wDostawa pakietu licencji na oprogramowanie od analizy danych 7 miareczkowania potencjometrycznego
oraz z miareczkowania spektrofotometrycznego dla Instytutu Nauk o Zdrowiu UO”

Opis przedmiotu zamowienia
Zalacznik nr 1

Przedmiotem zaméwienia jest dostawa jednego [ 1 ] pakietu licencji dozywotnich na oprogramowanie do: analizy danych
uzyskanych z miareczkowania potencjometrycznego oraz analizy danych uzyskanych 2z miareczkowania
spektrofotometrycznego.

Oprogramowanie do: analizy danych uzyskanych z miareczkowania potencjometrycznego; obliczenia wartosci statych
trwatosci oraz rozkladu stezen form kompleksowych, musi posiadaé co najmniej nizej wymienione funkcje:
1. wyprowadzanie statych réwnowagi, statych trwalosci, z danych eksperymentalnych,
wizualizacja dopasowania modelu do danych eksperymentalnych,
wprowadzenie danych dla min. 4 réznych reagent6w,
obliczenia dla elektrody pH i emf,
obliczenia dla kwasu dwuzasadowego
obliczenia dla komplekséw typu metal-ligand,
obliczenia dla komplekséw temarnych,
obliczenia dla miareczkowar kompetycyjnych,
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dane wejsciowe w postaci plikbw o rozszerzeniu: txt, csv,

. wybdr jednostek dla danych wejsciowych — stezen — w mmolach lub mol/L,

. wprowadzanie danych: potencjat elektrody, stgzenia reagentéw, objetosci reagentéw, wartosci bledow — jest
monitorowane pod wzgledem kompletnosci,

. kontrola danych przed obliczeniami: dane sa sprawdzane pod katem wartosci domysInych przed jakimikolwiek
obliczeniami,

13. wyniki obliczen podawane jako logp,

14. obliczenia i wizualizacja stezeri wolnych jonéw metalu i liganda, stezen kazdej formy kompleksowej oraz

ewentualnych, zadanych przez uzytkownika, form hydrolitycznych,

15. opcja wprowadzenia tadunkow form kompleksowych,

16. zapis modelu obliczeniowego, ktéry mozna nastgpnie przywota¢ dla kolejnych danych eksperymentalnych,

17. wykonywanie diagraméw kompetycji dla réznych systemow za pomoca tej aplikacji lub bezplatnego

dodatkowego oprogramowania,
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Oprogramowanie do: analizy danych z miareczkowania spektrofotometrycznego; obliczenia wartoci stalych trwatosci
komplekséw, musi posiada¢ co najmniej nizej wymienione funkcje:
1. obliczenia na podstawie danych spektrofotometrycznych uzyskanych za pomoca technik spektroskopowych: w
zakresie UV-Vis, podczerwieni, Ramana, luminescencji i fluorescencji,
obrobka danych uzyskanych za pomocg miareczkowania lub badania zestawu pojedynczych probek (batch),
wlgczanie pomiaréw pH jako dodatkowych do miareczkowania i batchy,
automatyczna aktualizacja doliczonych statych trwalosci,
obliczenia stalych nastgpczych i kumulatywnych,
analiza gldwnych sktadowych,
eksport danych (w postaci utworzenia pliku lub kopiowania danych do schowka),
interaktywne dopasowanie danych eksperymentalnych do obliczanej symulacji.
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