1,25635

Tab. 10. Hodnoty vzorku B_03.

B 03
Kyselina Hodnota |Procenta
Hexanoic Acid 635 639 1,35883
Octanoic Acid 463890 | 0,99168
Decanoic Acid 1316844 | 2,81507
Dodecanoic Acid 2707 209 | 5,78731
Methyl Tetradecanoate Acid | 8 999 561 | 19,23872
Hexadecanoic Acid 20118 197 | 43,00746
Octadecanoic Acid 3730572 | 7,97499
9-octadecenoic Acid 8226178 | 17,58543
Cyclopropaneoctanoic Acid | 580294 | 1,24052
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Ze ziskanych hodnot B_01, B_02 , B_03 z vySe uvedenych tabulek (Tab. 8 az Tab. 10) byl

I Vtomto piipadé zpracovan prumér vsech hodnot, ktery je uveden v nasledujici tabulce

(Tab. 11).

Tab. 11. Primérna hodnota vzorkii B_01, B_02, B_03.

Prumér B 01,B 02,B 03
Kyselina Hodnota Procenta
Hexanoic Acid 696 661 1,65890
Octanoic Acid 467 405 1,10860
Decanoic Acid 1303 743 3,08980
Dodecanoic Acid 2 524 561 5,96455
Methyl Tetradecanoate Acid 8 276 683 19,53964
Hexadecanoic Acid 17 962 893 42,33847
Octadecanoic Acid 3305 736 7,78822
9-octadecenoic Acid 7 334 246 17,28492
Cyclopropaneoctanoic Acid 520 387 1,22690

| u vzorku B byly hodnoty téméf totozné a byl vytvoren primér téchto hodnot. Na zakladé
zpracovanych primérnych hodnot ze vzorki B_01, B_02 a B_03 byl nasledn¢ vytvoien graf
(Obr. 4), ktery zobrazuje zastoupeni karboxylovych kyselin a jejich mnozstvi uvoltiovaného
tepla v procentech. Nejvétsi zastoupeni ma opét Hexadecanoic Acid — 42%, dale Methyl
Tetradecanoate Acid — 20% a 9-octadecenoic Acid — 17%. Dalsimi kyselinami v sestupném
poradi jsou Octadecanoic Acid — 8%, Dodecanoic Acid — 6%, Decanoic Acid — 3%, Hexa-

noic Acid — 2%, Cyclopropaneoctanoic Acid — 1% a Octanoic Acid — 1%.
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Obr. 4. Procentualni vyjadreni priumérnych hodnot karboxylovych kyselin ve vzorku B.

4.7 ldentifikace karboxylovych kyselin ve vzorku C

V tomto piipadé se jedna o analyzu vzorku C ulozeného v pudé v hloubce 60 cm. V tabul-
kach (Tab. 12 az Tab. 14) jsou uvedeny vzorky C_01, C_02 a C_03 a oznaceni 01, 02 a 03

opét popisuji ¢isla méfeni.
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Tab. 12. Hodnoty vzorku C_01.

C 01
Kyselina Hodnota |Procenta
Hexanoic Acid 792 997 1,90657
Octanoic Acid 543 232 1,30607
Decanoic Acid 1314033 | 3,15927
Dodecanoic Acid 2405749 | 5,78404
Methyl Tetradecanoate Acid | 7 792 895 | 18,73613
Hexadecanoic Acid 17 544 233 | 42,18086
Octadecanoic Acid 3370056 | 8,10248
9-octadecenoic Acid 7299 615 | 17,55015
Cyclopropaneoctanoic Acid 530071 | 1,27443

Tab. 13. Hodnoty vzorku C_02.

C 02
Kyselina Hodnota | Procenta
Hexanoic Acid 767 773 | 1,65829
Octanoic Acid 546 447 | 1,18026
Decanoic Acid 1403 253 | 3,03085
Dodecanoic Acid 2791593 | 6,02949
Methyl Tetradecanoate Acid | 9090 652 | 19,63467
Hexadecanoic Acid 19 450 272 | 42,01015
Octadecanoic Acid 3678777 | 7,94570
9-octadecenoic Acid 7982018 | 17,24016
Cyclopropaneoctanoic Acid 588196 | 1,27043

Tab. 14. Hodnoty vzorku C_03.

C 03
Kyselina Hodnota |Procenta
Hexanoic Acid 775047 | 1,61747
Octanoic Acid 539719 | 1,12636
Decanoic Acid 1474904 | 3,07803
Dodecanoic Acid 2840889 | 5,92875
Methyl Tetradecanoate Acid | 9320 771 | 19,45183
Hexadecanoic Acid 20211 932 | 42,18097
Octadecanoic Acid 3786996 | 7,90321
9-octadecenoic Acid 8307 018 | 17,33620
Cyclopropaneoctanoic Acid 659911 | 1,37719
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Z hodnot C_01, C_02 a C_03 z tabulek (Tab. 12 az Tab. 14) byl i u vzorku C zpracovan

prumér, ktery je uveden v tabulce (Tab. 15).

Tab. 15. Priumérnd hodnota vzorkii C_01, C_02, C_03.

Primér C 01,C 02,C 03
Kyselina Hodnota Procenta
Hexanoic Acid 778 606 1,72744
Octanoic Acid 543 133 1,20423
Decanoic Acid 1397 397 3,08938
Dodecanoic Acid 2679410 5,91409
Methyl Tetradecanoate Acid 8734773 19,27421
Hexadecanoic Acid 19 068 812 42,12399
Octadecanoic Acid 3611943 7,98380
9-octadecenoic Acid 7 862 884 17,37550
Cyclopropaneoctanoic Acid 592 726 1,30735

| u vzorku C byl vytvofen pramér vSech hodnot méfeni. Na zakladé zpracovanych priamér-
nych hodnot vzorkd C_01, C_02 a C_03 je nize zobrazen graf (Obr. 5), ktery zobrazuje
zastoupeni karboxylovych kyselin a jejich mnozstvi uvoliiovaného tepla v procentech. Nej-
vétsi zastoupeni ve vzorku C ma stale Hexadecanoic Acid — 42%, dale Methyl Tetrade-
canoate Acid — 19% a 9-octadecenoic Acid — 18%. Dalsimi kyselinami v sestupném potadi
jsou Octadecanoic Acid — 8%, Dodecanoic Acid — 6%, Decanoic Acid — 3%, Hexanoic Acid

— 2%, Cyclopropaneoctanoic Acid — 1% a Octanoic Acid — 1%.
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Obr. 5. Procentualni vyjadreni primérnych hodnot karboxylovych kyselin ve vzorku C.

4.8 Shrnuti

Shrnuti identifikace karboxylovych kyselin a jejich hodnot ziskanych ze vzorku A, B, C je
zobrazeno v tabulce (Tab. 16). Jedna se 0 prumér hodnot karboxylovych kyselin z méteni

A, B, C se zaokrouhlenim na celé Cislo.

Tab. 16. Shrauti priomérnych hodnot kyselin ve vzorcich A, B, C.

Kyselina Vzorek A Vzorek B Vzorek C
Hexanoic Acid 566 145 696 661 778 606
Octanoic Acid 395 580 467 405 543 133
Decanoic Acid 1092 672 1303 743 1397 397
Dodecanoic Acid 2 038 031 2 524 561 2679410
Methyl Tetradecanoate Acid 6 783 644 8 276 683 8734773
Hexadecanoic Acid 15 298 802 17 962 893 19 068 812
Octadecanoic Acid 2991 923 3 305 736 3 611 943
9-octadecenoic Acid 5 850 300 7 334 246 7 862 884
Cyclopropaneoctanoic Acid 474 582 520 387 592 726
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5 APLIKACE FORMALNI KONCEPTUALNI ANALYZY

Po chromatografické analyze vzorkii byly ziskdny informace o mnozstvi uvolnéného tepla
jiz zminénych karboxylovych kyselin Hexanoic Acid, Octanoic Acid, Decanoic Acid, Do-
decanoic Acid, Methyl Tetradecanoate Acid, Hexadecanoic Acid, Cyclopropaneoctanoic
Acid a také Octadecanoic Acid a 9-octadecenoic Acid. Z voln¢ dostupnych programti na
Internetu byl pro potieby této diplomové prace zvolen software Concept Explorer, ktery

z piipravenych tabulek vygeneroval snadno citelné konceptualni svazy.

5.1 Program Concept Explorer

Autorem i vyvojafem programu Concept Explorer (ConExp) je Serhiy A. Yevtushenko.
V prubéhu nékolika let byl program nékolikrat rozsifen do konkrétni podoby a dnes je volné

dostupny. [14]

5.1.1 Podminky pro instalaci

Po stazeni programu je nutné program rozbalit, jelikoZ se nachazi v zip souboru. Pro jeho
spusténi je vyzadovan programovaci jazyk Java — nejlépe nejaktualnéjsi verze. Po nainsta-
lovani nejaktualnéjsi verze Java je tfeba oteviit skript, ktery se nazyva conexp.bat a program

se spusti. [14]

5.1.2 Uzivatelské rozhrani — prostiedi programu Concept Explorer

Po otevieni programu Concept Explorer, je tfeba nejprve vytvofit tabulku, kde jsou v zdhlavi
sloupcti nazvy prislusnych atributli a v zadhlavi fadkli nazvy jednotlivych objektt. Skutec-
nost, ze urCity atribut patti danému objektu, se v tabulce zobrazuje symbolem ktizku, a za-
stupuje hodnotu ,,1* z tabulky konceptualniho $kalovani. Prazdné poli¢ko zna¢i hodnotu ,,0%,

coz znamena, Ze urcity atribut nenalezi danému objektu.
Program nabizi uzivatelim nékolik moznosti prace s daty:

o editace kontextu,
e vytvofeni konceptudlniho svazu,
e nalezeni implikaci, které plati ve formalnim kontextu,

e nalezeni asociacnich pravidel, ktera plati ve formalnim kontextu.
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V nasledujicim obrazku (Obr. 6) jsou zobrazeny ikony operaci, se kterymi je mozné v pro-
gramu ConExp pracovat, jakoz i vysvétlivky k obsahu ikon.

D ‘ Vytvorit novy dokument | g«: Pridat objekt
i | | Oteviit soubor | Upresnit objekt

E], Ulozit soubor 4| Odstanit objekt
||@|| Spoéitat pocet koncepti 4 | Pridat atribut

@ | Vytvorit konceptualni svaz | Upfesnit atribut
: P2C Provést atributni prizkum .V |'-’-'4‘3 Odstranit atribut
: P Vypocet dissledki {f Odstranit atribut i objekt

F’“"? Vypocet asociaénich pravidel , 'ﬁ':ﬂ Vymeéna objektt s atributy

“ l | ’ Vritit'znovu proveést posledni akci

Obr. 6. Uzivatelské rozhrani programu ConExp — ikony operaci.

Pro snadné vkladani hodnot oznafenych kiiZkem se jednoduse napiSe pismeno ,,x* a pro
prazdné poli¢ko znak tecky ,,.“, po zapsani kazdé hodnoty se kurzor premisti vpravo do dal-

Siho volného policka.

Mg¢jme tedy ptiklad v nasledujicim obrazku (Obr. 7), kde levy sloupec A obsahuje objekty
Obj 1 az Obj 9) a sloupce B az J oznacuji jejich atributy (Atr 1 az Atr 9).
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g -
|| Concept Explorer @m
Files Help

D a} m@m g poc| | Pac| | phe update4cleardependent |v‘
Document : 3 A B c D E F G H | J
¢ B Unknown - (= Attr 1 Attr 2 Attr 3 Attr 4 Attr 5 Attr 6 Attr 7 Attr 8 Attr @
¢ [ Contex  ||Qbit
Q Lattice 1 ——|0bj2 X X
|| ||oni3 X X X X X
T : s :| ——!|Obj 4 X
uu ||Obj 5
Parameter Value fi Ob; 5 X
Show arrow relati...|don't show l@ 0bj 7 X X
Compressed ] 0Obj 8 X
Object count 9 : 0Obj 9
Aftribute count |9 v‘ |@ X
|| 4
Z Context Editor | Lattice line diagram

Obr. 7. Nahled programu ConExp — kontextova tabulka.

Z takto vytvorené tabulky programu ConExp (Obr. 7) je mozné nasledné vytvofit graficky

obraz konceptualniho svazu, kde jsou objekty a atributy navzajem propojeny, a ktery lze

upravovat a zobrazovat dle potieb (Obr. 8).

-
|%] Concept Explorer Lilﬂu
Files Help
:5 hﬁ} ! ||@|| @ P2c|| Poc pC umate{(:leardependent |v|
q
[ Document ¥ h Name Is selected
¢ @ unknown e JAttr 1 4
¢ [ Context {'7 “lAtr 2 v
Qg La Attr 3 Vi
: DE Attr4 ]
(Attr 5 v
eI ]
2 : ; |Attr 6 ]
[l ayoutoptions | - {atr7 M
Drawing options L Attr 8 v
Parameter Value i v
Altribs Show labels
Objects Show labels @¥ Select all attributes
flLayout Minimal intersect... i X X z z
||Draw node ~ to own objects @% : Name Is selected
||Draw edge One pixel - —
0Dbj 1 V|
||Highlight Filter & [deal 2 : onjz v
l|Label fontsize  [12 = OE v
|[Grid size X 80 : lﬂ Tovie ]
||Grid Size Y 60 — 0Obi5 v
|[Node radius 12 : | B Obj 6 V]
Show collisions = I V]
= 0bj 7 4
fonj 8 vl
‘lobj 9 v
Select all objects
Context Editor | Lattice line di

Obr. 8. Ndhled programu ConExp — konceptudalni svaz.



UTB ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky 48

Co se ty¢e symboliky obrazu zobrazeného konceptudlniho svazu, 1ze ji popsat takto:

e Sedy obdélnik znaci atributy,
e Dbily obdélnik znaci objekty,
e tmav¢ modry pulkruh znaéi spojeni s atributem,

e Cerny pualkruh znaci spojeni s objektem.
S nasledn¢ vytvoienym konceptualnim svazem je mozné manipulovat témito zpusoby:

e pfifadit k objektim a atributim nazvy,

e zobrazit pouze vybrané hodnoty,

e nastavit svaz do pozadovaného tvaru,

e nastavit riznou velikost hran a uzli svazu,

e poridit kopii svazu.

5.2 Aplikace dat do programu Concept Explorer

Aby bylo mozné zjisténé hodnoty karboxylovych kyselin a vzork zaznamenat do pro-
gramu ConExp, nejprve bylo tieba vytvofit tabulku (Tab. 17), kde je zaznamenano vSech
devét identifikovanych kyselin Hexanoic Acid, Octanoic Acid, Decanoic Acid, Dode-
canoic Acid, Methyl Tetradecanoate Acid, Hexadecanoic Acid, Octadecanoic Acid, 9-octa-
decenoic Acid a Cyclopropaneoctanoic Acid a jejich hodnoty uvolnéného tepla ve vzorcich
A, B, C.
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Tab. 17. Hodnoty karboxylovych kyselin ve vzorcich — vicehodnotovy kontext.

bl
I |2
n
I
A 01 559 020 387 435 ‘Ei i 5763 729
A| AO02 585 751 403 565 | 5802 733
A 03 553 663 395 740 2 51 5084 438
B 01 | 725335 | 475501 2400 492 7013 576
B | B 02 729 010 462 823 2 6 762 983
B 03 635 639 463 890 8226178
C_01 792 977 543 232 2 7299 615
Cc| C.02 767 773 546 447 7982018
C 03 775 047 539 719 2 840 889 8307018

Tabulka je vSak pro vlozeni do programu ConExp nevhodna, nejprve bylo tedy tieba zaméfit
se na kyseliny jako objekty a jejich atributy cili vlastnosti a poté za objekty dosadit vzorek

a 1 zde se zaméfit na jejich atributy (vlastnosti).

5.2.1 Karboxylové kyseliny

Jak bylo zminéno vyse, je tieba se nejprve zaméfit na karboxylové kyseliny a jejich vlast-
nosti. Vybranymi vlastnostmi jsou: trivialni nazev, skupenstvi a typ, hodnoty uvedené v in-
tervalu, umisténi intervalu nejvyssich hodnot (Supremum) a umisténi intervalu nejnizsich
hodnot (infimum) podle oznaceni a ¢isla vzorku, ve kterém se interval nejvyssich a nejniz-
sich hodnot kyselin nachazel. Co se ty¢e hodnot, byl proveden pievod vicehodnotového kon-
textu na kontext zdkladni, kdy byl dle naméfenych hodnot urcen interval, ve kterém se

vzorky nachazely (Tab. 18). Tabulka zaméfena na karboxylové kyseliny je uvedena nize
(Tab. 19).
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Tab. 18. Prrevedeni vicehodnotového kontextu na zdkladni
kontext.
Vicehodnotovy kontext Zakladni kontext
<350 000 — 550 000>
<450 000 — 700 000>
<550 000 — 800 000>
<1 000 000 — 1 500 000>
Hodnoty kyselin <1 800 000 — 3 000 000>
<2 900 000 — 3 800 000>
<5 000 000 — 9 000 000>
<6 500 000 — 9 500 000>
<14 000 000 — 21 000 000>
Tab. 19. Karboxylové kyseliny — vybrané viastnosti.
Skupenstvi a typ Supremum Infimum
Karboxylové kyseliny Trivialni nazev Interval hodnot
Olejovita | Kapalina kn,st';‘ii’c‘;:;{ég . coi|co2(co3[Ao1|Ao02|A 03
— <550 001
Hexanoic Acid Kyselina kapronova X X - X X
800 000>
<350 000
Octanoic Acid Kyselina kaprylova X X - X X
550 000>
<800 001
Decanoic Acid Kyselina kaprinova X - X X
1500 000>
<1500 001
Dodecanoic Acid Kyselina laurova X - X X
2 900 000>
<6 000 001
Methyl Tetradecanoate Acid | Kyselina myristova X - X X
9 500 000>
<9 500 001 <14 000 001
Hexadecanoic Acid Kyselina palmitova X - - X X
14 000 000> | 21 000 000>
<2900 001
Octadecanoic Acid Kyselina stearova X - X X
3 800 000>
<3 800 001 <6 000 001
9-octadecenoic Acid Kyselina olejova X - - X X
6 000 000> 9 500 000>
<350 000 <550 001
Cyclopropaneoctanoic Acid | Kyselina sterkulova X X - - X X
500 000> 800 000>

Pro formalni konceptualni analyzu je ovS§em nutna tabulka pouze s bivalentnimi hodnota-

mi, a proto je tieba pristoupit k dalsimu kroku, a tim je konceptualni skalovani. Z tohoto

dtvodu je tieba jednotlivé trivialni nazvy, skupenstvi a typ kyselin uvést jako atribut,
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stejné tak, jako je i interval je pridélen ke kazdé karboxylové kyseling. Do takto vytvorené
tabulky (Tab. 20) pak jednoduse zapiSeme pomoci 1 nebo 0 skute¢nost, ze k danému ob-
jektu (kyseling) piislusny atribut (vlastnost) nalezi. Pro lepsi ptehlednost jsou nuly vyne-

chany a uvadény pouze jednicky.

r . 2 e roy
Tab. 20. Karboxylové kyseliny — konceptudlni skalovani.
3 s
» =3
e | = | = | = |, = ® 2|l8|8|8|8|2|8
£l2|5/5(2/2/5|¢|2 HEHEHHEEHHH AR RN E R
s El8|l28|l2|E|5|S|E L = s|8l8|8|8|g|8|w|v|wv ! ! |
sl a5l E8|lE|lElEl=|RlEl sl 2|al8|lg|la|®|s|@|(S |||t 2|
= E‘ 5‘ E|l 2| s % Sl c|Tl=|F|w|® : alm|loe[a [T | & galalal=lz]z
Karboxylové kyseliny = <[ Blalgle|S|S[EE] 0 |7l |T||E|E|E|la|&|s
S|5|5|5|5|5|5|5|5|8|5|5|8|8|z|8|8|8|8|s|8|8|¢8|8|2|2|8
222 z|=|=|%|g|lE|lel™|Z[S| 8| g|8|8|8|S|s|S|e|lc|c|E|lE|E
EIE|E|G|E 8 5| 2|8 Elz|gls|2|e|ele|s|8|5|5|5|5|5|2
AR R Rl Ed B R Rl B AR AR AR A e
5 —
Hexanoic Acid 1 1)1 1 1 1
Octanoic Acid 1 1|1 1 1 1
Decanoic Acid 1 1 1 I |
Dodecanoic Acid 1 1 1 11
Methyl Tetradecanoate 1 1 1 1 1
Hexadecanoic Acid 1 1 1|1 11
Octadecanoic Acid 1 1 1 1|1
9-octadecenoic Acid 1 1 1 (1 1|1
Cyclopropaneoctanoic Acid 1111 1|1 1 1

Po vloZeni tabulky (Tab. 20) do programu ConExp program vykresli konceptualni svaz, viz
obrazek (Obr. 9). V FCA vétsinou hledame néjakou mnozinu implikaci, které nejsou nadby-
tené, tzn. nejsou trivialni a na prvni pohled ziejmé. Z té€chto implikaci 1ze vSechny ostatni

logicky odvodit.
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Supremumv C_03

Kapalina InfimumvA_01
Olejovi Bezhany kiystalicky prasek
<14 000001 - 21 000 000>
<550 001 - 800 000> <6000 001 - 9 500 000> <9500 001 - 14 000 000>
InfimumyA 03] . <350 000 - 550 000> Kyselina paimitova |  [<g00 001-1 500 000>
R <3800 001 - 6000 000> iy T
Infimum vA_02 o ;
Supremumy C_02 ‘\ / t = lm, e
: o - i ysejina kaprinova
Kyselina kaplova | K¥selina sterkulova Kyselina olejova | | kysslina myristova . 7

Hexanoic Acid [ Qctanaic Acid | | Cyclopropaneoctanaic Acid | | 9-octadecenoic Acid || Methyl Tetradecanoate Dode‘canoicAcid Hexadecanoic Acid | Decanoic Acid || octadecanaic Acid

1
\

[

<1 500001 - 2900 000>

/
Kyselina laurova

Kyselina kapronova

\

Supremum v C_01

‘ Kyse,l‘lﬁa stearova

0
’
’

<2900 001 - 3 800 000>

Obr. 9. Konceptualni svaz pro karboxylové kyseliny.

Program ConExp dokaze zobrazit i atributové implikace. Ty jsou vyhodné pro hledani zaji-

mavych zavislosti (Obr. 10).
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15> Bezbany krystalickj prasek ==» Supremumv C_03;

23> Olejoiitd === Kapaling

3¢2=<350 000- 550 000> ==> Olejovté Kapaling;

4<2=<550 001- 800 000> ==> Infimum v A_03 Olejoita Kapaling;

§<2><.000001-9500 000> ==> Supremumv C_03;

6 2= Infimum v A_03 ==> <350 001- 800 000 Olejovita Kapaling;

743800 001- 6000 000> ==> <6000 001 - 9 500 000> Kyselina olgjova Infimumv A_01 Supremumv C_03 Kapalina;

§ <1 > Kyselina kapronové === €550 001 - 800 000+ Infimum v A_03 Supremumy C_01 Olejovité Kapaling;

9 1= Kyselina kaprylova ==> <350 000 550 000> Infimum v A_01 Supremum v C_02 Olejoiitd Kapaling;

10< 1> Kyselina sterkulové === <350 000 - 550 000> <550 001 - 800 000 Infimum vA_03 Supremum v C_03 Olejovitd Kapalina;

41< 1> Kyselina olejova ==> <3 800 001- 6 000 000= <6 000 001- 9 500 000> Infimum v A_01 Supremumv C_03 Kapaling;

12:¢ 1> Supremumy C_01 ==> <550 001 - 800 000> Kyselina kapronova Infimum v A_03 Olejovité Kapaling;

43¢ 1> Supremumy C_02 ==> <350 000 - 550 000> Kyselina kaprylova Infimum v A_01 Olejovitd Kapaling;

44136000001 - 9500 000> InfimumvA_01 Supremumy C_03==> <3 800 001 - 6 000 000 Kyselina olejova Kapaling;

45:< 1> Infimumv A_01 Supremum v C_03 Kapalina == <3 800 001 - 6000 000> <6 000 001 - 8 500 000+ Kyselina olejovd;

46:< 16000001 - 9500 000> Supremum v C_03 Kapalina ==> <3 800 001 - 6.000 000+ Kyselina olejova Infimumv A_01;

17< 1> Supremumy C_03 Olejovta Kapalina ==> <350 000 - 550 000> <550 001 - 800 000> Kyselina sterkulovd Infimum v A_03;

18:< 1 Infimumv A_01 Olejovitd Kapalina === <350 000 - 50 000> Kyselina kaprylova Supremumy C_02;

19:<1><350 000 - 550 000> <550 001 - 800 000~ Infimum v A_03 Olejovitd Kapalin ==> Kyselina sterkulova Supremumv C_03;

201> <6000 001-9 500 000> Supremumy C_03 Bezbany krystalicky prasek === Kyselina myristova InfimumvA_02

24<1><800001- 1500 000> === Kyselina kaprinova Infimum v A_01 Supremumy C_03 Bezhany krystalicky prasek;

20¢4><1500001- 2,900 000= ==> Kyselina laurova Infimum v A_01 Supremum v C_03 Bezbany kystalck] praSek;

2312900001 - 3800 000> ==> Kyselina stearova Infimumv A_01 Supremum v C_03 Bezbany krystalickj prasek;

24<4><9500001- 14000 000= ==> <14 000 001 - 21 000 000> Kyselina palmitova Infimum v A_01 Supremumy C_03 Bezbany krystalickj prasek;

25¢4><14000001- 21000 000> === <9 500 001- 14000 000> Kyselina palmitova Infimum v A_01 Supremumy C_03 Bezbany krystalickj prasek;

261> Kyselina kaprinova === <800 001 - 1500 000= Infimumv A_01 Supremum v C_03 Bezhany krystalck] praSek;

274> Kyselina laurova === <1 500 001 - 2 900 000> Infimum v A_01 Supremum v C_03 Bezbany kystalck] praSek;

281> Kyselina myristov ==> <6 000 001 -9 500 000 Infimum v A_02 Supremumy C_03 Bezbang krystalick] préSek;

291> Kyselina palmitova === <4 500 001 - 14 000 000= <14 000 001- 21 000 000> Infimum v A_01 Supremumy C_03 Bezbany krystalickj prasek;

30< 1 Kyselina stearova ==> <2 900 001- 3800 000> Infimum v A_01 Supremum v C_03 Bezbany krystalicky prasek;

<1 Infimumvy A_02 == <6 000 001 - 500 000+ Kyselina myristova Supremumy C_03 Bezbany krystalicky prasek;

32.<0> Supremumy C_03 Kapalina Bezhany krystalck] pragek ==> <350 000 - 550 000 <550 001 - 800 000= <800 001 - 1 500 000> <1500 001-2900 000> <2 900 001 - 3800 000> <3 800 001 - 6 000 000= <6 000 001 - 9 500 000>
<0500 001- 14000 000= <14 000 001-21 000 000+ Kyselina kapronova Kyselina kaprylova Kyselina kaprinova Kyselina laurova Kyselina myristova Kyselina palmitova Kyselina sterkulova Kyselina stearova Kyselina olejovd Infimum v
A_01 Infimum vA_02 Infimum v A_03 Supremumy C_01 Supremumy C_02 Qlejovtd;

33<0:><350 000 - 550 000> <550 001 - 800 000 Kyselina kapronova Kyselina sterkulova Infimumv A_03 Supremum v C_01 Supremumy C_03 Olejovta Kapalina ==> <800 001 - 1500 000> «1 500 001- 2900 000 <2 900 001 - 3800
000= <3800 001- 6 000 000= <6 000 001- 9500 000= <9 500 001- 14000 000= <14 000 001- 21 000 000+ Kyselina kaprylova Kyselina kaprinova Kyselina laurova Kyselina myristova Kyselina palmitova Kyselina stearov Kyselina
olgjova Infimum v A_01 Infimum v A_02 Supremumy C_02 Bezbany krystalick] pragek:

340> <350 000 - 550 000= <550 001- 800 000=<3 800 001- 6000 000= <6 000 001 - 9 500 000= Kyselina kaprlova Kyselina sterkulova Kyselina olejova Infimum v A_01 Infimum v A_03 Supremumy C_02 Supremumy C_03 Olejovita
Kapalina === <800 001- 1500 000= <1 500 001- 2900 000= <2 900 001- 3800 000> <3 500 001 - 14000 000 <14 000 001 - 21000 000+ Kyselina kapronova Kyselina kaprinova Kyselina laurova Kyselina myristové Kyselin palmitov
Kyselina stearova Infimum v A_02 Supremumy C_01 Bezbany krystalicky praek:

350> <2900 001- 3800 000> <3 500 001 - 44000 000> <14 000 001 - 21 000 000 Kyselina palmitové Kyselina stearova Infimum v A_01 Supremum v C_03 Bezbany krystalicky pragek ==> <350 000 - 550 000> <650 001 - 800 000
<800 001- 1,500 000= <1500 001 - 2 900 000> <3 800 001 -6 000 000 <6 000 001 - 8500 000+ Kyselina kapronova Kyselina kaprylova Kyselina kaprinova Kyselina laurova Kyselina myristova Kyselina sterkulové Kyselina olejova
Infimum vA_02 Infimum vA_03 Supremum v C_01 Supremumy C_02 Olejovita Kapaling;

35¢0><1500001- 2900 000=<9 500 001~ 14000 000> <14 000 001- 21 000 000+ Kyselina laurova Kyselina palmitova Infimum vA_01 Supremum v C_03 Bezban krystalicky pradek === <350 000 - 550 000= <550 001 - 800 000>
<400 001-1500 000> <2 900 001- 3 800 000=<3 800 001 - 6 000 000= <6 000 001 - 9 500 000> Kyselina kapronova Kyselina kaprylova Kyselina kaprinova Kyselina myristova Kyselina sterkulova Kyselina stearov Kiselina olejovd
Infimum v A_02 Infimum v A_03 Supremumv C_01 Supremumv C_02 Olejovité Kapaling;

370> <1500001- 2900 000> <2900 001 - 3 800 000> Kyselina laurova Kysefina stearova Infimum v A_01 Supremuny C_03 Bezban] krystalickf prasek ==» <350 000 - 550 000> <550 001 - 800 000> <800 001 - 1 500 000 <3 800
001- 6,000 000> <6 000 001-9.500 000 <2 500 001 - 44000 000= <14 000 001- 21 000 000> Kyselina kapronova Kyselina kaprylova Kyselina kaprinova Kyselina myristova Kyselina palmitova Kyselina sterkulova Kyselina olejové
Infimum vA_02 Infimum v A_03 Supremum v C_01 Supremumy C_02 Olejovité Kapaling;

38¢0><800 001- 1500 000= <9 500 001- 14000 000> <14 000 001- 21 000 000+ Kyselina kaprinova Kyselina palmitovd Infimum v A_01 Supremumv C_03 Bezbanv kystalick{ préSek === <350 000 - 550 000+ <650 001- 800 000+
<4500 001-2900 000= <2 900 001- 3800 000 <3 800 001 - 6 000 000 <6 000 001 - 9 500 000 Kyselina kapronova Kyselina kaprylova Kyselina laurova Kyselina myristova Kyselina sterkulov Kyselina stearova Kselina olejov
Infimum vA_02 Infimum v A_03 Supremumv C_01 Supremumv C_02 Olejosité Kapaling;

390> <800001- 1500 000> <2900 001 - 3 800 000> Kyselina kaprinova Kyselina stearova Infimum vA_01 Supremumy C_03 Bezbanv krystalick{ pragek === <350 000 - 550 000= <550 001- 800 000= <1 500 001- 2900 000+ <3 800
001-6000 000> <6 000 001 -9 500 000> <3 500 001~ 14 000 000> <14 000 001 - 21 000 000 Kyselina kapronova Kiselina kaprylova Kyselina [aurova Kyselina miristova Kyselina palmitova Kyselina sterkulova Kysefina olejova Infimum
vA_02 InfimumvA_03 Supremum v C_01 Supremunm v C_02 Olejovitd Kapaling:

40<(0><800001- 1500 000» <1500 001 - 2 900 000> Kyselina kaprinova Kyselina laurova Infimum v A_01 Supremumy C_03 Bezbanv krystalicky prasek == <350 000 - 550 000= <550 001- 800 000= <2 900 001- 3800 000= <3 800
001-6000 000> <6 000 001 -9 500 000> <9 500 001~ 14 000 000> <14 000 001 - 21 000 000 Kyselina kapronova Kyselina kaprylova Kyselina myistova Kyselina palmitova Kyselina sterkulova Kyselina stearova Kyselina olejova
InfimumvA_02 Infimum v A_03 Supremumv C_01 Supremumv C_02 Olejovité Kapaling:

Obr. 10. Atributové implikace pro karboxylové kyseliny — vypis z programu ConExp.
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Program ConExp umoziuje zvyraznéni vybranych svazi objektt a k nim patficich atri-
butli. V obrédzcich (Obr. 11 az Obr. 19) se zamétime na jednotlivé karboxylové kyseliny a

jejich konceptualni svazy.

Olejovita

<550 001 - 800 000>

Infmum VA_ 03 ;

A

| Kyselina kapror‘wvé I

\
\

l Supremumv C_01 ]

Obr. 11. Konceptualni svaz pro Hexanoic Acid.

Obrazek (Obr. 11) zobrazuje konceptualni svaz pro kyselinu Hexanoic Acid. Ke kyseling
(objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trividlni ndzev — kyselina kapronova a oznaceni
umisténi suprema, ¢ili intervalu nejvyssich hodnot, ve vzorku C_01. K atributim se vaze
hodnotovy interval kyseliny <550 001 — 800 000>, dale umisténi infima, ¢ili intervalu nej-

niz8ich hodnot, ve vzorku A 01 a oznaceni, Ze se jedna o olejovitou kapalinu.
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Infimum v A_01

Kapalina

Olejovita

| <350 000 - 550 000> |

Supremum v C_02
Kyselina kaprylova

Octanoic Acid

Obr. 12. Konceptudlni svaz pro Octanoic Acid.

Obrazek vyse (Obr. 12) zobrazuje konceptualni svaz pro kyselinu Octanoic Acid. Ke kyse-

lin€ (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trividlni nazev — kyselina kaprylova a oznaceni

umisténi suprema, Cili intervalu nejvyssich hodnot, ve vzorku C_02. K atributim se vaze

hodnotovy interval kyseliny <350 000 — 550 000>, dale umisténi infima, ¢ili intervalu nej-

niz8ich hodnot ve vzorku A 01 a oznaceni, ze se jedna o olejovitou kapalinu.

Infimum v A_01 Nt

[Bezbarvy kystalicky prasek |

Obr. 13. Konceptualni svaz pro Decanoic Acid.

<800 001 - 1 500 000>

Kysejina kaprinova
— N
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Obrazek (Obr. 13) zobrazuje konceptudlni svaz pro kyselinu Decanoic Acid. Ke kyseliné
(objektu) patti atributy (vlastnosti), a to trivialni nazev — Kyselina kaprinova a hodnotovy
interval kyseliny <800 001 — 1 500 000>. K atributim se vaze umisténi suprema ve vzorku

C_03 ainfima ve vzorku A_01, dale oznaceni, Ze se jedna o bezbarvy krystalicky prasek.

Infimum v A_01 SquUm v C_03

[ Bezbarvy krystalicky prasek |

Dodecanoic Acid

[ <1500 001 2900 000> |

;
;
Kyselina laurova

Obr. 14. Konceptualni svaz pro Dodecanoic Acid.

Obrazek vyse (Obr. 14) zobrazuje konceptualni svaz pro kyselinu Dodecanoic Acid. Ke ky-
selin€ (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trividlni nazev — kyselina laurova a hodnotovy
interval kyseliny <1 500 001 — 2 900 000>. K atributiim se vaze umisténi suprema ve vzorku

C_03 a infima ve vzorku A 01, dale oznaceni, Ze se jedna o bezbarvy krystalicky prasek.
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Supremum v C_03
~—d

I Bezbarvy krystalicky prasek I

Ko

| <6 000 001 - 9 500 000> |

Infimum v A_02

Kyselina myristova

[Methyl Tetradecanoate]

U

Obr. 15. Konceptudlni svaz pro Methyl
Tetradecanoate Acid.

Obrézek (Obr. 15) zobrazuje konceptudlni svaz pro kyselinu Methyl Tetradecanoate Acid.
Ke kyselin¢ (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trividlni nazev — kyselina myristova.
K atributim se vaze umisténi suprema ve vzorku C_03 a infima ve vzorku A 02, dale ozna-
¢eni, ze se jednd o bezbarvy krystalicky prasek a hodnotovy interval kyseliny <6 000 001 —
9 500 000>.

Infimum v A_01 Suprum WiCAdS

| Bezbarvy krystalicky prasek |

[ <14 000 001 - 21 000 000> |

[ <9 500 001 - 14 000 000>

Kyselina paimitova

[
[
'y

1y

>
Hexadecanoic Acid

Obr. 16. Konceptualni svaz pro Hexadecanoic Acid.
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Obrazek (Obr. 16) zobrazuje konceptudlni svaz pro kyselinu Hexadecanoic Acid. Ke kyse-
lin€ (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trividlni ndzev — kyselina palmitova a intervaly
hodnot <9 500 001 — 14 000 000> a <14 000 001 — 21 000 000>. K atributim se vaze ozna-
¢eni, ze se jednd o bezbarvy krystalicky prasek a umisténi suprema kyseliny ve vzorku C 03

a infima ve vzorku A_01.

InfimumvA_01|  LSupremumvC_03

I Bezbarvy krystalicky prasek I

3

Octadecanoic Acid
/ Kyselina stearova

=== | <2 900 001 - 3500 000> |

Obr. 17. Konceptudlni svaz pro Octadecanoic Acid.

Obrazek (Obr. 17) zobrazuje konceptualni svaz pro Kyselinu Octadecanoic Acid. Ke kyse-
lin€ (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trividlni nazev — kyselina stearova a hodnotovy
interval <2 900 001 — 3 800 000>. K atributiim se vaze oznaceni, Ze se jedna o bezbarvy

krystalicky prasek a umisténi suprema kyseliny ve vzorku C_03 a infima ve vzorku A_01.
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Kapalina Suprum v C_03
.
' {<6 000 001 - 9 500 000>

| <3 800 001 - 6 000 000> |

\ [/

Kyselin'a olejova

9-octadecenoic Acid

@

Obr. 18. Konceptualni svaz pro 9-octadecenoic Acid.

Obrazek (Obr. 18) zobrazuje konceptualni svaz pro kyselinu 9-octadecenoic Acid. Ke kyse-
lin¢ (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trivialni ndzev — kyselina olejova a intervaly
hodnot <3 800 001 — 6 000 000> a <6 000 001 — 9 500 000>. K atributiim se vaze umisténi
suprema kyseliny ve vzorku C_03 a infima ve vzorku A_01 a oznaceni, Ze se jedna o kapa-

linu.
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Supremumyv C_03
~4

Olejovita
Vi
<350 000 - 550 000>

<550 001 - 800 000>
Infimum v A_03] "~

Kyselina sterkulova

| Cyclopropaneoctanoic Acid l

|

Obr. 19. Konceptudalni svaz pro Cyclopropaneoctanoic Acid.

Obrazek vySe (Obr. 19) zobrazuje konceptudlni svaz pro kyselinu Cyclopropaneoctanoic
Acid. Ke kyseling (objektu) patii atributy (vlastnosti), a to trivialni nazev — kyselina sterku-
lova. K atributiim se vazou hodnotové intervaly <350 000 — 550 000> a <550 001 —
800 000>, umisténi suprema kyseliny ve vzorku C_03 a infima ve vzorku A 03 a oznaceni,

Ze se jedna o olejovitou kapalinu.

522 Vzorky A B,C

V tomto ptipad¢ jsou objekty vzorky A 01 az C_03 a jejich atributy (vlastnostmi) jsou
hloubka, hodnota suprema a infima, déle také suprema a infima (oznacené S a I) vSech ky-

selin a jejich umisténi ve vzorcich A 01 az C_03. Vybrané vlastnosti jsou zobrazeny v ta-
bulce (Tab. 21).
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Tab. 21. Vzorky A, B, C — vybrané viastnosti.

g ]
1] ‘s
~ ‘5 =t =} %l 'f
= " 7] 'S %) I
i = =2 ) 3 - 1 « g
i 3 g < g p g : g
Z 2 b '3 3 5] €
= 3 = = o 3 = = = o
2 S ) 5] = L] « = s <
g g g g g g g g 3 g
" - o @& =] ~ =3
Vzorky = IS a 2 = b £ £ 2
" = = <) 50 5
< = 3
K] =
= 4]
B8
= = = S I S I S I S I S I S 1 S I S I S I
& - 8
A0l X X X X X X
A A 02 X X
A 03 b4 X X
B 01 X
B B 02 X
B 03 X
Cc 01 X | X
€ C_02 X X
Cc 03 X X X X X X X X

I u vzorki A, B, C je nutné pouzit tabulku s bivalentnimi hodnotami. Do tabulky vytvoiené
vyse (Tab. 21) uz pak jednoduse zapiSeme pomoci 1 nebo 0 skute¢nost, ze k danému ob-
jektu (vzorku) patii ptislusny atribut (vlastnost). V tabulce jsou navic vyznaceny i nuly a

jedni¢ky zdiraznény barevnym vykreslenim (Tab. 22).
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Tab. 22. Vzorky A, B, C — konceptualni skalovani.

]

@ =

—— <

= = = =

= = = % 2 < g -1 'E

S S i < s < E

< o © < < < B g 2 2 2 =

o £ o g g g 2 2| 2 S | EE| 2 E g S

3 S 3 o ) S = = 2 g £« g g < S

N N N (3] <t -] = = = (>} & [ < = <

> > > 5 k= g s | = T = s =

Vzor = o A ] = i £ < =

sorky S0 | E8|%)¢

s

Q
S|I(S|I|S|I|(S|{I|S|I|S|I|S|I|S|I|S|I
A 01 1 0 0 1 0 0 ojojofryo0|12jo0f{1rfojojojrfofrjoj1fogo
A 02 1 0 0 1 0 0 ojo0jojofojojojofojrfojofojofo|jojoj|o
A 03 1 0 0 1 0 0 oj1j0|j0fo0jO|O|OfO]jOfO|OfOjOfO|O]|O]|1
B 01 0 1 0 0 1 0 oj0jojofojojojofojofojofojofo|jojoj|o
B 02 0 1 0 0 1 0 ojo0jojofojojojofojofojofojofo|jojoj|o
B 03 0 1 0 0 1 0 oj0jo0jofojojojofojofojofojofo|jojoj|o
C 01 0 0 1 0 0 1 1(0|0|{0)JOjO]JO|O|JO]|]O]JO|Of[O|O]JO]|]OfO]|O
C 02 0 0 1 0 0 1 ojo0jr1jo0fojojojofojofojofojofo|jojo]|oO
C 03 0 0 1 0 0 1 ojo0jojofrjofrjofrjofrjofrjofrjoj1|o

Konceptualni svaz pro tabulku (Tab. 22) je zobrazen v obrazku nize (Obr. 20). Program

ConExp i v tomto ptipadé vykreslil konceptualni svaz pro vSechny vzorky.

I

| - 9-octadecenoic Acid
| | - Cyclopropaneoctanaic Acid I IS Hexa’decanmc A
T P L’
I blexingic fcid r ,'1 - Octadecanoic Acid

_ |- Decanoic Acid
« | |- Dadecanoic Acid

| - Octanoic Acid

S - Octadecanoic Acid]”

. R
Vg ’ ’
/
/
,
- /
. .
;
S - Decanoic Acid |/

S - Dodecanoic Acid

\
\

y S - Hekadecanoic Acid |

| S - Cyclopropaneoctanoic Acid \.

| S - Methyl Tetradecanoate Acid|

Obr. 20. Konceptudlni svaz pro vzorky A, B, C.

V piipadé, Zze chceme hledat v datech zajimavé zavislosti, je pro nas i v tomto piipadé
vhodné zobrazeni atributovych implikaci, které program ConExp umoZuje. Abychom vSak

omezili velké mnozstvi atributovych implikaci, které se v datech bézné€ nachédzi, musime
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hledat takovou mnozinu implikaci, ktera je co nejmensi, avSak stale popisuje vSechny zavis-

losti nachazejici se v datech, viz obrazek (Obr. 21).

13520 om =[100%=> < 3> Vzorek A

2¢3= 40 cm={100%=>< 3> Vzorek B;

3¢3> 60 om =[100%=> < 3> Vzorek C;

ded=VaorekA={100%=><3» 20 cm;

§¢3=Vzorek B ={100%]=> <3 = 40 cm;

§< 3= Vzorek C=100%}=> < 3> 60 cm:

71> §-Hexanaic Add =[100%]=> < 1 60 o Vzorek C;

8¢ 1 - Hexanoic Acid ={100%]=> < 1 |- Cyclopropaneoctanaic Acid 20 cm Vzarek A

9¢1>§- Octanoic Acid =[100%== < 1 » 60 cm Vzorek C;

10 1| Octanaic Acid ={100%}== < 1:#| - Decancic Acid |- Dodecanoic Acid - Hexadecanoic Acid - Octadecanoic Acid - &-octadecenaic Acid 20 ¢m Vzorek A

111 §-Decanaic A =[100%}=> < 1> §- Dodecanaic Acid S - Methyl Tetradecanoate Acid § - Hexadecanoic Acid §- Octadecanoic Acid § - 8-octadecenoic Acid 8 - Cyclopropangactanaic Acid 60 cm Vzarek C;

121 Decanoic Acid =[100%}=> < 1> |- Octancic Acid |- Dodecanaic Acid |- Hexadecanoic Acid - Octadecanoic Acid - &-octadecenaic Acid 20 ¢m Vzorek A

13<1>§-Dodecanoic Acid ={100%}== < 1 » 8- Decanoic Acid S - Methyl Tetradecanoate Acid S - Hexadecanaic Acid § - Octadecanoic Acid § - -actadecenaic Acid $ - Cycloprapaneactanoic Acid 60 cm Vzorek C;
14¢1:#|-Dodecanoic Acid =[100%]=> < 1 »{- Octanoic Acid - Decanoic Acid - Hexadecanoic Acid - Octadecanoic Acid - &-octadecenaic Acid 20 ¢m Vzorek A

15:¢ 1> 8- Nethyl Telradecanoate Acid =[100%]== < 1 » 8 - Decanoic Acid 8 - Dodecanoic Acid § - Hexadecanoic Acid § - Octadecanoic Acid § - 8-octadecenoic Acid 8 - Cyclopropangactanaic Acid 60 cm Vzarek C;

16:<1:# |- Methyl Telradecanoate Acid =[100%}=> < 1 > 20 cm Vzorek A

17«1 §-Hexadecanoic Acid =[100%]== < 1= & - Decanaic Acid § - Dodecanoic Acid § - Methyl Tetradecanoate Acid §- Octadecanoic Acid § - 8-octadecenoic Acid 8 - Cycloprapangactanaic Acid 60 cm Vzarek C;
18:<1»(-Hexadecanaic Acd =[100%]== < 1> |- Octanoic Acid - Decanoic Acia |- Dodecanoic Acid - Octadecanoic Acid - &-octadecenaic Acid 20 cm Vzorek A

19:¢ 1> §- Octadecanoic Acid ={100%== < 1> 8 - Decanoic Acid § - Dodecanaic Acid 8 - Methyl Tetradecanoate Acid S - Hexadecanoic Acid - 8-octadecenoic Acid 8 - Cyclopropaneactanaic Acid 60 cm Vzarek C;

20 <1 »{- Octadecanoic Acid =[100%]== < 1 » - Octanoic Acid - Decanaic Acid - Dodecanoic Acid - Hexadecanoic Acid |- -octadecenoic Acid 20 cm Vzorek A

21< 1= §- B-qctadecenoic Acid =[100%}=> < 1> §- Decanoic Acid - Dodecanaic Acid $- Hefhyl Telradecanaate Acid § - Hexadecanoic Acid S - Octadecanoic Acid 8 - Cyclopropangactanaic Acid 60 cm Vzarek C;

22«1 -qctadecenoic Acid =[100%}=> <1 Octanoic Acid |- Decanoic Acid - Dodecanaic Acid |- Hexadecanaic Acid |- Octadecanaic Acid 20 ¢m Vzorek A

23.<1»§-Cyclopropaneactanoic Acid ={100%}== < 1 » 8- Decanaic Acid § - Dodecanoic Acid 8 - Methyl Tetradecanaate Acid $ - Hexadecanaic Acid § - Octadecanaic Acd § - 0-octadecenoic Acid 60 em Vzorek C;

24<1»|- Cyclopropaneoctancic Acid ={100%]=> < 1> |- Hexanaic Acid 20 cm Vzarek A

25<0)» 8-Hexanoic Acid § - Octanoic Acid 60 em Vzorek C ={100%]== < 0= |- Hexanoic Acid - Octanoic Acid § - Decanoic Acid - Decanaic Acid § - Dodecanoic Acid - Dodecanaic Acid § - Hethyl Tetradecanoate Acid - Methyl
Tetradecanoate Acid $ - Hexadecanoic Acid |- Hexadecanaic Acid 8 - Octadecanoic Acid |- Octadscanaic Acid § - -octadecenoic Acid |- 8-octadecenoic Acid 8 - Cycloprapangoctanaic Acid | - Cyclopropangactanaic Acid 20 cm 40 ¢m
Vaorek A Vzorek B;

26¢0» 5-Hexanoic Acid § - Decanoic Acid § - Dodecanaic Acid $ - Methyl Telradecanoate Acid S - Heradecanaic Acid S - Octadecanoic Acid 8 - &-octadecenaic Acid 8 - Cyclopropaneactanaic Acid 60 cm Vaorek C =[100%]== <0 = -
Hexanoic Acid 8 - Octanoic Acid - Octanoic Acid - Decanoic Acid - Dodecanoic Acid |- Hethyl Tetradecanoate Acid |- Hexadecanaic Acid - Octadecanaic Acid - &-octadecenaic Acid |- Cyclopropaneactanoic Acid 20 cm 40 cm Vzorek A
\zorek B;

27 <0 »{-Hexanoic Acid - Octanoic Acid |- Decanaic Acid - Dodecanaic Acid |- Hexadecanaic Acid |- Octadecanaic Acid |- &-octadecenoic Acd |- Cyclopropaneactanoic Acid 20 cm Vzorek A =[100%]== < 0 = § - Hexanoic Acid § -
Octanoic Acid 8 - Decanaic Acid 8 - Dodecanoic Acid § - Methyl Tetradecanoate Acid |- Methyl Tetradecanaate Acid § - Hexadecanoic Acid 8 - Octadecanaic Acid § - &-octadecenaic Acd 8- Cyclopropaneoctanoic Acid 40 em 60 cm Vzorek B
\zorek C;

280 »{-Hexanoic Acid |- Hethyl Tetradecanoate Acid |- Cyclopropaneactanoic Acid 20 cm Vzorek A =[100%]== < 0 » 8 - Hexanoic Acid § - Octanaic Acid |- Octanaic Acid 8 - Decanaic Acid |- Decanoic Acid $ - Dodecanaic Acid |-
Dodecanoic Acid 8 - Methyl Tetradecanoate Acid § - Hexadecanaic Acid |- Hexadecanaic Acid § - Octadecanaic Acid |- Octadecanaic Acid 8 - -octadecenoic Acid |- 8-octadecenoic Acid 8 - Cyclopropangoctanaic Acid 40 cm 60 ¢m Vzorek B
Vaorek C;

200> 8- Octanoic Acid § - Decanaic Acid § - Dodecanoic Acid § - Methyl Tetradecanoate Acid $ - Hexadecanaic Acid § - Octadecanaic Acid 8 - &-octadecenaic Acid 8 - Cyclopropaneactanaic Acd 60 em Vaorek C =[100%}== < 0= 8 -
Hexanoic Acid |- Hexanaic Acid - Octanaic Acid |- Decanoic Acid |- Dodecanaic Acid - Hethyl Tetradecanoate Acid - Hexadecanoic Acid |- Octadecanoic Acid |- 3-octadscenoic Acid |- Cyclopropaneactanaic Acid 20 cm 40 em Vaarek A
\aorek B:

30<0: |- Octanaic Acid |- Decanaic Acid |- Dodecanoic Acid | - Methyl Tetradecanoate Acid |- Hexadecanaic Acid |- Octadecanaic Acid |- &-octadecenoic Acid 20 cm Vzorek A ={100%== < 0> 8 - Hexanoic Acid - Hexanoic Acid 8-
Octanoic Acid 8 - Decanaic Acid § - Dodecanoic Acid § - Methyl Tetradecanoate Acid § - Hexadscanaic Acid 8 - Octadecanaic Acid 8 - -octadecenoic Acid - Cyclopropaneactanaic Acid |- Cyclopropaneactanoic Acid 40 cm 60 cm Vzorek B
Vaorek C;

310 20 cm 40 cm Vzorek A Vzorek B =[100%}== < 0 » § - Hexanoic Acid |- Hexanaic Acid § - Octanoic Acid - Octanoic Acid § - Decanoic Acid - Decanaic Acid § - Dodecanoic Acid - Dodecanaic Acid 8 - Wethyi Telradecanoate Acid| -
Nethyl Tetradecanaate Acid 8 - Hexadecanoic Acid - Hexadecanoic Acid § - Octadecanoic Acid - Octadecanoic Acid § - 8-octadecenaic Acid 1 - &-octadecenaic Acid § - Cyclopropaneactanaic Acid |- Cyclopropaneactanoic Acid 60 cm
\zorek C;

320> 20 cm 60 cm Vzorek AVzorek C ={100%]== < 0> § - Hexanoic Acid - Hexanoic Acid § - Octanaic Acid |- Octanaic Acid § - Decanoic Acid |- Decanoic Acid § - Dodecanaic Acid |- Dodecanoic Acid 8 - Methyl Tetradecanoate Acid -
ety Tetradecanoate Acid S - Hexadecanoic Acid - Hexadecanoic Acid § - Octadecanaic Acid |- Octadecanoic Acid § - -octadecenoic Acid - 9-octadecenaic Acid 8 - Cyclopropaneactanaic Acid |- Cyclopropaneactanaic Acid 40 em
\zorek B;

33<0= 40 cm 60 cm Vzorek B Vaorek C =[100%]==» < 0 » 8 - Hexanoic Acid |- Hexanaic Acid 8 - Octanoic Acid |- Octanoic Acid § - Decanaic Acid - Decanaic Acid 8 - Dodecanoic Acid - Dodecanaic Acid S - Hethyl Telradecanaate Acid -
ety Tetradecanoate Acid 8 - Hexadecanoic Acid - Hexadecanoic Acid 8- Octadecanoic Acid |- Octadecanoic Acid § - -octadecenoic Acid - 9-octadecenaic Acid 8 - Cyclopropaneactanaic Acid |- Cyclopropaneactanaic Acid 20 em
Vaorek A

Obr. 21. Atributové implikace pro vzorky A, B, C - vypis z programu ConExp.
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V nasledujicich obrazcich (Obr. 22 az Obr. 24) se zamétime na jednotlivé konceptualni

svazy vzorkl A, B, C.

|- Cyclopropa,neoctanoic Acid |

| - Hexanoic Acid

’
’

R :: ] | - Hexadecanoic Acid l

= R
\ *11- Decanoic Acid
\
' | |- Dodecanoic Acid

\

| - Octanoic Acid

| - Octadecanoic Acid I ,'I

| |- Methyl Tetradecanoate Acid | i

]
[
'

1

| |- 9-octadecenoic Acid |

Obr. 22. Konceptudlni svaz pro vzorek A.

Na obrazku (Obr. 22) je zobrazen svaz pro vzorek A, ktery obsahuje vzorky A_01, A 02,
A_03, ¢ili objekty. Objektim A 01, A_02, A 03 patii dalsi vlastnosti, jako napftiklad, ze

se jedna o vzorky uloZené v hloubce 20 cm. Pokud se zaméfime na jednotlivé vzorky, mi-

not (infima), a to u kyselin Octadecanoic Acid, 9-octadecenoic Acid, Octanoic Acid, Dode-
canoic Acid, Decanoic Acid a Hexadecanoic Acid. U vzorku A_02 je pouze infimum kyse-
liny Methyl Tetradecanoate Acid a vzorek A_03 zobrazuje infima u kyselin Hexanoic Acid
a Cyclopropaneoctanoic Acid.
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[B_01 B_03 |

Obr. 23. Konceptudlni svaz pro vzorek B.

Vzorek B (Obr. 23) zobrazuje objekty B_01, B_02 a B_03 a k t¢émto objekttim nalezici
atributy, jimiz jsou hloubka 40 cm a vzorek B.

ls Gl Acidr v KK S\- g-octadecenoic Acid |

p & S Hé adecanoic ACN)
S - Decanoic Acid | / [ \\( ]
S - Dodecanoic Aid '.‘ I S - Cyclopropaneoctanoic Acid I

1
\

I S - Methyl Tetradecanoate Acid |

Obr. 24. Konceptudlni svaz pro vzorek C.
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Vzorek C (Obr. 24) obsahuje vzorky C_01, C_02 a C_03. Tyto vzorky jsou objekty, ke kte-
rym nalezi atributy, a to hloubka 60 cm a oznaceni, ze se jedna o vzorek C. Ve vzorku C se
vyskytovaly nejvyssi intervalové hodnoty kyselin, Cili suprema. Vzorku C 01 nalezi-
supremum kyseliny Hexanoic Acid, vzorku C_02 supremum kyselin Octanoic Acid a 9-
octadecenoic Acid a vzorku C_03 supremum kyselin Octadecanoic Acid, Decanoic Acid,
Dodecanoic Acid, Methyl Tetradecanoate Acid, Hexadecanoic Acid, Cyclopropaneoctanoic

Acid a 9-octadecenoic Acid.

5.2.3 Shrnuti

Pomoci FCA a programu ConExp jsme V piipadé zobrazeni konceptualnich svazu kyselin
(objekti) a jejich vlastnosti (atributti) zjistili, Ze supremum, ¢ili nejvyssi intervalova hod-
nota, se vaze ke kyseliné Hexadecanoic Acid s intervalem hodnot <14 000000 —
21 000 000>. Jedna se tedy o kyselinu, kterd uvolituje nejvétsi mnoZstvi tepla. Co se tyce
infima, tzn. nejnizsi intervalové hodnoty, vaze se ke kyselin¢ Octanoic Acid, jejiz intervaly
hodnot byly <350 000 — 550 000>. Kyselina Octanoic Acid tedy uvoliuje nejmensi mnoz-

stvi tepla.

V druhém ptipadé jsme se zaméfili na vzorky jako objekty a jejich vlastnosti, tzn. atributy.
Zjistili jsme pomoci zobrazeni konceptualniho svazu, ze vzorek C_03 obsahoval nejvice
nejvyssich intervalovych hodnot kyselin, a to v hloubce 60 cm. Naopak vzorek s nejniz$imi
intervalovymi hodnotami byl vzorek A_01, ulozeny v hloubce 20 cm. VVzorek B neobsahoval
Zadné nejvyssi ani nejnizsi hodnoty, da se tedy fici, Ze se jednd o vzorek s primérnymi hod-
notami. Mizeme tedy fici, ze v ¢im vétsi hloubce se identifikované kyseliny nachazely, tim

vys8i bylo mnozstvi uvoliiovaného tepla u téchto kyselin.
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6 3D MODEL ZOBRAZENI MATLAB

Ziskané hodnoty karboxylovych kyselin jsou uvedeny v 3D zobrazeni s vyuzitim programu
MATLAB. Nejprve jsou zobrazeny obrazky grafi karboxylovych kyselin, dale obrazky
grafli vzorkl a jako posledni obrazky grafii obsahujici celkové shrnuti vysledkii. Zakladni

vypisy zdrojového kodu pro vykresleni dat jsou uvedeny v piiloze.

6.1 Karboxylové kyseliny
Obrazky grafi karboxylovych kyselin (Obr. 25 Az Obr. 33) jsou zobrazeny v potadi:

Hexanoic Acid,

Octanoic Acid,

Decanoic Acid,

Dodecanoic Acid,

Methyl Tetadecanoate Acid,
Hexadecanoic Acid,
Octadecanoic Acid,
9-octadecenoic Acid,

© 0 N o g b~ w0 DR

Cyclopropaneoctanoic Acid.

U kazdého obrazku grafu jednotlivych kyselin je na ose x uveden vzorek (A, B, C), na ose y
¢islo vzorku (1, 2, 3) a osa z zobrazuje hodnotu kyseliny vyjadienou v 10%, kde exponent x

oznacuje fad, ve kterém je hodnota uvedena.

U vsech identifikovanych kyselin je dle nasledujicich obrazka graft (Obr. 25 az Obr. 33)

mozné vidét, Ze s rostouci hloubkou (osa X) se zvySovala 1 hodnota uvoliiovaného tepla u

cvwvr

za vzorek s primérnymi hodnotami a u vzorku C byly hodnoty nejvyssi.
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Hexanoic Acid

O=_NWPAPOON ©
’ / -l A /

. 3 R \;‘/\/
Cislo vzorku A S —

Obr. 25. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Hexanoic Acid.

Octanoic Acid

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 26. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Octanoic Acid.
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Decanoic Acid

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 27. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Decanoic Acid.

Dodecanoic Acid

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 28. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Dodecanoic Acid.
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Methyl Tetradecanoate Acid

X 106

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 29. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Methyl Tetradecanoate Acid.

Hexadecanoic Acid

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 30. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Hexadecanoic Acid.
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Octadecanoic Acid

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 31. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Octadecanoic Acid.

9-octadecenoic Acid

x 10°

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 32. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu 9-octadecenoic Acid.
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Cyclopropaneoctanoic Acid

X 105

B

Cislo vzorku A
Vzorek

Obr. 33. Graf zavislosti hodnotovych dat na vzorcich A, B, C pro

kyselinu Cyclopropaneoctanoic Acid.

6.2 Vzorky A, B, C

U vzorkd A, B, C jsou zobrazeny obrazky grafu jednotlivych vzorki (Obr. 34 az Obr. 36) a
prumérna hodnota vzorkti A, B, C zobrazena v jednom obrazku grafu (Obr. 37). Na obraz-
cich grafu jednotlivych vzorku (A, B, C) je na ose x zobrazen nazev vzorku s ¢iselnym ozna-
¢enim (01, 02, 03), na ose y jsou uvedeny nazvy karboxylovych kyselin a 0sa z znac¢i hodnotu
uvoliovaného tepla u jednotlivych kyselin vyjadienou v 10%, kde exponent x oznacuje fad,

ve kterém je hodnota uvedena. Co se tyce potadi kyselin na ose y, je uvedeno nasledovné:

Hexanoic Acid,

Octanoic Acid,

Decanoic Acid,

Dodecanoic Acid,

Methyl Tetadecanoate Acid,
Hexadecanoic Acid,

Octadecanoic Acid,

© N o g bk~ D PE

9-octadecenoic Acid,
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9. Cyclopropaneoctanoic Acid.

U grafu vzorku A, B, C je i v tomto ptipadé mozné zaznamenat, Ze s rostoucim ¢iselnym
oznacenim vzorki (osa X) nartstd i hodnota uvoliiovaného tepla u jednotlivych kyselin, tzn.,
ze nejvyssich hodnot ve vzorcich A 01 az C 03 dosahovala kyselina Hexadecanoic Acid,
umisténa na ose y jako 6. v poradi. Nejnizsich hodnot dosahovala kyselina Octanoic Acid,

na ose y zobrazena jako 2. v poradi.

Vzorek A

¥ 10

hexanoic acid

octanoic acid
decanoic acid
dodecanoic acid

methyl tetradecanoate

hexadecanoic acid

octadecanoic acid

S-octadecenoic acid

cyclopropaneoctanoic acid .
Karboxylova kyselina A1

Cislo vzorku

Obr. 34. Graf zavislosti hodnotovych dat kyselin na vzorcich A_ 01, A 02, A_03.
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\Vzorek B

w10
25

0.5

hexanoic acid

octanoic acid

decanoic acid
dodecanoic acid
methyl tetradecanoate
hexadecanoic acid

octadecanoic acid

9-octadecenoic acid

cyclopropaneoctanoic acid N
Karboxylova kyselina B0

Cislo vzorku

Obr. 35. Graf zavislosti hodnotovych dat kyselin na vzorcich B_01, B_02, B_03.
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Vzorek C

x 10
25

045

hexanoic acid

octanoic acid

decanoic acid
dodecanaic acid
methyl tetradecanoate
hexadecanoic acid

octadecanoic acid

9-octadecenoic acid

cyclopropaneoctanoic acid .
Karboxylova kyselina c_m

Cislo vzorku

Obr. 36. Graf zavislosti hodnotovych dat kyselin na vzorcich C_01, C_02, C_03.
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Priimé&rna hodnota vzorkil A, B, C

0.8

0B

0.4

0z

hesxanoic acid

octanoic acid

decanoic acid
dodecanaic acid
methyl tetradecanoate
hexadecanoic acid

octadecanoic acid

9-octadecenoic acid

cyclopropaneoctanoic acid .
Karboxylova kyselina A

Cislo vaorku

Obr. 37. Graf primérnych hodnot kyselin ve vzorcich A, B, C.
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6.3 Shrnuti

Nasledujici obrazek grafu (Obr. 38) zobrazuje na ose x oznaceni a ¢islo vzorku (A 01 az
C_03), na ose y nazev jednotlivych karboxylovych kyselin (Hexanoic Acid, Octanoic Acid,
Decanoic Acid, Dodecanoic Acid, Methyl Tetadecanoate Acid, Hexadecanoic Acid, Octa-
decanoic Acid, 9-octadecenoic Acid, Cyclopropaneoctanoic Acid) a na ose z hodnotu vzorkt
vyjadienou v 10%, kde exponent x oznacuje fad, ve kterém je hodnota uvedena
Co se tyce poradi kyselin na ose Yy, je uvedeno nésledovné:

1. Hexanoic Acid,
Octanoic Acid,
Decanoic Acid,
Dodecanoic Acid,
Methyl Tetadecanoate Acid,
Hexadecanoic Acid,
Octadecanoic Acid,

9-octadecenoic Acid,

© oo N o g bk~ w D

Cyclopropaneoctanoic Acid.

Hodnoty vzorkil A, B, C

hexanoic acid
octanoic acid
decanoic acid

dodecanoic acid

methyl tetradecanoate

hexadecanoic acid

octadecanoic acid

9-octadecenoic acid

cyclopropaneoctanoic acid

Karboxylova kyselina .
Cislo vzorku

Obr. 38. Graf hodnot kyselin ve vzorcich A, B, C.
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Z obrazku (Obr. 38) je mozné porovnat jednotlivé kyseliny a jejich hodnoty v zavislosti na
vzorcich, ve kterych se nachazely. Na zakladé dodanych a nasledné analyzovanych vzorki
kyselin je tedy mozné fici, Ze kyselina Hexadecanoic Acid uvoliiuje nejvEtsi mnozstvi tepla,
jelikoz jeji hodnoty byly ve vSech zkoumanych vzorcich nejvyssi. Zatimco hodnoty kyseliny
mnozstvi tepla. Dale je zfejmé, ze v ¢im vétsi hloubce se vzorek nachdzel, tim vyssi byly
hodnoty uvoliiovaného tepla jednotlivych kyselin. Vzorek C_03, ulozeny v hloubce 60 cm,
obsahoval nejvyssi hodnoty kyselin. Naopak vzorek A 01, ulozeny v hloubce 20 cm, obsa-

VVVVVVVV

se tedy fici, ze se jedna o vzorek s primérnymi hodnotami.
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ZAVER

V teoretické ¢asti diplomové prace bylo zakladnim tikolem popsat logiku Port-Royal s vyu-
zitim formalni konceptudlni analyzy rozsifenou o fuzzy mnoziny a vysvétlit jeji princip. For-
malni konceptudlni analyza je zalozena na zakladech algebry, a proto je v teoretické ¢asti

dolozena rovnéz i matematickymi vétami a definicemi.

Prakticka cast je zaméfena na oblast identifikace vzorku karboxylovych kyselin a jejich hod-
not uvolnéného tepla podle bakterialniho rozkladu. Ziskané karboxylové kyseliny jsou
struéné popsany a nasledné uvedeny jejich ziskané hodnoty. Pokra¢ovanim praktické casti
diplomové prace je aplikace formalni konceptualni analyzy. Ziskana data byla vlozena do
programu Concept Explorer, ktery vytvotil dle ovéfenych algoritmli konceptudalni svazy. Je-
likoz byly k dispozici pouze vicehodnotové atributy, bylo nutné provést konceptualni $kalo-
vani atributti hodnot, dale byly zobrazeny i atributové implikace pro karboxylové kyseliny i
vzorky A, B, C. Ziskané tdaje z pouzité metody byly uvedeny ve 3D prostiedi s vyuzitim
programu MATLAB.

Cilem diplomové prace bylo poukdzat na to, ze vyuziti metody formdlni konceptualni ana-
lyzy vede jednozna¢né k urychleni procesu rozhodovani. Po odebrani vzorki z pudy a jejich
analyzovani metodou plynové chromatografie je mozné ziskat podrobné informace o kvan-
titativnim zastoupeni nejvice se vyskytujicich karboxylovych kyselinach v pidé, které byly
k dispozici pro piedloZenou diplomovou praci. Po zadani hodnot do programu ConExp lze
po prichodu svazem zjistit, jaké se v pid¢ nachazi karboxylové kyseliny a v jaké hloubce se
tyto kyseliny nachézi, coz mlze usnadnit a urychlit proces zjistovani informaci potiebnych
pro forenzni védy. Na zékladé€ ziskanych hodnot je tedy mozné provést analyzu kvantitativ-
nich dat vySetfovanych vzorkl karboxylovych kyselin, které usnadni rozhodovani a vyhle-

davani, rekognoskaci biologického materialii v urcité hloubce pidni struktury.
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SEZNAM POUZITYCH SYMBOLU A ZKRATEK
CA Karboxylové kyseliny.

ConExp Concept Explorer.

FCA  Formalni konceptualni analyza.

GC Plynova chromatografie.
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SEZNAM PRILOH
Pl Vzorek A - hodnoty.
Pl Vzorek A - chromatogramy.
P I Vzorek B - hodnoty.
PIV Vzorek B - chromatogramy.
PV Vzorek C - hodnoty.
P VI Vzorek C - chromatogramy.
P VII Zdrojovy koéd programu MATLAB - grafy - karboxylové kyseliny.
P VIl Zdrojovy kod programu MATLAB - grafy - vzorky A, B, C.
P IX Zdrojovy kod programu MATLAB - graf - primérna hodnota vzorkd A,
B, C.
P X Zdrojovy kod programu MATLAB - graf - karboxylové kyseliny a

vzorky A, B, C.
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PRILOHA P I: VZOREK A - HODNOTY.

A 01
Hodnota
559020
387435
1030898
1955871
6573163
14938850
2936631
5763729
482022

A_02
585751
403565
1070287
1955572
6562475
15088078
3056894
5802733
491214

A_03
553663
395740
1176832
2202651
7215295
15869478
2082243
5084438
450509

Procenta
1,61438
1,11886
2,97710
5,64830

18,98243

43,14143
8,48060

16,64489
1,39202

1,67278
1,15250
3,05652
5,58470
18,74106
43,08840
8,72985
16,57139
1,40280

1,50326
1,07448
3,19523
5,98045
19,59036
43,08746
8,09713
16,24844
1,22318

Chemicka slouc¢enina
Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid

Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid

Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid
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PRILOHA P II: VZOREK A - CHROMATOGRAMY.

(x10.000,000)
T

1.004

0.75

0.504

0.257

5.0 75 10.0 125 15.0 175 20.0

(10.000.000)
I

— T — — T+ =T E— I i
5.0 75 10.0 125 15.0 175 20.0

1.759

(x10.000,000)
T

1.604

1.00
0.75
0.504

0.257

5.0 7.5 10.0 12.5 15.0 17.5 20.0
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PRILOHA P III: VZOREK B — HODNOTY.

B 01
Hodnota
725335
475501
1257872
2400492
7921167
16904118
3121883
7013576
477050

B_02
729010
462823
1336512
2465983
7909320
16866363
3064754
6762983
503816

B_03
635639
463890
1316844
2707209
8999561
20118197
3730572
8226178
580294

Procenta
1,79997
1,17999
3,12150
5,95700

19,65697

41,94883
7,74719

17,40471
1,18384

1,81791
1,15413
3,33282
6,14934
19,72322
42,05912
7,64248
16,86464
1,25635

1,35883
0,99168
2,81507
5,78731
19,23872
43,00746
7,97499
17,58543
1,24052

Chemicka slouc¢enina
Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid

Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid

Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid



UTB ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky

PRILOHA P IV: VZOREK B - CHROMATOGRAMY.

(x10.000,000)
T

0.5+

0.0 T = T L T T T T T
5.0 7.5 10.0 125 15.0 17.5 20.0 225

(10.000,000)
I

— — T U — [ e (EE— e T T
5.0 75 10.0 128 15.0 175 200 225

(10,000,000
I

— T
5.0 75 10.0 125 15.0 17.5 20.0 22.5



UTB ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky

91

PRILOHA P V: VZOREK C — HODNOTY.

Cc 01
Hodnota
792997
543232
1314033
2405749
7792895
17544233
3370056
7299615
530071

C_02
767773
546447
1403253
2791593
9090652
19450272
3678777
7982018
588196

C_03
775047
539719
1474904
2840889
9320771
20211932
3786996
8307018
659911

Procenta
1,90657
1,30607
3,15927
5,78404

18,73613

42,18086
8,10248

17,55015
1,27443

1,65829
1,18026
3,03085
6,02949
19,63467
42,01015
7,94570
17,24016
1,27043

1,61747
1,12636
3,07803
5,92875
19,45183
42,18097
7,90321
17,33620
1,37719

Chemicka slouc¢enina
Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-Octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid

Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid

Hexanoic Acid

Octanoic Acid

Decanoic Acid

Dodecanoic Acid

Methyl Tetradecanoate Acid
Hexadecanoic Acid
Octadecanoic Acid
9-octadecenoic Acid
Cyclopropaneoctanoic Acid
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PRILOHA P VI: VZOREK C - CHROMATOGRAMY.

(x10.000,000)
T

0.5+

00—
5.0

20.0

(10.000.000)
I

0.5+

00—
50

(10.000.000)
I

200

1.75]

1.504

1.2564

1.004

0.75

0.604

5.0
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PRILOHA P VII: ZDROJOVY KOD PROGRAMU MATLAB — GRAFY
- KARBOXYLOVE KYSELINY.

Nacteni dat

Nacteni dat ze souboru

vzorek A0l = xlsread('VERIFIKRCE PLYN.
vzorek A02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.

CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek A', 'RA4:Cl2');
CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek A', 'A15:C23');
'

N
(=]

vzorek A03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek A', 'A26:C34');

vzorek B0l = xlsread('VERIFIKACE PLYN.
vzorek B02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.

CHROM - data p
CHROM - data p

Matlab.xls', 'V

0 Z0 vy TRA4zC127);
o Matlab.xls', 'Vzo

', 'A15:C23");

"o

vzorek B03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHRCM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek B', 'A26:C34');

vzorek CO01 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek
vzorek C02 = xlsread('VERIFIKRCE PLYN.CHRCM - data pr
vzorek C03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzo:

Vykresleni grafu

acids

o

z
Matlab.xls', 'Vz

kys = char('hexancic acid', 'octancic acid', 'decancic acid', 'dodecancic acid', 'methyl tetradecancate',...
'hexadecancic acid', 'octadecancic acid', '9-cctadecenic acid', 'cyclopropanedecancic acid');

for row =2:1:9

rada = [[vzorek A0l (row,3),vzorek A02(row,3),vzorek A03(row,3)]',...
[vzorek BO1(row,3),vzorek_BO02(row,3),vzorek B03(row,3)]',...
[vzorek CO1(row,2),vzorek_ C02(row,2),vzorek C03(row,2)]1']:

figure (row);
hl=bar3(rada,0.3);

% nastavenl popisku cs x a y
osa_x = char('aA','B','C");
set (gca, 'XTickLabel',0sa_X);

xlabel ('Vzcrek', 'FontName', 'Arial', 'FontSize', 14); ylabel('Cislo vzorku','FontName','Arial','FontSize', 14);
title(kys(row,:), 'FontName', 'Arial’, 'FentSize', 14)

saveas (gcf, kys(row,:), 'fig')
saveas(gcf, kys(row,:), 'emf')
end
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PRILOHA P VIII: ZDROJOVY KOD PROGRAMU MATLAB —

GRAFY - VZORKY A, B, C.

Nadéteni dat

Nacteni datze souboru

vzorek A0l = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls',
vzorek A02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls',
vzorek A03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek A', 'A26:C34

vzorek B0l = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHRCM - data pr
vzorek B02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHRCM - data pr

|

', 'Ad:C12Y);

2
a
A', 'RB15:C23");
'

Matlab.xls', "Vzorek B', 'A4:Cl12');
Matlab.xls', 'Vzorek B', 'A15:C23');

vzorek B03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzeorek B', 'A26:C34');

vzorek C01 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHRCM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek C', 'A4:Cl2
vzorek C02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHRCM - data prc Matlab.xls', 'Vzorek C', 'A15:C2

vzorek C03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek C', 'A26:C34');

Vykresleni grafu
Graf ¢islo 1 - vzorek A

Vzorek A

figure(l);

rada = [vzorek_A01(:,3),vzorek R02(:,3),vzorek R03(:,3)];
hl=bar3(rada):

% nastaveni popisku os x a y

osa_y = char('hexancic acid', 'octancic acid','decancic acid', 'dodecancic acid’', 'methyl tetradecancate', 'hexadecancic acid’',...

'octadecanocic acid', '9-octadecencic acid', 'cyclopropaneoctancic acid');
osa_x = char('A 01','A 02','2 03");
set(gca, 'YTickLabel',osa_y); set(gca, 'XTickLabel',osa x);

xlabel('fislc vzorku','FontName', 'Arial’, 'FontSize', 14); ylabel ('Karboxylové kyselina','FontName','Arial','FontSize', 14);

title('Vzorek A','FontName', 'Arial','FontSize', 14)

Graf islo 2 - vzorek B
Vzorek B

figure(2);

rada = [vzorek BO1(:,3),vzorek B02(:,3),vzorek _B03(:,3)];
h2=bar3(rada);

% nastaveni popisku os x a ¥

osa x = char('B 01','B_02','B 03'");

set(gca, 'YTickLabel',0sa_y);set(gca, 'XTickLabel',03a_x);
xlabel('Eislo v
title('Vzorek B’, 'FontName', 'Arial’', 'FontSize', 14)

Graf cislo 3 - vzorek C

Vzorek C

figure(3):

rada = [vzorek_C01(:,2),vzorek C02(:,2),vzorek _C03(:,2)];
h3=bar3(rada);

% nastaveni popisku os x a y

osa_x = char('C 01','C_02','C_03'");

set(gca, 'YTickLabel',o0sa y); set(gca, 'XTickLabel',osa_x);

xlabel ('¢islo vzorku','FontName','Arial','FontSize', 14); ylabel('Karbexylové kyselina','FontName','Arial','FontSize', 14);

title('Vzorek C','FontName', 'Arial', 'FontSize', 14)

zorku', "FontName', 'Arial’', 'FontSize', 14); ylabel ('Karboxylové kyselina','FontName','Arial’','FontSize', 14);
'
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PRILOHA P IX: ZDROJOVY KOD PROGRAMU MATLAB — GRAF -
PRUMERNA HODNOTA VZORKU A, B, C.

Nacéteni dat

Nacteni dat ze souboru

vzorek A = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data prc Matlab.xls', 'Vzorek A', 'H4:I12');

vzorek B = xlsread('VERIFIK

PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'Vzorek B', 'H4:I12');

= xlsread('VERI

$vzorek | PLYN.CHROM - data pro Ma

vzorek C = [0.0779;0.0543;0.1397;0.2679;;0.8735;1.9069;0.3612;0.7863;0.0593]*10~7;

Vykresleni grafu prumérnych hodnot

Vzorek A, Vzorek B, Vzorek C

rada = [vzorek A(:,2),vzorek B(:,2),vzorek C(:,1)];
hl=bar3(rada):

$ nastav

osa_x = char('dx','B','C');
set(gca, 'YTickLabel',osa_y); set(gca, 'XTickLabel',o0sa_x);
xlabel ('Cislo vzorku', 'FontNa e','Arial', 'FontSize', 14); ylabe

'
title('Prumérné hodnota vzorku A, B, C','FontName','Arial', 'Fon
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PRILOHA P X: ZDROJOVY KOD PROGRAMU MATLAB — GRAF -
KARBOXYLOVE KYSELINY A VZORKY A, B, C.

Nacteni dat

Nacteni dat ze souboru

clear all;

vzorek A0l = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data
vzorek A02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data
vzorek A03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data p

vzorek B0l = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data preo Matlab.xls', , 'A1:B9');
vzorek B02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', ) | 'A1:B9');
vzorek B03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'B 03', 'R1:B9');

vzorek C01 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pr
vzorek C02 = xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pr 0
vzorek C03= xlsread('VERIFIKACE PLYN.CHROM - data pro Matlab.xls', 'C_03',

Vykresleni grafu hodnoty vzorku

Vzorek A(1-3), Vzorek B(1-3), Vzorek C(1-3)

rada = [vzorek RAO1(:,1),vzorek RA02(:,1),vzorek RAO1(:,1),vzorek BOl(:,1),vzorek B02(:,1),vzorek BO3(:,1),...
vzorek C01(:,1),vzorek C02(:,1),vzorek C03(:,1)];
hl=bar3(rada):;
$ nastaveni popisku o3 X a ¥
osa_y = char('hexancic acid', 'octancic acid’', 'decanoic acid', 'dodecanocic acid', 'methyl tetradecanocate', 'hexadecanocic acid’',...
'octadecanoic acid’','9-octadecenoic acid’, 'cyclopropaneoctanoic acid');
osa_x = char('A01','R02",'AO3",'B_01','B 02','B 03','C_01','C 02','C_03");
set(gca, 'YTickLabel',osa_y); set(gca, 'XTickLabel',osa x);
xlabel ('Cislo vzorku','FontName','Arial','FontSize', 14); ylabel('Karboxy vé& kyselina','FontName','Arial','FontSize', 14);
title('Hodnoty vzorkda A, B, C','FontName','Arial’,'FontSize', 14)




