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Předmět VZ:				SW Kinetics Neo (upgrade)

Upgrade stávajících verzí SW Kinetics NEO na pracovišti zadavatele, akademická verze, na nejvyšší v současnosti vydanou verzi, včetně údržby a podpory (maintenance and support). Nutná kompatibilita se stávajícím software zadavatele VZ.  

Minimální technické parametry VZ: 

	Parametr  
	Požadavek zadavatele 
	Hodnota účastníka 

	KINETICKÝ SOFTWARE KINETICS NEO (UPGRADE)

	SW musí umožňovat stanovovat kinetickou analýzu z minimálně následujících typů dat: DSC, DTA, TGA, DIL, DEA, Viscosity, Rheometry.
	možnost kinetické analýzy z dat DSC, DTA, TGA, DIL, DEA, Viscosity, Rheometry.

	

	SW musí umožňovat kinetickou analýzu jak jednokrokových procesů, tak vícekrokových fyzikálně-chemických procesů.  
	možnost kinetické analýzy jednokrokových i vícekrokových procesů
	

	SW musí umožňovat kinetickou analýzu dat na základě model-free metod podle ASTM E698, ASTM E2890 a ASTM 1641.
	možnost kinetické analýzy podle ASTM E698, ASTM E2890 a ASTM 1641.
	

	SW musí umožňovat kinetickou analýzu dat pomocí model-free metod: Friedman, Ozawa-Flynn-Wall (OFW), Kissinger-Akahari-Sunose (KAS), Vyazovkin for dynamic data, Numerical Optimatization.
	možnost kinetické analýzy podle Friedman, Ozawa-Flynn-Wall (OFW), Kissinger-Akahari-Sunose (KAS), Vyazovkin for dynamic data, Numerical Optimatization
	

	Grafické výstupy z model-free metod kinetické analýzy musí obsahovat všechny tyto možnosti: grafické zpracování modelu, graf závislosti aktivační energie a frekvenčního faktoru na stupni konverze, fitování (porovnání experimentálních dat s modelem) pro signál, konverzi a rychlost konverze.    
	možnost následujících grafických výstupů z model-free metod: grafické zpracování modelu, graf závislosti aktivační energie a frekvenčního faktoru na stupni konverze, fitování (porovnání experimentálních dat s modelem) pro signál, konverzi a rychlost konverze.
	

	SW musí umožňovat kinetickou analýzu dat na základě výběru model-based metody (nabídka minimálně 20 metod) s tím, že každý krok vícekrokového procesu je analyzován samostatně. 
	možnost analýzy pomocí model-based metod (minimálně 20), možnost analýzy každého kroku vícekrokového procesu samostatně
	 

	SW musí umožňovat analýzu následných i souběžných dějů, i nezávislých dějů.
	možnost analýzy vícekrokových dějů následných, souběžných i nezávislých
	

	Model-based metody musejí obsahovat minimálně tyto reakční modely: 
- Reakce 1., 2. a n-tého řádu bez autokatalýzy;
- Reverzibilní reakce n-tého řádu;
- Reakce 1., a n-tého řádu s autokatalýzou včetně rovnic Prout-Tompkins a Kamal-Sourour
- rozšířenou Prout-Tompkinsovu rovnici
- Reakce na fázovém rozhraní (2D, 3D) 
- 1D, 2D, 3D difúze (Janderův typ a Ginstling-Brounsteinův typ);
- 1D difúze s n-tým řádem;
- Prout-Tompkingsova reakce;
- 2D, 3D, nD nukleace podle Avramiho;
- Reakce řízené difúzí
- Krystalizace podle Nakamurovy rovnice s použitím Hoffman-Lauritzenovy teorie
	možnost kinetické analýzy pomocí reakčních modelů:
-Reakce 1., 2. a n-tého řádu bez autokatalýzy;
- Reverzibilní reakce n-tého řádu;
- Reakce 1., a n-tého řádu s autokatalýzou včetně rovnic Prout-Tompkins a Kamal-Sourour
- rozšířenou Prout-Tompkinsovu rovnici
- Reakce na fázovém rozhraní (2D, 3D) 
- 1D, 2D, 3D difúze (Janderův typ a Ginstling-Brounsteinův typ);
- 1D difúze s n-tým řádem;
- Prout-Tompkingsova reakce;
- 2D, 3D, nD nukleace podle Avramiho;
- Reakce řízené difúzí
- Krystalizace podle Nakamurovy rovnice s použitím Hoffman-Lauritzenovy teorie 
	 

	Výsledky z model-based analýzy musí poskytovat schéma navrženého reakčního modelu a minimálně tyto parametry pro každý krok: Typ reakce, Aktivační energii, Frekvenční faktor, Řád reakce, Hodnotu příspěvku kroku k celkovému efektu.   
	možnost získání schéma kinetického modelu a minimálně následující parametry ke každému kroku: Typ reakce, Aktivační energii, Frekvenční faktor, Řád reakce, Hodnotu příspěvku kroku k celkovému efektu.   
	 

	Výsledky z model-based analýzy musí poskytovat minimálně tyto statistické výsledky ke každému modelu: Koeficient determinace, Součet čtverců odchylek, t-test, F-test
	možnost získání statistické analýzy kinetického modelu
	 

	SW musí umožňovat také predikci chování zkoumaného materiálu na základě provedené kinetické analýzy, a to pro různé zadané podmínky, např. izotermické teploty, různé rychlosti ohřevu či ochlazování, modulované předpovědi, adiabatické podmínky, klimatické podmínky, TTT diagram pro reakce řízené difúzí. Musí umožnit také predikci na základě uživatelem definovaného teplotního programu.
	možnost predikce kinetického chování materiálu na základě podmínek zadaných uživatelem
	 

	SW musí umožnit následující grafickou prezentaci dat a výsledků: Prezentace dat v grafickém formátu s osami X jako teplota, čas nebo logaritmus času. Osy Y v absolutním měřítku nebo relativním měřítku od minimální po maximální hodnotu pro každou křivku s daty:
 ∙ Výstup měření (signál)
 ∙ Konverze
 ∙ Rychlost konverze
 ∙ Rychlost konverze reaktantů, pouze pro model-based metody
 ∙ Suma píků: Prezentace celkové křivky reakční rychlosti jako součtu jednotlivých reakčních kroků, pouze pro model-based metody
	možnost grafické prezentace dat a výsledků, osa X: teplota nebo čas nebo logaritmus času. Osa Y v absolutním nebo relativním měřítku od minimální po maximální hodnotu pro každou křivku s daty: Výstup měření (signál); Konverze; Rychlost konverze; ∙ Rychlost konverze reaktantů, pouze pro model-based metody; Suma píků, pouze pro model-based metody.
	 

	Grafické výsledky musí umožňovat: Výběr vizuálního motivu pro uživatelské rozhraní; Přidání vertikální nebo horizontální mřížky, Přidání legendy; Přidání textových bloků do grafiky. 
	možnost přidání vertikální nebo horizontální mřížky, legendy nebo textových bloků do grafiky.
	 

	SW musí umožňovat následující způsoby exportu pro všechna data, výsledky analýz, předpovědi a optimalizace: ASCII export výsledků včetně naměřených dat a simulovaných křivek aktivační energie a frekvenční faktory pro model-free metody; zkopírovat grafiku do schránky; Uložit grafiku jako obrázek do formátu PNG. Pro model-based analýzu: exportovat rovnice pro reakční rychlost pro každý jednotlivý reakční krok v kinetickém modelu; rovnice pro koncentraci každého reaktantu; rovnici rovnováhy pro celkový signál, jako je DSC/TGA/DIL atd; zkopírovat obrázek modelu do schránky, export modelu jako obrázek v PNG formátu.
	Možnost následujících způsobů exportu dat, výsledků analýz, předpovědí a optimalizace: ASCII export výsledků včetně naměřených dat a simulovaných křivek aktivační energie a frekvenční faktory pro model-free metody; zkopírovat grafiku do schránky; Uložit grafiku jako obrázek do formátu PNG. Pro model-based analýzu: exportovat rovnice pro reakční rychlost pro každý jednotlivý reakční krok v kinetickém modelu; rovnice pro koncentraci každého reaktantu; rovnici rovnováhy pro celkový signál, jako je DSC/TGA/DIL atd; zkopírovat obrázek modelu do schránky, export modelu jako obrázek v PNG formátu. 
	



