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1. Uréeni programu

Tento software prfedstavuje specializovany termodynamicky vypocetni nastroj uréeny pro
technologicky screening, formulaci a optimalizaci smési rozpoustédel a pro
experimentalni stanoveni Hansenovych parametrl rozpustnosti (HSP) neznamych
polymer( ¢i pryskyfic.

Program je primarné navrzen pro chemické technology, formulatory natérovych hmot,
vyvojare aditiv a restauratory. ZajiStuje predikci fazové stability systému, a to nejen v jeho
pocatecnim kapalném stavu, ale i prostfednictvim kinetické simulace odparovani béhem
tvorby suchého filmu. Cilem softwaru je nahradit empirickou metodu pokus-omyl
exaktnim matematickym modelem, ktery zohlednuje termodynamickou afinitu, limity
rychlosti schnuti a legislativhi omezeni (CLP profil) jednotlivych slozek.

1.1 Teoreticka vychodiska

Zakladem programu je teorie Hansenovych parametr rozpustnosti (Hansen Solubility
Parameters, HSP), poprvé publikovana Charlesem M. Hansenem v roce 1967. Tato teorie
rozSifuje pUlvodni koncept Hildebrandova parametru rozpustnosti, ktery vychazel
z celkové hustoty kohezni energie (Cohesive Energy Density, CED).

Hansen postuloval, Ze celkova kohezni energie udrzujici molekuly latky pohromadé neni
jednorozmérna veliCina, ale je souctem tfi specifickych mezimolekularnich interakci:

¢ Disperzni sily (8D): Zohlednuji nepolarni, van der Waalsovy interakce (Londonovy
sily) pfitomné ve vSech molekulach, zavislé na velikosti elektronového oblaku.

e Polarni sily (8P): Charakterizuji interakce permanentnich dipdld vznikajicich
asymetrickym rozlozenim naboje v molekule.

o Vodikové vazby (8H): Zahrnuji vysoce specifické interakce, kde atom vodiku
vazany na elektronegativni prvek sdili elektronovy par jiného elektronegativniho
atomu.

Tyto tfi parametry definuji trojrozmérny termodynamicky prostor. Podle pravidla ,,similia
similibus solvuntur® (podobné se rozpoustiv podobném) plati, Ze dvé latky jsou vzajemné
misitelné, pokud lezi v tomto 3D prostoru blizko sebe. Pro kazdy polymer existuje vtomto
prostoru tzv. interakéni sféra s polomérem RO, jejiz stfed je definovan vlastnimi
parametry polymeru. Rozpoustédla lezici uvnitf této sféry polymer rozpoustéji,
rozpoustédla vneé jej srazeji nebo s nim neinteraguiji.
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1.2 Pouzité vztahy
Matematicky aparat programu vyuziva nasledujici zakladni termodynamické rovnice:
Celkova hustota kohezni energie (E) je dana souctem dil¢ich energii:
E=Ep+Ep+En
Z toho odvozena rovnice pro celkovy parametr rozpustnosti (5t):
62 = 65+ 65 + 6%

Pro vypocet termodynamické vzdalenosti (Ra) mezi rozpoustédlem (2) a rozpusténou
latkou (1) v Hansenové prostoru program pouziva standardni euklidovskou metriku
s empiricky odvozenym koeficientem 4 pro disperzni osu (zohlednujicim odliSnou povahu
disperznich sil v porovnani se specifickymi interakcemi):

Ra? = 4(6py — 501)2 + (6p2 — 5P1)2 + 8y — 5H1)2

Klicovym prediktivnim nastrojem softwaru je Relativni energeticka diference (RED),
definovana jako pomeér vzdalenosti rozpoustédla a polomeéru interakeéni sféry polymeru
(RO):

RED = Ra
" RO

e RED < 1: Systém tvofi stabilni roztok (rozpoustédlo je uvnitf sféry).
¢ RED =1: Hrani¢ni stav (systém vykazuje ¢aste¢né rozpousténi nebo bobtnani).
e RED > 1: Latky jsou termodynamicky nemisitelné (fazova separace).

Pro vypocet parametr(l viceslozkové smési rozpoustédel program aplikuje linearni
smésovaci pravidlo na zakladé hmotnostnich (resp. objemovych) zlomk (@) jednotlivych
slozek (n):

n
Osmes = Z ®i6i
i=1

1.3 Algoritmy
Vypocetnijadro programu (modul HSPEngine) operuje na zakladé tfi stéZejnich algoritma:
1.3.1 Optimaliza¢ni algoritmus pro stanoveni RO (Fitovani dat):

Na zakladé experimentalnich dat (binarniho hodnoceni 1 = rozpousti, 0 = nerozpousti)

v vew

a optimalni polomér sféry (RO) tak, aby maximalizoval pocCet funkénich rozpoustédel
uvnitf sféry a minimalizoval pfitomnost ,,nerozpoustédel” v jejim nitru. Ziskané vysledky
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jsou pro zachovani exaktnosti vizualizovany ve 2D projekcich (typicky &P vs. 8H), ¢imz je
zamezeno matematické deformaci, ke které dochazi u starsich frakénich Teasovych grafa.

1.3.2 Kombinatoricky screening (Hruba sila / Brute-force solver):

Modul paralelniho prohledavani analyzuje tisice kombinacivybranych bazi databaze (2 az
4 slozky). Podle uzivatelem definovaného krokovani (napf. po 5 %, 10 % nebo 20 %)
prochazi cely koncentraéni prostor a pro kazdou iteraci vypogita startovni parametr RED.
Vyhovujici kandidaty uklada do vlaknové bezpedéné kolekce k dal§imu zpracovani.

1.3.3 Kineticka simulace odparovani (Fazova stabilita):

Smés s idealnim pocatecnim RED < 1 mUze selhat béhem schnuti, pokud se "dobré"
rozpoustédlo (s vysokou tenzi par) odpafi rychleji nez "Spatné" rozpoustédlo. Algoritmus
proto v diskrétnich casovych krocich (s) simuluje odpar z definované plochy pfi zadané
teploté a prlbézné prepocitava hmotnostni zlomky zbyvajicich kapalin v systému.
Trajektorie bodu smeési v Hansenové prostoru je sledovana, pficemZz program
vyhodnocuje parametr max_RED. Pokud béhem celého procesu odpafovani nedojde
k prekroCeni hrani¢ni hodnoty RED > 1, je smés oznacCena jako ,Kineticky stabilni®
V opac¢ném pfipadé program indikuje hrozbu ,,Fazového rozpadu“ zasychajiciho filmu.

1.3.4 Modul selektivniho rozpousténi (Ochrana podkladu)

V pokrocilé technologické praxi — typicky v oboru restaurovani pamatek, odstranovani
starych natér( nebo pfi separaci vicevrstvych polymernich systém( — ¢asto vyvstava
nutnost tzv. selektivni solvatace. Cilem je formulovat smés rozpoustédel, ktera efektivné
rozpusti cilovou vrstvu, ale zanecha plvodni podkladovou nedotéenou a nenarusenou.

Tento modul rozSifuje standardnivyhledavaci algoritmus o dodatecnou restrikci fazového
prostoru, kterd exaktné garantuje termodynamickou netec¢nost vysledné smési vUci
uzivatelem definovanému referenc¢nimu materialu.

Geometricka a matematicka podstata vypoctu

V ramci Hansenova 3D prostoru pfedstavuje selektivni rozpousténi ulohu prostorového
praniku a exkluze. Algoritmus nehleda pouze bod uvnitf jedné sféry, nybrz hleda takové
tézisté smesi, které lezi striktné uvnitf interakéni sféry odstrafiovaného polymeru, ale
soucasneé se nachazi prokazatelné vné interakéni sféry chranéného polymeru.

Vypocetni jadro v tomto rezimu aplikuje dvoustupriovy termodynamicky filtr jeSté pred
zahdjenim kinetické simulace schnuti. Pro kazdou kombinaci v koncentraéni mfizce
program pocita dvé nezavislé hodnoty Relativni energetické diference (RED).

A. Podminka afinity k cili (REDcx)

Program nejprve standardnim zplsobem vypocitad termodynamickou vzdalenost smési
od stfedu odstrafiovaného polymeru a porovna ji s jeho polomérem.
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Aby byla smés vyhodnocena jako U¢inna pro odstranénilaku, musibezpodmineéné platit:
REDci=1,0

B. Podminka selektivni ochrany podkladu (REDc,)

Nasledné program vypocita vzdalenost téze smési od stfedu chranéného polymeru a
vydéli ji jeho pfislusnym polomérem. Z Gisté teoretického hlediska by pro nerozpusténi
chranéné vrstvy postacovalo, aby hodnota presahla 1,0.

V reélné fyzikalni chemii polymer( se vS§ak tésné za hranici rozpustnosti (v intervalu RED
cca 1,00 az 1,05) nachazi zéna ¢astecné penetrace. Molekuly rozpoustédla v této oblasti
sice nedokazou polymerni fetézce zcela oddélit a prevést do roztoku, ale difuzi pronikaji
do jejich sité, ¢imz zpUsobuji zméknuti a objemové bobtnani (swelling) chranéné vrstvy,
coz by pfi restaurovani vedlo k nevratnému poskozeni dila.

Z tohoto dlvodu je vypocetni modul z inZenyrského hlediska nastaven s bezpeénostni
rezervou 10 %. Aby byla smés akceptovana jako bezpecna a propusténa k dalsi analyze,
musi platit pfisngjsi podminka: REDcnr 21,1

Kineticka validace selektivity

Pokud kandidatni smés témto dvéma statickym podminkam vyhovi, postupuje do modulu
simulace odparovani. Kineticky algoritmus zde prlibézné ovéfuje obé hodnoty (REDc i
REDcn) v Case. Garantuje tak, ze smés neztrati schopnost rozpoustét odstranovany lak
pfedCasnym zaschnutim, a zaroven Ze se vlivem odparu tékavéjSich slozek jeji tézisté
nesto¢i smérem k chranénému polymeru a nezacne jej posSkozovat v pozdni fazi
odparovani.

1.4 Omezeni modelu a metody HSP

Ackoliv je Hansenlv 3D model vysoce efektivhim a v primyslu Siroce uznavanym
prediktivnim nastrojem, vychéazi z urcCitych termodynamickych zjednoduSeni. Pro
spravnou interpretaci vysledk( zprostiedkovanych programem je nutné brat v Gvahu
nasledujici fyzikalné-chemicka omezeni:

1.4.1 Vliv molarniho objemu (Vm) a entropie misSeni

Zakladni rovnice pro vypocet vzdalenosti Ra vyjadfuje primarné entalpicky pfispévek
k volné energii miseni (AHmM). Model vSak implicitné zanedbava vliv velikosti molekul. Dle
Flory-Hugginsovy teorie roztokl polymer( hraje zasadni roli entropie miseni, ktera klesa
s rostouci velikosti (molarnim objemem) molekul rozpoustédla. V praxi to znamen4, ze
prilis objemna molekula rozpoustédla (s vysokym Vm) nedokaze z dlvodu sterického
branéni efektivné penetrovat do prostorové sité polymeru, a to ani v pfipadé, kdy jeji
Hansenovy parametry lezi pfesné ve stfedu interakéni sféry (RED<<1).
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1.4.2. ZjednodusSeni vodikovych vazeb a acidobazické interakce

Parametr vodikovych vazeb (5H) agreguje schopnost molekuly plisobit jako donor protonu
(kyselina) i jako akceptor protonu (baze) do jediné Ciselné hodnoty. Toto zjednoduseni
mUzZe vést k faleSné pozitivnim vysledkim: pokud maji dvé latky vysokou hodnotu dH,
program predikuje vzajemnou afinitu, pfestoZze mohou obé fungovat vyhradné jako donory
(nebo obé jako akceptory), a k tvorbé vodikového muistku mezi nimi fyzicky nedojde.

1.4.3. Teplotni zavislost parametrd

Hansenovy parametry vinterni databazi programu jsou standardizovany pro teplotu 25 °C.
S rostouci teplotou latky expanduiji, klesa jejich hustota kohezni energie, a tedy i hodnoty
oD, 0P, dH. Zatimco pro bézna organicka rozpoustédla lze tyto posuny matematicky
aproximovat pomoci koeficientl teplotni roztaZznosti, u amorfnich polymert se interakéni
sféra RO s teplotou méni nelinearné, a to zejména v oblastech blizicich se teploté
skelného prechodu (Tg).

1.4.4. Omezeni linearniho smésovaciho pravidla

Vypocet vysledného HSP pro viceslozkové smési predpoklada idealni chovani kapalin.
Linearni vazeni pomoci hmotnostnich (¢i objemovych) zlomk( nepocitd s objemovou
kontrakci, zménou hustoty ani s exotermnimi ¢i endotermnimi reakcemi, které mohou pfi
smiseni dvou odliSnych rozpoustédel nastat. Vznik silnych intermolekularnich komplexd

prdméru.

1.4.5. Kinetika vs. Termodynamika

Hodnota parametru RED poskytuje informaci vyhradné o termodynamické rovnovaze -
tedy o tom, zda k rozpusténi mdZe dojit. Nefika vSak nic o tom, jak dlouho to bude trvat.
U vysokomolekularnich polymerd, pryskyfic s vysokym stupném zesitovani nebo u latek
s podilem krystalické faze maze pfekonani pocatecnich kinetickych bariér (bobtnani)
trvat extrémné dlouho, coz mlzZe byt v technologické praxi mylné interpretovano jako
nerozpustnost navzdory vybornému skoére RED.

1.4.6. Anomalie malych a vysoce asociativnich molekul (Voda)

ev v,

s obsahem vody. Voda se diky svému extrémné malému molarnimu objemu a tendenci
tvofit vysoce uspofadané klastry chova termodynamicky anomalné a nelze ji snadno
umistit do standardniho Hansenova prostoru bez pouziti specialnich korekci nebo
rozdéleni jejiho parametru dH na diléi sub-vektory.
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2 Zakladni orientace v programu

Po kliknuti na ikonu programu (Hansen.exe) se otevie hlavni okno programu, resp. pfi
Uplné prvnim spusténi je nejprve nutné zadat cestu k databazi, ktera se pak nahraje. P¥i
dalSim spusténi se jiz cesta k databazi nezadava.

o5 Vyberte umisténi databéze (Solvents.data)

*
« v » Tento poéitaé » DATA(D:) » Hansen » Hansen » e Prohledat: Hansen 2
Uspofadat + Movd slozka =~ O 0
> @) Hudba MNazev Datum zmény Typ Velikost
> PN Obrazky s Slozka soubori
> @ Plocha Hansen Slozka soubord
packages Slozka soubord
» i Stazené soubo
| D Solvents.data 07.04.2026 10:57 Soubor DATA 572 kB
> [ Videa
» Dugan Sedlace
v [l Tento poéitaé
> i SYSTEM (C)
> = DATA (D)
> __ Knihovny
Mo e
Mazev souborw: | Solvents.data v| Databaze (*.data) e

Databazi je mozné sdilet s dalSimiinstancemi programu, napt. ji lze umistit na siti
@ nebo jiném ulozisti. Databaze je ve formatu Access, viz pfiloha.

Hlavni obrazovka je rozdélena na 4 logické Casti:

A. Menu

B. Parametry procesu —smés, polymer, proces
C. Prehled dostupnych rozpoustédel s parametry
D. Zobrazeni graft

2.1 Struktura Menu

Soubor Rozpoustédlo Vypocty
- Exportdo Excel - Nacist smeés - Prlbéh odparovani
- Konec - Ulozit smés - Hledani smésirozpoustédel

- Stanoveni param. polymeru

Report Napovéda
- Manual

- Uprava databaze (Rozpoustédla, Polymery)
- O Programu
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o HSP praktické poutiti A - o x
B W [ Bree [Frved
I
T T T T ] B
L == P ) BT gewaw e
PRassipeD V7 | [T | [ 20 |[ 1280 [owee 7 |
Nacew sody cas © 4 g M Wn Hes A AmoreB AmoreC 4 4 Rasdicace e Kinetka odoafovini Termodynamick siabiita (RED)
| metompeepan, 2 4_ace.. 106656 | 156 | 56 | S8 |11 | 1% | 057 | 73 | W | 20 | 2 | 18 |Ranm Lo, 3STOTSEINEN, K om
1 topropan @32 | 166 | 123 | 55 | 609 | 895 | 103 | 7046 | D14 | 2151 | 50 | 131 |Ram ba 3 Acke To £ 4226, X2 HOIZH. | 009
- 2996 | 78 | 57 | W3 | 1M1 | 1247 | 1002 | 749 | 19658 | 1725 | 85 | 245 |Acte Tox 4 Eye et 20002 HTS 3
| Aceton 67641 155 104 7 se08 4 078 70245 1161 24 10 80 |Flam. Lig. 2: Eye imt 2 STOT SE 3 4225 M319. 000
Acetorndd 75058 153 % 61 4108 26 on ms 131 0 10 S0 | Flam Lia. 2. Acute Tox 4 Eye bt 2 (H225 H3O 000
a_pren wsss 5 | 14 | 0 |mea| 18 | os2 | 6% | 1500 | 20 | 2 | 160 |Fem lo 3 Snim 2 SmSerm I; g Tox om
Arace s 628637 158 33 61 13019 4 088 T2 1438 20 £l 150 | Flam. Uq. 3. EUHOG6 (H226. EUHOSS 0.00
Benzen 7432 184 o 2 894 0874 6.90% n 208 10 80 | Flem. Liq. 2:Carc. 1A Muts 78; STOT RE 1 2 000
Benzylakonal 100516 184 63 137 s 104 734 1800 20 L] 210 | Acute Tox 4 (4302 HIX2) 000
Benzyfbenzodt 120514 2 51 52 21224 1503 18 5 2554 1861 12 3 | Aote Tox 4 Aquatic Chronic 2 (H302 HA11) 000
[ n%3 % | 57 | 158 | M1 | w5 | om | 73w | 1052 | 1A8 | B | 120 |Fum Ui 3 ke Tx 4;STOTSE D Smim om
Butyl_lakedt 138227 % 5 N2 461s 4 0.58 74 1800 195 2 200 | Suin bt 2 Eye I 2 (H315 W19 000
Bupocet wee | 158 | 37 | 63 |16t | 125 | 08 | 70121 | 13749 | 202 | 2 | 125 |Rem Lo 3 STOT SE 3 EUHDGE $E35, 3% om
Butylal 2668903 155 2 4 160.25 191 084 71 1400 20 & 150 | Sun 2 (H315) 000
Butybenzodt 13660-7 8.3 56 55 1723 1 73416 2012 184 0 20 | Acute Tox 4064002 000
| Cykiohexan 110827 6.8 0 02 U6 087 o7 68448 12035 8 30 105 | Fam. Uq. 2 Asp Tax 1 Skin bne. 2 STOT SE 3 000
Ckohenanc 108530 74 4 135 | 10036 106 054 7.1% 1453 188 2 170 | Acute Tox 4. Skin it 2 STOT SE 3 (H302. H3. 000
[ET— west 78 | 84 | 51 | sa1s | i | 055 | 68 | 123 | 200 | 20 | 160 |Fem L3 Aode Tox 406 HIRMIZH. | OW
Cyklopentanon 120923 78 ns 52 842 L] 055 69 1350 05 10 140 | Flam Uq 3 Eve it 2 (H226 H319) 000
D_Limonen 5989275 72 18 43 1%2¢ 1~ 084 €95 1550 20 0 180 |Flam. Lig. 3; Skin It 2: Son Sers. 1; Aquatc A 000 0 HIP Tesienia (P ve Y
Dekan 124185 158 0 0 14229 1959 on 6345 1434 1998 0 180 | Flam. U 3: Asp Tax 1(H226, HI04) 000
[~ a2 | 198 | 82 | 108 |16t | 12 | st | 7913 | W0 | 215 | B | 10 |k 2 Rem o dp01s. 02 om
Detrerghea tiaee | 2 | 17 | 25 |62 %43 | 102 | 805 | 200 | W0 | 80 | 250 |ActeTox & STOTRE2ZKIT) o
Detmiergho moncbute._| 112365 ® | 7 | 0 |wen | e | s | 3 | w3 | ms | & | 70 |eem2eom om
Dietrylerghpcoidethylether 112367 158 47 5 wen 120 09 71 1600 20 @0 200 | Bez kasfkace 000
Dhetylether 60-297 145 23 51 7472 | 048 on 650 1064 k2l 0 40 |Flam L 1; Acute Tox 4 STOT SE 3 EUH0TS. 000
Ocicmethen w2 82 | 63 | 61 s | @5 | 1m | 7mem | nms | 25 | @ | @ |cec2pus) om
Deactutybeton_DIBK 108838 s 37 41 14224 L 081 695 1450 205 “© 10 | Fam Uq 3; STOT SE 3 (H226, H135) 000
Dionsn 123511 175 18 9 san 8.7 103 15 1355 2 0 110 | Flam. g, 2. Carc. 1B, Eye It 2 STOT SE 304 000
Do w00 | s | 53 | 72 | | 68 | 106 | 7 | @00 | 20 | 0 | 30 |Rnlo e 200251019 om
Diprogylengha 25265118 % 0 25 w7 13 10 81 200 20 100 240 | Bez Wastiace 000
Dorpylenghial_methylether | 314590-548 155 57 12 sz 1561 055 74M 16523 1852 2 150 | Beziasfikace 000
Dipropylenghkal_mono_n b | 29911-282 157 65 0 1028 M2 091 215 1650 m £ 20 |Eyelm 2319 00
DMF 68-12-2 74 137 ni Rl ki 095 724 1435 21 2 160 | Repe 1B; Acute Tox. 4; Eye int. 2 (H360D, HI1 000
ouso a5 e [ 164 | 02 |An | T3 | 0 722 | w% | @ | X | 10 |bakekee
Eoson Kaprlaion stz W | % | 74 |new | mos | 1w | s | wm1 | e | % | 78 |emezeom C D
Bana w175 58 | 88 | 194 | 407 | S5 | om | 8200 | 1620 | 203 | 2 | 0 |Rum le 2 Eeim 2025 101
Ethylacetat 141786 158 53 2 an 985 089 08 1245 m 10 ® | Fam Uq 2 Eye . 2 STOT SE 3 #4225,

Nacteno 98 rozpouitédel : databize.

2.2 Parametry rozpoustédlové smési

Slozeni smési se zadava v hmotnostnich jednotkach (implicitné v gramech) do
Zlutého sloupce tabulky rozpoustédel (sekce C).
Priklad: C6000 - toluen 60 %, aceton 10 %, ethylacetat 20 %, butanol 10 %.
Nalezneme/odrolujeme koleCkem mysSi pfislusna rozpoustédla a postupné zapiSeme
uvedené hodnoty hmotnosti (koncentrace). Automaticky se budou zobrazovat a
prepocitavat grafy a parametry smési, podle toho, jak budeme jednotlivé polozky

pridavat.

Kliknutim na zahlavi sloupce Hmotnost (g) se data serfadi vzestupné,
opakovanym kliknutim pak sestupné. Takze po dvojim kliknutim na zahlavi
sloupce vidime v hornich fadcich zvolenou smés.

Nazev slosky cas 0 dP dH  Mh Vm Hsiotz  Arfone A Aone B AmoneC 1 - Kasfkace H"“’@f)”"g‘
Toluen 108-88-3 106.8 0.867 . Lig. 2; Repr. 2; Asp. Tox. 1 1
Birylacetét 141786 158 | 53 | 72 | 811 | 985 | 089 | 78 | 1245 | 211 90 | 80 |Fem.Lia. 2 Ee Int. 2; STOT SE 3 (H225 H319. 2000
Aceton 67641 155 | 104 | 7 | 5808 | 74 | 0785 | 70245 | 1161 24 | 40 | 80 |Fam. Ll 2 Eye Int. 2 5TOT SE 3 (H225 H31, 1000
Butanol 71363 % | 57 | 158 | 7412 | 815 | 081 | 73637 | 13052 | 1734 | 20 | 120 |Fam.Liq 3: Acute Tox. 4 STOT SE 3; Skin Int 10,00

V sekci B vidime pocatecni parametry smési:

BE HSP praktické pouziti

oubor Rozpoustédlo

Podet slofek MNazew smési

4

Nazev sloZky CAS dD dP dH Mh Vm
Ethylacetat 141786 158 53 7z 8811 38,
Aceton 6764-1 155 104 7 58,08 T
Butanol 71-363 16 57 158 | 7412 | 91
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2.2.1 Ulozeni smési

Do textového pole Nazev smési mlzeme zapsat ndzev smési s dals§imi poznamkami
a takto vytvorenou rozpoustédlovou smés miazeme ulozit k dalSimu pouZziti.

Menu: Rozpoustédlo - Ulozit smés (nebo CTRL+S) smés uloZi do zvoleného mista
v pocitaci nebo na siti.

sl Ulogit smés jako

B » Tento poditac » DATA(D:) » Hansen » Hansen » w C Prohledat: Hansen 2

Uspofadat + MNovd slozka = -

> @M Plocha MNazev Datum zmény Typ Velikost
i 5 | Stafené soubo W 02.04.2026 17:49 Slozka soubord
N u Videa Hansen 07.04.2026 14:41 Slozka soubord
| packages 04.04.2026 10:18 Slozka soubord
I Duzan Sedlace )

|=| Aceton-acetonitrilova smés 40_60.dat 02.04.2026 20:21 Soubor DAT 1kB

v [l Tento pocitaé

> B SYSTEM (C)

| 5> —pamam

o Knihovny
| —_

! [WERERE LR C 6000 varianta 1 s 1-butanclem.dat

UloZit jako typ: Datové soubory smési (*.dat)

# Skryt slozky Zrudit

2.2.2 Nacteni smeési

Menu: Rozpoustédlo - Nacist smés (CTRL+L) vybereme poZzadovanou smés a ta se
nacte do programu. Automaticky se vypocitaji vSechny sledované parametry.
Struktura souboru .dat je uvedena v pfiloze.

2.3 Parametry polymeru
Polymer zvolime z rozbalovaciho menu v sekci B.

a2l HSP praktické poufiti

D Soubor Rozpoustédio Ypoity Rapurt mNépuvéda
Pocet slozek Nazev smési HSP =
Polyvinyl acatat (PVA)| ~
C600D varianta 15 1- 17.09 359 501
TR (e ]l sm L5 ] ey
Poé&éteéni RED Folysuifon-1(PSU)
[os | Polysulfon-2 (PSLI)
Polytetrafiuorethylen (PTFE)
Polyuretan typicky —
Nézev slozky CAS dD dP dH Mh Vm Polyvinyl acetat (PVA) C

Polyvinyl alkahal (PYOH)

. TR - o m
158 53

Polyvinylacetal
Ethylacstat 141786 72 ag 1 925 | Palyvinylacetat (PVAG)

Polyvinylalikohol (FVA)

Aceton 67641 155 | 104 7m0 74 [ e
Butanal 71363 16 57 158 | 7412 | 915 |Polyvinyichiorid-1(PVC)
Polyvinyichlorid-2 (PVC)
1_methoxypropan_2_ol 107582 1556 | 63 | 116 | 3012 | 57.8 |Polyvinyiden fluord (PYDF)
1_methoxypropan_2 yl_ace... | 108656 156 56 98 | 13216 | 13 |oohviniden chiord (PVDC)

Folyvinyliderfluorid (PVDF)

-nits 108032 188 | 123 55 | 8303 895 |Pelyvinyidenchlord (PVDC)
nirepropan g g - g > Polyvinylpymolidon (PUF)
2Henoxyethanol 122996 178 | 57 | 143 | 13816 | 1247 |Pfirodni kauéuk (Polyisopren)
5B5 kauduk (Kraton O
Acetontrl 75058 153 | 18 61 | 4105 | 525 |acas pet tamn é,
Sikonova pryskyFice (PDMS)
Afa_Pinen 50568 165 | 14 0 [ 1324 [ 15 |Skonoud prekyfes P
Amylacetat 628637 158 33 6.1 130,19 148 |Styren-butadienovy kauéuk (SBR)
lak
Benzen 71432 184 | 0 2 | 7811 | 894 |vastivosk
Benzylalkahal 100516 184 | 63 | 137 | 10814 | 104 |Wastnizadanihodnot
- - - - Zein (kukuFién protein)
Benzylbenzost 120514 20 | 51 | 52 | 21224 | 1503 |Zelatna
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Po zvoleni polymeru se automaticky prenesou do pfislusnych textboxu jeho parametry a

pfepocitaji se grafy.

Je mozné zadat i vlastni hodnoty dD, dP, dH a RO volbou ,Vlastni zadédni hodnot.”

2.4 Parametry vypoctu

JelikozZ je pro vypocty dllezita plocha odparu, ale i del$i osa proudéni vzduchu, uvazuje
program plochy: &tverec, obdélnik, kruh, oval. Podle tvaru se doplhuji hodnoty stran a,b,
poloosy, polomér kruznice a z nich se vypocita plocha odparu.

Dalsi zadavané parametry jsou teplota dé&je a rychlost vétru. Pro relativhé statické
odparovani lze nastavit rychlost proudéni 0,01 ms™. Hodnota nesmi byt nulova.

Teplota (‘C)

Fpriivein (g, Strana a (m_ Strana b (m) Plocha {m2)

Obdéinik ~« | [@ |

[2.000 |

Poznamka: Program automaticky zvoli pro vypocCet osy proudéni tu delSi stranu bez

ohledu, ve kterém textboxu je zapsana.

2.4.1 Kinetika odparovani

Kinetika odpafovani

120

100

80

60

Hmetnost [g]
/
/|

40 A

LN
"“'\.\\\

] ™
20 -

e — N\%

e e e ™

) 20 40 60 80 100 120 140 180
10 30 50 70 a0 110 130 150

Cas [s]

— Celkem Ethylacetdt —— Aceton —— Butanal
— Toluen

Tento graf vizualizuje ubytek hmotnosti (potazmo
objemu) jednotlivych slozek smési rozpoustédel v
¢ase béhem procesu schnuti. Jeho hlavnim
vyznamem je poskytnout technologovi jasnou
pfedstavu o celkové dobé odparu a o tom, jak se
vlivem rozdilnych tékavosti méni proporce kapalin v
zasychajicim filmu. Kfivky se pocitaji na zakladé
relativnich rychlosti odparovani jednotlivych Cistych
latek, které jsou v kazdém Casovém kroku algoritmicky
korigovany podle jejich aktudlniho hmotnostniho
zastoupeni ve smési, okolni teploty a velikosti
odparovaci plochy.

2.4.2 Termodynamicka stabilita

Graf termodynamické stability znazorfiuje vyvoj parametru RED (Relativni energeticka

diference) v prlibéhu celého procesu odparovani. Zédsadni vyznam tohoto grafu spociva v

predikci fazového rozpadu zasychajiciho filmu. Pokud kfivka kdykoliv béhem schnuti

prekroci kritickou hranici (RED > 1), indikuje to, Ze se z natéru pfed¢asné odpafila vhodna
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Termodynamicka stabilita (RED)

1.00

0.80

0.60

RED Indes

0.40

0.20

0.00

= RED Smési

2.4.3 2d HSP trajektorie

2D HSP Trajektorie (dP vs dH)

25,00

20.00

Butanal
15.00

10.00

dH [Wod ikevé vazby|

Ethylacetat pckton

o |
5.00 /
-

Feluen

0.00
0.00 500 10.00 1500 2000 2500

dP (Poldrni)

Hranice RO Start Konec
= Trajektorie

B Slozky smési
® Polymer

2.4.4 Teaslv graf

[ Oblast RO

Zatatek odparu
Kones odParu
P

@ Polymer
m Cisté rozpouitédia

rozpoustédla a zbyla kapalina ztratila schopnost

udrzet roztoku. Graf je generovan

Vv v

polymer v

smési v Hansenové prostoru a prlbéZznym

vyhodnocovanim jeji termodynamické vzdalenosti od
stfedu interakéni sféry polymeru.

Tento graf dvourozmérny pramét

Hansenova

predstavuje

prostoru (zpravidla zachycujici osu
polarnich sil a osu vodikovych vazeb), do kterého je
zanesena interakcéni sféra polymeru a draha, kterou
Formulatorovi graf vizualné odhaluje nejen to, zda
smés ze sféry unikne, ale predevsSim kterym smérem
se vychyluje (napf. zda se zbytek v plechovce stava
prilis polarnim). vykresluje

programovym propojovanim bodd, které reprezentuji

Trajektorie se

okamzité slozeni a termodynamické vlastnosti

zbyvajici kapaliny v ¢asovych krocich simulace.

TeasQv graf je tradi¢ni ternarni (trojuhelnikovy)
diagram, ktery mapuje relativni pfispévky disperznich,
polarnich a vodikovych interakci do jediné roviny.
Ackoliv postrada absolutni prostorovou presnost
moderniho 3D modelu, jeho vyznam spodgiva v rychlé,
zavedené  klasifikaci

intuitivni  a  historicky

rozpousStédel (vyuzivané hojné napf. v oboru

restaurovani). Soufadnice pro tento graf se nepocitaji
na zakladé absolutnich hodnot termodynamické
energie, ale pomoci normalizace — kazda ze tfi sloZzek

Hansenova parametru se vydéli jejich celkovym soucétem. Tim vznikaji zlomkové podily,

které vzdy tvofi 100 % a lze je tak zanést na tfi osy trojuhelniku.
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2.5 Selektivni ochrana

Tato volba modifikuje vypocet tak, aby se po volbé Menu: Vypocéty — Hledani smési
rozpoustédel (CTRL+Shift+S) hledaly takové smési, které budou rozpoustét polymer
zadany v sekci volby polymeru, ale nebudou rozpoustét polymer zadany v tomto okné.

Kliknutim na zaskrtavatko Aktivovat selektivni ochranu se zobrazi textova pole, kam se
zadaji parametry toho, co NECHCEME rozpoustét.

Cilovy polymer (v hlavni sekci z databaze): To je ten, ktery vyberete z rozbalovaciho
seznamu. U néj program hleda smeés, ktera ho spolehlivé rozpusti. Matematicky to
znamena, ze vysledna smés musi padnout dovnitf jeho interakéni sféry (RED < 1,0).

Chranény polymer (v sekci selektivni ochrany): To je podklad, jehoz parametry ru¢né
zadate do téch nové zobrazenych policek po zasSkrtnuti ochrany. Zde program naopak
hlida, aby vysledna smés tento podklad nerozpustila a ani nenarusila. Smés musi z(stat
bezpecné vné jeho interakéni sféry s dodatecnou 10% bezpecnostni rezervou proti
zmeéknuti (RED = 1,1).

véda

Celofan - Teplota ('C) @ Aktivovat selektivni ochranu
D & R Fycost vl nfe) 001 | gnaam) Plocha (n2) o H RO
[ 180 ][ 1850 [ 1450 |[ 830 | [Ctverec [ | [ ] I
Cilovy polymer Chranény polymer
Grafy pak mohou vypadat takto:
Kinetika odpafovani Termodynamicks stsbilita (RED)
120 0.25
. //
100 =]
0.20 —
80
= 0.15
g 3
2 60 2
5 =
E \ 2
0.10
40 \
20 LN 0.05
— I
— | \
) I —————
0 50 100 150 200 250 0.00
e 0 50 00 150 200 25D
as 5]
Cas ls]
— Celkem Diethylenglykel == Ethylenkarbonat
— Acetonitril = RED Smési
2D HSP Trsjiektorie (dP vs dH) ® Cilowp palymer Zatatek odpan [ Olblast razpustriosti
m Cistd rozpoustédia Konec ?dpalu Dchranné zéna
00 Chrinéng podklad J
D\.etﬁ“{i;ng\yko\
20.00 L=
'g 15,00 [
g | "
=
3
= 10,00
= N\
N | fostonitl
5.00 e
0.00
000 500 10.00 1500 2000 2500
dP (Poldrni)
B Slodky smési Chrénény podklad Start
® Cilowj polymer Ochranns zéna Konec
Hranice R —— Trajekiorie
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2.6 Report

Kliknutim na Menu: Report (CTRL+R) se vygeneruje pdf soubor obsahujici parametry
rozpoustédla, polymeru a vypocitané hodnoty. Soubor (report) lze ulozit na disk pro dalsi
vyuziti. Texty v reportu jsou upraveny podle toho, co aktualné pocitame v zavislosti na
volbé , Aktivovat selektivni ochranu.”

Po vygenerovani a ulozeni se soubor automaticky otevre.

3 HSP Optimalizator

Po kliknuti na Menu: Vypocty — Hledani smeési rozpoustédel (CTRL+Shift+ S) se otevre
nové okno.

HSP Optimalizator je specializovany vypocetni nastroj urCeny pro technologicky
screening a formulaci viceslozkovych smeési rozpoustédel (2 — 4 slozky). Program spojuje
termodynamické principy Hansenovych parametrd rozpustnosti (HSP) s modely kinetiky
odparovani. Jeho hlavnim cilem je predikovat optimalni slozeni smeési, ktera zajisti nejen
dokonalé rozpusténi cilového polymeru v kapalném stavu, ale udrzi fazovou stabilitu
systému i béhem celého procesu tvorby suchého filmu.

Podle volby ,Aktivovat selektivni ochranu® je vypocet modifikovan, jak je uvedeno
v pfedchozich kapitolach.

3.1 Podstata a metodika vypoctu

Program pro kazdou generovanou smes exaktné vypocitava dve klicové oblasti:

A. Termodynamicka afinita (Startovni stav): Pomoci linearniho smeésSovaciho
pravidla (vazeného prdméru hmotnostnich zlomkd) vypocita program vysledny
vektor smési v trojrozmérném Hansenové prostoru. Nasledné urc¢i vzdalenost
tohoto bodu od tézisté cilového polymeru a vypocitd pocatecni relativni
energetickou diferenci (RED). Aby byla smés povazovana za rozpoustédlo, musi
platit RED 1.

B. Kineticka simulace (Fazova stabilita): Termodynamicka kompatibilita samotna
pro natérové hmoty nepostacuje. B€hem schnuti se tékavéjsi slozky odparuji
prostoru. Program v diskrétnich ¢asovych krocich simuluje tento odpar (s ohledem
na zadanou teplotu a odpafrovaci plochu) a vyhodnocuje parametr RED s (nejvySsi
dosazenou hodnotu RED béhem celého procesu). Pokud trajektorie smési opusti
interak¢ni sféru polymeru (REDmax> 1), program ji oznaci za fazové nestabilni.
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3.2 Kombinatoricky prostor a vypocetni naro¢nost

Hledani idealni receptury probiha metodou paralelniho prohledavani stavového prostoru
hrubou silou (brute-force algoritmizace). Pocet posuzovanych kombinaci roste
exponencialné a zavisi na dvou faktorech: na poctu dostupnych latek v databazi (N) a na
zvoleném krokovani koncentracni mrizky (tzv. Simplex Lattice Design).

Matematicky je celkovy pocet testovanych smési dan souc¢inem kombinacniho Cisla (II\(’)

a poctu koncentracnich iteraci P pro dany pocet sloZek k:

e Dvouslozkové smési (k=2): Pri krokovani po 5 % program testuje 19 rliznych
koncentracnich pomérd pro kazdy unikatni par. Pro standardni databazi o 99
latkach to predstavuje pfiblizné 92 169 unikatnich stavd.

o Trislozkové smési (k=3): Pfi krokovani po 10 % existuje 36 platnych
koncentrac¢nich variaci pro kazdou trojici. Pro 99 latek objem vypoctl skokové
nardsta na témér 5 646 564 simulaci.

o Ctyf slozkové smési (k=4): Z dGvodu prevence tzv. kombinatorické exploze je
krokovani algoritmicky omezeno na 20 %. | pfesto program pro 99 latek generuje a
kineticky analyzuje vice nez 15 057 504 unikatnich smési.

Kazda z téchto kombinaci prochazi kompletni matematickou simulaci odpafovani. Diky
vyuziti vicevlaknového zpracovani probiha screening v fadu desitek sekund az minut
v zavislosti na poctu vlaken procesoru a jeho taktovani.

3.3 Logika a fungovani omezujicich filtra

Protoze vypocetni jadro produkuje obrovské mnozstvi dat, je kliCovou soucasti programu
inteligentni systém omezovani vybéru (filtrace). Filtracni modul operuje striktné na bazi
booleovské konjunkce (logické AND). To znamena, Ze aby byla konkrétni smeés
propusténa do finalni vysledkové tabulky, musi bez vyjimky splnit naprosto vSechna
zadana kritéria.

Systém filtrace pracuje v nasledujicich vrstvach:

o Termodynamické orezani (Pre-filtr): Aplikuje se jeSté pfed zahajenim narocné
kinetické simulace. Smési, jejichz pocatecni RED prekracuje limit (typicky 0,9),
jsou okamzité zahozeny, protoze nemaiji fyzikalni pfedpoklad polymer rozpustit.

e Omezeni fazového rozpadu (REDna.x): UzZivatel milzZe explicitné definovat
maximalni povolenou toleranci RED béhem schnuti. Program odfiltruje vSechny
receptury, které tuto hodnotu na své odpafovaci trajektorii, byt jen na jedinou
sekundu prekroci.
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e Kumulativni slozkovy filtr: Pameétovy filtr umoznujici specifikovat povinnou
pfitomnost nebo striktni zédkaz ur€itych bazi. UzZivatel m(ize zadat vice podminek
soucasneé (napf. systém musiobsahovat xylen a zaroven nesmiobsahovat aceton).
Program podporuje ¢aste¢nou textovou shodu.

o Legislativnhi a CLP blacklist: Filtr systematicky analyzuje bezpecnostni profil
vSech slozek ve smési. Zada-li uzivatel vylouceni konkrétnich standardnich vét o
nebezpecénosti (napf. H350 pro karcinogeny), program vyfadi jakoukoliv smés, v niz
se vyskytuje alespon jedna takto klasifikovana baze, bez ohledu na jeji hmotnostni
zastoupeni.

Program prebird k vypoctlim parametry polymeru a podminek odparovani ze
@ sekce B z hlavniho formulare.

Postup:

A. Zvolime pocet slozek smési (2 az 4) a spustime vypocet kliknutim na tlacitko
»opustit hledani. V dolni ¢asti formulare se ve stavovém rfadku zobrazuji aktualni
informace o stavu vypoctu, ale i o pouzitych omezenich.

B. Podokoncenivypoctu se zobrazi prvnich 2000 nejlepSich kombinaci rozpoustédel.
Smeési jsou sefazeny vzestupné podle REDmax.

C. Nyni mlzZeme omezovat vybér zadanim podminek. Program filtruje ze vSech
nalezenych variant, viz informace ve stavovém fradku: ,Zobrazeno: 2000 (z
3228498) >>> Aktivnifiltry: RED_max: 1, tedy NE jenom ze zobrazenych 2000.

- & HSP Optimalizétor - Technologicky screening - O b

=
1
3 Zuol potet doisk smési Zuol fitr schruti Zvol Kineticky fir Zvol cbsatuje/neabsahuie Zvol RED min/imax Zvalfitr CLP
N Spustt hledani [vze | |vee « | [Neobsahuie | [niropropan | poJpe ][R |
i Stozent smési (mt. %) Slen Ja ofra.]:m Rychlost  Temodynamica CLP Prof
3 s

Aceton (10%)-+ MEK (307%) + Propylenkarbonat (60%) 024 | 020 | 29 | Ryché | Knetickystabini | Fam. Lig.2: Eye It 2:STOT SE 3 (H225. H319, H33%). Eye . 2 (H315)
1 Ethylenkarbant (10%) + MEK (40% + Propylenkarbonat (50%) 023 0.21 289 Rychlé | Kneticky stabini  Eye It 2; STOT RE 2 (H319, H373). Flam. Lig. 2: Eye Int. 2 STOT SE ...
1 Afa_Pinen (20%) + Binylerkarbonat (50%) « MEK (30%) 010 0.21 23 Rychlé | Knetickystabini | Aam. Lig. 3; Skin mi. 2. Skin Sens. 1: Asp. Tox. 1 (H226, H315, H317, H
Y Enylenkarbonst (50%) + MEK (30% + Mestylen (20%) 012 0.21 229 Ryché | Kneiickystabini  Eye Irit Z STOT RE 2 (H319, H373), Flam. Lia. 2 Eye Ini. Z 5TOT SE
4 ceton (207%) + MEX (20%) + Propylenicarbendt (607%) 035 0.21 09 Rychlé | Kineticky stabini  Flam. Lig. % Eye Init. 2 STOT SE 3 (H225, H319, H336), Eye Int. 2 (H319)
1 Ethyienkarbonat (50%) + MEK (30%) + Perchlorethylen (20%) 012 022 239 Rychlé | Kneticky stabiini  Eye Ink. Z STOT RE 2 (H319, H373). Flam. Lia. 2 Eye Ink. 2 STOT SE ...
Y Etrylenkarbonét (507 + MEK (40%) = Propylenkarbonat (10%) 026 0.2 289 Rychlé | Kneticky stabini  Eye It 2 STOT RE 2 (H319, H373). Flam. Lig. 2: Eye Int. 2: STOT SE ..
4 cyklopentanon (30%) + Ethylenkarbont (507%) + MEK (20%) 027 022 313 Rychle | Knetickystabini  Flam. Lig. 3 Eve Init. 2 (H226, H319), Eye It 2. STOT RE 2 (H319, H37
!l cyiaopentanon (20%) + MEK (307%) + Propylenkarbonzt (50%) 024 022 309 Rychlé | Knetickystabini  Flam. Lia. 3; Eye It 2 (H226, H319), Flam. Lq. 2. Eye Int. 2 5TOT SE
1 cyktopentancn (40%) « Ethyleniarbonat (40%) + Methylal (20%) 018 0.2 279 Rychlé | Kineticky stabini  Flam. Lig. 3 Eye Ini. 2 (H226, H319), Eye It 2; STOT RE 2 (H319, H7...
1 cyktopentancn (40%) + Ethylenkarbondt (407%) + Trichiorethylen (207%) 022 022 279 Rychlé | Kneticky stabiini | Alam. Lig. 3 Eye Ini. 2 (H226, H319). Eye It 2; STOT RE 2 (H319, H37...
1 Cyklopentancn (30%) + Ethylenkarbondt (407%) + n_propylpropiondt (30%) 020 0.2 24 Rychlé | Kneticky stabini | Alam. Lig. 3 Eye Init. 2 (H226, H319). Eye bt 2; STOT RE 2 (H319, H37...
Y Buyial (20%) « Ethylenkarbonét (50%) + MEK (30%) 017 03 23 Ryché | Knetickystabini  Skin Int. 2 (H316), Eye Ini. 2; STOT RE 2 (H319, H373), Flam. Liq. 2; Ey
4 Cyklopentanon (40%) + Ethylenkarbont (407%) + n_propylpropiont (207%) 021 023 27 Rychlé | Knetickystabini  Alam. Lia. 3 Eye Init. 2 (H226, H319), Eye Int. 2. STOT RE 2 (H319, H37
4 Cyklopentancn (30%) « Ethylenkarbont (407%) + Trichiorethylen (307%) 02 0. 249 Rychlé | Knetickystabini  Flam. Lig. 3 Eye Init. 2 (H226, H319), Eye it 2, STOT RE 2 (H319, H7...
I_ Cyklopentanon (30%) + Bthylenkarbonat (40%) + n_butylpropiondt (30%) 0.20 0.23 239 Rychlé Kineticky stabilni Aam. Lig. 3: Eye Imit. 2 (H226. H313). Eye Init. 2 STOT RE 2 (H319, H37...
! cdopentanon (50%) + Bihylenkarbonst (80%) = Srouhlik (10%) 022 0.2 309 Rychlé | Kneticky stabini | Alam. Lig. 3 Eye Init. 2 (H226, H319). Eye bt 2; STOT RE 2 (H319, H37...
!l cyuaopentancn (40%) « Ethylenkarbont (407 + Srouhlik (20%) 03 0 ) Rycé | Kinetikystabini | Aam. Liq. 3; Eye Imt 2 (H226, H31) Eye Imt. 2: STOT RE 2 (H319, H37
| Diethytengiicoliethyiether (207) + MEK (307%) + Propylenkarbonat (50%) 021 03 23 Ryché | Knetickystabini  Bez Klasfikace, Flam. Liq. 2; Eye it 2, STOT SE 3 (225, H319, H336),
Y cydopentanan (50%) + Bihylenicarbonst (40%) + Trchiarethylen (10%) 023 0. 309 Rychlé | Knetickystabini  Flam. Lig. 3 Eye Init. 2 (H226, H319), Eye it 2, STOT RE 2 (H319, H7...
1 cyktopentancn (50%) « Ethyleniarboniat (407%) + Methylal (10%) 0 0.2 09 Rychlé | Kneticky stabini  Flam. Lig. 3 Eye Ini. 2 (H226, H319). Eye It 2; STOT RE 2 (H319, H7...
1 Ethylenkarbonat (60%) + MEK (307% + Methylacetdt (10%) 029 02 289 Rychlé | Kneticky stabiini  Eye Irk. 2 STOT RE 2 (H319, H373). Flam. Lia. 2: Eye Ink. 2 STOT SE ...
Y Etylenkarbonst (50%) « MEK (207%) « Tolusn (307) 014 0 209 Rychlé | Kneticky stabiini  Eye Iri. 2: STOT RE 2 (H319, H373), Flam. Liq. 2: Eye Ini. 2: STOT SE
A cyldopentanon (50%) « Ethylenkarbonét (40%) + n_propylpropionst (10%) 023 03 309 Rychle | Knetickysiabini  Flam. Lia. 3 Eve Init. 2 (H226, H319), Eye It 2. STOT RE 2 (H319, H37
4

3 Zobrazeno: 2000 (z 3228498) >»> Aktivnifilry: RED mas: 1| Bez CLP: H202 | Slozky: [-NITROPROPAN]

Ukazka pro Acetat butyrat celulézy (CAB) pfi 30 °C, rychlosti proudéni 0,01 m.s™,
plocha 1 m?, ¢tverec. Ve stavovém radku je vidét pouziti filtr(.
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;‘Zcul::lrazencu: 2000 (z 3228498} === Aktivnifiltry: RED_max: 1| Bez CLP: H302 | Slozky: [-NITROPROPAN]
T I I I I I I I I

D. Po dvojkliku mysi na vybranou variantu v tabulce se hodnoty pfenesou do
tabulky na hlavnim formulafi. Stakto vytvofenou smési lze dale pracovat,
pojmenovat ji, popsat, ulozit apod. jak je uvedeno v pfedchozich kapitolach.

4. Stanoveni parametri polymeru

Po volbé Menu: Vypoéty — Stanoveni parametrti polymeru (STRL+Shift+P) se zobrazi
tabulka svybranymi rozpoustédly tvoficimi seznam kalibracni sady. Tuto lze ménit
a doplniovat, viz kapitola 5.2.1. Do tabulky se zadavaji vysledky experimentalnich praci
stanoveni rozpustnosti (neznamého) polymeru v testovaci sadé rozpoustédel.

Po zadani Hodnot 1 = rozpousti, 0 = nerozpousti ve sloupci Rozpustnost (1/0) se provede
vypocet a spocitaji se Hansenovy parametry polymeru dD, dP, dH, RO.

@ Hodnoty 0 se nemusi zadavat. Program bere v potaz jen fadky s hodnotami
1 a pokud neniv daném rfadku zadana hodnota 1, bere ji automaticky jako 0.

. :
a5 HSP Optimalizator - Technologicky screening = [m] X
| | Vypogitat HSP a RD
cas Nézev rozpoutédia a0 ap g Fomened
® Rozpusiné (Skére ) % Nerozpusing (Skére0) === Interakéni sféra(R0) & TEis polymeru
71363 | Butanol 60 | 57 | 158
123864 | Butylacetat 153 | 37 63 104 Vypotitans parametry
2568903 | Butylal 155 20 40 polymeru (MPa"0.5)y
110827 |Cyklohexan 168 | 00 02 gg; } g_%;
108-94-1 Cyklohexanon 17.8 84 51 1 dH: 0.01
5989275 | D_Lmonen 72 | 18 | 43 o RO-10.97
112-34-5 Diethylenglykol_monobutylether 16.0 7.0 106
75092 | Dichlomethan 182 | 63 6.1 L4
646060 | Dioxolan 175 | 53 72
29911-28-2 Dipropylenglykal_mona_n_butylether 157 65 100 ; x
63122 | DMF 174 | 137 | N3 g 18
67685  DMSO 184 | 164 | 102 1 = &
5
64175 | Etanol 158 | 88 | 194 =
141786 | Ethylacetat 158 | 53 72 1 g
H
110543 Hexan 49 | 00 00 H i
g 2
67663 | Chloroform 178 | 31 57 3 ® ",_-———'4‘-__
67630 Isopropanal 158 6.1 164 * Iy
-~ ~
73933 | MEK 160 | 90 5.1 1 e ‘\\
rd
67561 | Metanol 147 | 123 | 23 . . o ¥ . .
4 x
103875 | Methylal 150 | 18 46 7;‘ P \
/ \
108101 MIBK 153 | 61 41 *zj/ x x \
87504  |NMP 180 | 123 | 72 '_ / \
108327 | Propylenkarbonat 200 | 180 41 ! Y
108883 | Toluen 18.0 14 20 1 o u 25 i * o5 e L &
7732185 | Voda 155 | 160 | 423 : i ' :
1330207 | Xylen_smés w6 | 10 | 31 KR Polarita (3F) [MPa0.5
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5. Menu Napovéda

5.1 Navod

Po volbé Menu: Napovéda - Manual (F1) se zobrazi pdf soubor napovédy.
5.2 Uprava databaze

5.2.1 Rozpoustédla

Po této volbé se zobrazi kompletni databaze rozpoustédel, kterou lze libovolné editovat,
pridavat dalsi rozpoustédla a definoval kalibra¢ni sadu.

Nova polozka se pfidava kliknutim na spodni fadek tabulky:

| Kyten smés Dimethylbenzen 1330-20-7 106,16 123 18 10 1 69505 s 133 2 0 03 157 | Flam. Liq, 1 Acute Tox. & Skin It 2 (H226, HI12, H332, H315) a

Uloit xmény do databize

Doplnénou/upravenou databazi ulozime kliknutim na tlacitko ,Ulozit zmény do
databaze.“ Program se automaticky restartuje a nactou se aktualizovana data.

Upozornéni: Je nutné zadat vSechny polozky, protoze jednotlivé vypocetni moduly s daty
pracuji a pokud by nebyly zadany mUze dojit k chybnému vypoctu nebo padu programu
(napt. déleni nulou).

5.2.2 Polymery

Postup je analogicky jako v kapitole 4.2.1 jen stim rozdilem, Ze se zobrazi databaze
polymerd.

5.3 O Programu

Zobrazi se okno s licen¢nimi podminkami a informacemi o software:

| O programu - Hansen HSP Jadro x

Hansen HSP Vypocetni Jadro
Verze: 1.0.0.0

Kontakt: dussed@seznam.cz

LICENCNT UJEDNANI § KONCOVYM UZIVATELEM (EULA)

Tento software je poskytovdn uZivateli na zakladé licence.

1. POSKYTMNUTI LICENCE: Autor udéluje neexkluzivni, nepfenosnou licenci k
pouiivani tohoto softwaru vyhradné pro interni obchodni, védecké nebo osobni
Ucely,

2. OMEZENI: Uzivatel se zavazuje, Ze nebude Zddnym zplsobem kopirovat,

|
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6. Klavesové zkratky

CTRL+E Export databéaze do Excel

ALT+F4 Ukonéeni programu

CTRL+L Nacteni smési (Load)

CTRL+S UloZeni smési do souboru (Save)

CTRL+Shift+O Vypocet pribéhu odparovani smési

CTRL+Shift+S Vypocet smési rozpoustédel

CTRL+Shift+P Vypocet HSP a RO polymeru na zakladé empirickych dat

CTRL+R Zobrazeni reportu v pdf
F1 Zobrazeni manualu
CTRL+O Zobrazeni okna O Programu...

7. Systémoveé pozadavky

Minimalni konfigurace (pro plynuly vypocet 2 az 3slozkovych smési)
¢ Procesor (CPU): 4jadrovy procesor (naptf. Intel Core i3, AMD Ryzen 3)
e Operacni pamét (RAM): 8 GB
e Pevny disk: Standardni SSD disk (program a databaze zabiraji méné nez 5 MB,
nicméné SSD je klicové pro chod opera¢niho systému)
¢ Monitor: RozliSeni 1366 x 768 px
Doporuéena konfigurace (pro okamZitou odezvu u 4slozkovych systému)

¢ Procesor (CPU): Moderni 8 a vicejadrovy procesor (napf. Intel Core i7 / i9, AMD
Ryzen 7 /9).
Viysvétleni: Vypocetni jadro naplno vyuZiva asynchronni paralelni programovani.
Cim vice vypod&etnich vidken (threads) procesor nabizi, tim dfive je screening
miliond kombinaci dokoncen.

e Operacni pamét (RAM): 16 GB az 32 GB.

Vysvétleni: Viysledky tisict vyhovujicich receptur se ukladaji do operacni paméti
RAM pro umoznéni bleskové interaktivnifiltrace v realném case.

¢ Pevny disk: NVMe SSD disk

e Monitor: Rozliseni 1920 x 1080 px (Full HD) a vysSi. Formulafe s datovymi
tabulkami a soustavou grafll jsou optimalizovany pro Sirokouhlé zobrazeni.

Jelikoz je aplikace postavena na platformé .NET, ke svému bezchybnému spusténi
vyzaduje instalaci nasledujicich systémovych soucasti:
1. Operacni systém: Windows 10 (64-bit) nebo Windows 11.

2. Béhové prostiedi: Microsoft .NET Framework 4.7.1 (nebo novéjsi). Ve Windows 10
a 11 je obvykle jiz pfedinstalovan jako soucast aktualizaci systému.
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3. Databazovy ovladacé: Program Cerpa data ze souboru Solvents.data, ktery vyuziva
strukturu databaze MS Access. Aby systém Windows dokazal s timto souborem
komunikovat, musi byt v podita¢i nainstalovan ,,Microsoft Access Database
Engine 2016 Redistributable“.

Poznamka: Pokud mate nainstalovanou plnou desktopovou verzi
kancelaiského baliku MS Office (s aplikaci Access), je tento ovladac jiz
pfitomen. Pokud MS Office nemate, nebo pouzivate pouze webovou verzi
Office 365, je nutné tento ovlada¢ (zdarma) stahnout ze stranek
spoleCnosti Microsoft a nainstalovat. Bez néj program pfi startu ohlasi
chybu spojeni s databazi.
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https://support.microsoft.com/cs-cz/office/sta%C5%BEen%C3%AD-a-
instalace-microsoft-365-access-runtime-185¢5a32-8ba9-491e-ac7/6-
91cbe3eal9c9

Instalace databazového ovladade:

1.

Program komunikuje s databazi prostfednictvim technologie
Microsoft Access. Pokud na svém pocitaCi nemate nainstalovany
plny desktopovy kancelarsky balik MS Office, nebo pouzivate pouze
predplatné Office 365 (tzv. Click-to-Run instalaci), je nutné do
Windows pfidat bezplatny ovladac¢, aby program mohl databazi
precist.

Otevrete oficialni stranku podpory Microsoftu na odkazu vySe.

Na strance sjedte mirné dold do sekce ,StaZeni a instalace
Microsoft 365 Access Runtime*.

Zrozeviraciho seznamu vyberte jazyk ¢estina a nasledné kliknéte na
tlacitko pro stazeni 64bitové verze.

Stazeny soubor (instalator) jednoduse spustte a potvrdte instalaci.

Po dokoncéeni instalace bude vas systém pfipraven a software
»Hansen.exe“ ihned s databazi Solvents.data navaze spojeni.


https://support.microsoft.com/cs-cz/office/sta%C5%BEen%C3%AD-a-instalace-microsoft-365-access-runtime-185c5a32-8ba9-491e-ac76-91cbe3ea09c9
https://support.microsoft.com/cs-cz/office/sta%C5%BEen%C3%AD-a-instalace-microsoft-365-access-runtime-185c5a32-8ba9-491e-ac76-91cbe3ea09c9
https://support.microsoft.com/cs-cz/office/sta%C5%BEen%C3%AD-a-instalace-microsoft-365-access-runtime-185c5a32-8ba9-491e-ac76-91cbe3ea09c9

