NAPOVEDA K PROGRAMU MATRIX-CALIB
1 Matrix-calib

Software Matrix-calib byl vytvoren primarné pro pracovniky v oblasti kulturniho
dédictvi, kteri se zabyvaji keramikou a pfi své praxi vyuzivaji ru¢ni rentgen-
fluorescencni (pXRF) spektrometry). Tyto pfistroje umoznuji rychlou analyzu
chemického slozeni prfimo v terénu, Ci depozitafi muzea. Jejich hlavni vyhody

v porovnani s laboratornimi zafrizenimi pro chemickou analyzu, jako
prenositelnost a nizké naklady na provoz, jsou vyvazeny nizsi presnosti
kvantifikace koncentraci chemickych prvkl. Vysledy pXRF je vhodné zptesnit
kalibraci za pomoci pouZiti referenénich vzorkd o zndmém sloZeni.

Matrix-calib je rozdélen na dvé &asti. Prvni z nich slouzi k vytvoreni kalibracni
knihovny, v druhé Casti se aplikuje vytvorena kalibrac¢ni knihovna pro dataset se
vzorky neznamého slozeni. Pri tvorbé kalibracni knihovny je mozné vyuzit
implementovanou databdzi standardt vhodnych pro analyzu keramické hmoty.
Jednd se o produkty National Institute of Standards and Technology (NIST),
China National Analysis Center for Iron and Steel, National Research Center for
Certified Reference Materials v Cin&, National Institute of Advanced Industrial
Science and Technology v Japonsku a MINTEK. Certifikované hodnoty nékterych
standard@ byly doplnény o hodnoty z online databaze pro referenéni materialy
GeoReM (Jochum et al., 2005) a zpresnény o vysledky ovérovaci studie Huntové
a kol. (2014a, 2014b).

Aplikace byla vyvinuta na platformé Java, Standard Edition verze 14 s vyuzitim
implementace Open]DK verze 14. Grafické uzivatelské rozhrani bylo vytvoreno s
pouzitim toolkitu JavaFX v implementaci Open]FX verze 14. Funkcionalitu
vypoctu regresniho modelu zajistuje knihovna Throwin Math od Sebastiaana R.
Hogenbirka (2020). Pro serializace do formatu XML je pouzit XMLEncoder

z interniho modulu platformy Open]DK. Import a export CSV formatu je
realizovan s pomoci knihovny Apache Commons CSV verze 1.8 od Apache
Software Foundation.

Aplikace byla vyvinuta pro Masarykovu univerzitu v Brné v ramci projektu NAKI
IT Vrcholné stredovéka keramika jako soucast movitého kulturniho dédictvi
(DG18P020VV020).

Matrix-calib je aplikace publikovana pod licenci GPL v3.

Autofi:

Karel Slavicek - odborna realizace

Ondrej Némecek - IT realizace

Jan Petrik - testovani

VSechna prava nalezi Masarykové univerzité.



2 Kalibrac¢ni knihovna

Kalibrac¢ni knihovna je samostatny XML soubor, ktery obsahuje informace
nezbytné pro naslednou kalibraci chemickych méfeni nezndmych vzorkd.
Uzivatel nejprve definuje chemické prvky, jejichz koncentrace bude chtit
kalibrovat. Za tim Ucelem by mél mit zmérené referencni vzorky stejnou
metodikou, kterou bude nasledné aplikovat na neznamé vzorky. Prifazenim
zméFenych hodnot k certifikovanym hodnotdm standardd umozni program
uzivateli zobrazeni rozptylového diagramu pro kazdy prvek. Graf slouzi

k vybéru a ulozeni vhodného regresniho modelu. Tato kapitola vas krok po
kroku provede tvorbou kalibra¢ni knihovny. Jednotlivé kapitoly odpovidaji
oknlm v rdmci grafického rozhrani programu.

2.1 Informace o knihovné (Library information)
Okno (obr. 1 - krok 1) slouZi k zaznamenani zakladnich udajd, jako je
jméno autora, typ pristroje, ¢i popis metody méreni (napr. délka méreni).

e Po zaskrtnuti uzamceni zmén jiz po kone¢ném ulozeni knihovny,
nebude mozné provadét jeji upravy (obr. 1 - krok 2)

2.2 Databdze standard( (Load elements and standards from
presets)
Tato ¢ast obrazovky obsahuje databazi standardd s certifikovanymi

koncentracemi chemickych prvkd, které jsou doplné&né o dal&i hodnoty
prvkl z databdze GeoReM.

e Tlacitkem Choose preset (obr. 2 — krok 1) otevrete okno vybéru
prvkl a standardd. V horni &asti okna oteviete pole se seznamem a
zvolte prvek jez bude kalibrovan (obr. 2 - krok 2). Ve spodni ¢asti
okna se zobrazi seznam prednastavenych standardi. Lze zvolit
jeden, nebo vice. Vybé&r standardd potvrdte tlaéitkem Add (obr. 2 -
krok 3). Potvrzenim vybéru bude prvek automaticky viozen do
nasledujiciho okna vcetné certifikovanych hodnot do okna Standards
for measured elements.

e Postup muzete opakovat pro vdechny prvky, které budou kalibrovany.
Prvky lze vSak zadavat manualné - viz navod v kapitole 2.3.

2.3 Analyzované prvky (Measured elements)
V tomto okné definujte chemické prvky, které budou kalibrovany, pokud
tak jiz nebylo uc¢inéno automatickym pridanim podle kapitoly 2.2.

e Vlozeni prvka se provadi dvojklikem do pole sloupce Analyzovany
prvek, nebo tlacitkem Add (obr. 3 - krok 1).

e Prvek by mél byt pojmenovan pouze chemickou znackou (obr. 3 -
krok 2), nebo jménem, které je pouzité v zahlavi tabulky s daty, jez
bude predmétem importu. Shodou jmen v obou tabulkach zajistite
funkcnost filtrovacich tlacitek v prostfednim okné - Show only
measured elements a Show only selected element.

e Kazdy vstup je nutné potvrdit klavesou Enter.

e Ruéni vkladdani prvk( neni nutné v pfipadé&, Zze byly prvky viozeny
automaticky podle kapitoly 2.2.



2.4 Standardy (Standards for selected element)
Po definovani prvkd{, s nimiz chcete pracovat, je nutné pro kazdy prvek
pridat standardy, ¢i referencni vzorky, které poslouzi pfi hledani vhodného
regresniho modelu.

Standardy je mozné pridat z implementované databaze, jez obsahuje
komercné dostupné standardy vhodné pro kalibraci analyz
keramiky
o Tladitkem Preset (obr. 4 - krok 1) se otevie nabidka standardl
pro vybrany prvek. Vyberte pozadované standardy a vybér
potvrdte tlacitkem Add (obr. 4 - krok 2).
Standardy je mozné pridavat téz ru¢né, podobné jako u pfi pridavani
prvkl v prfedchozim kroku.
o Tlacitkem Add (obr. 4 — krok 3), nebo dvojklikem do nového
radku, se aktivuje radek pro novy zaznam.
o Uprava kazdého pole je mozna po jeho aktivaci dvojklikem.
o Kazdy vstup je nutné potvrdit klavesou Enter.

2.5 Zmérené hodnoty (Measured values)
Tabulka v prostredni ¢asti okna, kterd slouzi k praci s vlastnimi
namérenymi hodnotami.

Tla¢itkem Import CSV (obr. 5 - krok 1) otevrete okno pro vyhledani
souboru.
Program umoznuje import vlastnich méreni pouze ve formatu *.csv,
jelikoZ se jednd o format, ktery odpovida exportovanym datim
z nejvice rozsirenych pXRF zarizeni - Delta a Omega od Innov-X
Systems.
o CSV soubor by mél obsahovat stredniky jako oddélovace
sloupcl (takto je nativné nastaven export dat ze zatizenf)
o Koncentrace prvkd doporuc¢ujeme mit vyexportované
v jednotkach ppm (tak se zajisti Uplna kompatibilita datového
souboru s aplikaci Matrix-calib)
Pokud se nazvy prvkl v okné Measured elements (obr. 5 - krok 2)
shoduji s jejich nazvy v zahlavi importovaného datasetu, je mozné
redundantni sloupce filtrovat zaskrtavacimi poli Show only
measured elements a Show only selected element, které se
nachazi pod tabulkou.
o PFi pouziti filteru je mozné pridat chybéjici sloupce (napr.
s nazvem tadkl) tlaéitkem ,,+" (obr. 5 - krok 3) v zdhlavi
tabulky
Postup pro pfifazeni zmérenych hodnot prvku k prislusSnému standardu:
o V okné Measured elements kliknutim vyberte prvek (obr. 5 -
krok 4).
o V okné Standards for selected element kliknutim vyberte
standard (obr. 5 - krok 5).
o Ve stredni ¢asti obrazovky — okno Measured values, vyberte
hodnotu prislusného prvku naleziciho danému standardu. Volbu



potvrdte tlacitkem Assign to standard. (Hodnotu Ize ke
standardu dopsat téz rucné).

» PrFi praci s pXRF se doporucuje méreni opakovat, a proto je
Matrix-calib na tento pfipad pripraven. Mysi provedte
vybér vice poli odpovidajicich opakovanym méfenim.
Je nutné drzet klavesu CTRL, nebo SHIFT (obr. 5 -
krok 6). Nasledné v okné pod tabulkou vyberte, zda
vyzadujete vypocet aritmetického priiméru, ¢i medianu
(obr. 5 - krok 7), a poté kliknéte na tlacitko Assign to
standard (obr. 5 - krok 8).

» Postup opakujte pro zbyvajici standardy. Stejné
postupujte i u ostatnich prvka.

2.6 Regresni funkce (Regression function)
Prava Cast obrazovky slouzi k vybéru vhodného regresniho modelu prvku.
K tomuto kroku pristupte, jakmile ma kazdy prvek prifazeny hodnoty
zmérené a certifikované (obr. 6 - krok 1).

e Po vybéru prvku v tabulce Measured elements (obr. 6 - krok 2), se
jiz zadané body promitnou do grafu, jehoz osy tvori certifikované a
namérené hodnoty.

e Graf slouzi k vybéru regresni funkce.

o Vybér provedte v okné pod grafem pomoci rozbalovaciho
seznamu regresnich funkci (obr. 6 - krok 3).

o Vybér potvrdte tlacitkem Assign regression to element (obr. 6
— krok 4).

o Opakujte pro vSechny prvky.

o Graf je mozné pro vyexportovat ve formatu PDF.

e Pii pohledu do grafu se miZe stat, ze se nékterd méfeni ukazou jako
chybna (Casto pri nizkych koncentracich prvku, nebo pfi prekryvech
spektralnich car)

o Vybérem standardu v tabulce Standards for selected element
(obr. 6 - krok 5) se v grafu zvyrazni bod pro dany standard.

o Nasledné je mozné tlacitkem Reject/Use (obr. 6 - krok 6)
prvek vyradit z vypoctu regresni funkce.

2.7 Jak upravit drive vytvorenou kalibra¢ni knihovnu

V okné Informace o knihovné pouzijte tlacitko otevFit a vyberte
pozadovany soubor s kalibra¢ni knihovnou, kterou si prejete upravit. Pokud
pri tvorbé dané knihovny nebylo zaskrtnuto tlacitko Uzamknout pro Gpravy,
je mozné upravit veskery jeji obsah. Po dokonceni Uprav je tfeba knihovnu
opét ulozit.



3 Kalibrace dat

Druha cast aplikace Matrix-calib slouzi k pouziti kalibracni knihovny vytvorené
podle ndvodu v kapitole 2. Regresni modely pro jednotlivé prvky budou pouzity
k rekalkulaci koncentraci prvki u nezndmého vzorku. Tato kapitola slouzi jako
navod, jak kalibrovat data za pouziti kalibra¢ni knihovny vytvorené v kapitole 2.

3.1 Nacteni kalibrac¢ni knihovny
Prvnim krokem je nacteni drive vytvorené kalibrac¢ni knihovny. K tomu slouzi
prvni okno Library information (vlevo nahore), které je obsahuje informace o
knihovné a je totozné s tim, které znate z tvorby kalibracni knihovny.

e Tla¢itkem Open (obr. 7 - krok 1) oteviete okno prohlizece souborl a
zvolte vhodnou kalibracni knihovnu.

e Po jejim otevreni se zobrazi informace o knihovné (jméno, autor, datum a
popis).

e Zaroven se v okné Measured elements (vlevo dole) zobrazi seznam
prvki, pro které byl definovan regresni model.

3.2 Import dat a jejich kalibrace
Prostredni ¢ast obrazovky zobrazuje tabulku s datovym souborem, které je
nejdrive nutné importovat.

e Tlac¢itkem Import CSV (obr. 8 — krok 1) zvolte dataset ke kalibraci
(oddélovac sloupcil v *.csv souboru musi byt stFednik, pokud je soubor
nastaven jinak, nebude v programu fungovat spravné).

e Zaskrtavacimi poli Show only measured/selected elements (obr. 8 -
krok 2) je mozné zobrazeni dat filtrovat.

e Nyni je nutné v okné Apply calibration on selected values zvolit, zda
format vasich dat pracuje s desetinnou carkou ¢i teckou (obr. 8 - krok
3).

o V tomto okné tlaCitkem Apply calibration and save to result
table (obr. 8 - krok 4) dojde k prepocitani zvoleného rozsahu
hodnot podle pfislusného regresniho modelu.

3.3 Export kalibrovanych dat
Okno Export results table to file (vpravo dole) umoznuje tlacitkem Export
CSV (obr. 9 - krok 1) ulozit kalibrovana data do tabulky v textovém formatu
*.csv.

e Do hlavicky exportovaného *.csv souboru je mozné vlozit informace jako
nazev, autora a popis.
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