Modelowanie nieselektywnych sygnatow analitycznych w kontekscie
kontroli jakos$ci wybranych produktow

Ocena jakosci produktow, ktora zalezy od wielu parametrow (w tym sktadu chemicznego)
z definicji wymaga podejscia globalnego. W wigkszosci przypadkdéw nie jest to mozliwe
poprzez kontrole wylgcznie jednego czy dwdch parametréw. Dlatego produkty opisuje sie
przez sygnat analityczny (potencjalnie bogaty w informacje chemiczng). Sygnat taki bedzie
zlozony, gdyz zawiera wktady pochodzace od indywidualnych komponentow badanych
produktow. Czesto do opisu produktow uzywa si¢ sygnalow nieselektywnych
(np. chromatogramy czy widma spektroskopowe). Zasob informacji w nich zawartej pozwala
rozpatrywac je jako tzw. chemiczne odciski palca, ktore oddaja unikalnos¢ badanych
prébek. Ze wzgledu na ztozony sktad chemiczny czesto obserwuje si¢ interferencje sygnatow
pochodzacych od poszczegdlnych komponentow. Techniki chemometryczne umozliwiajg
izolacj¢ uzytecznej informacji, ktora z tego powodu nie jest bezposrednio dostepna. Zalety
chemicznych odciskow palca powoduja, ze sa one coraz czgsciej wykorzystywane do oceny
jakosci produktow, zwlaszcza w kontek$cie badan probek spozywcezych, analityki procesowej
czy monitoringu srodowiska.

Celem zrealizowanych badan bylo efektywne wykorzystanie informacji zawartej
w nieselektywnych sygnalach analitycznych do rozwigzywania probleméw szeroko pojetej
chemii analitycznej. Opracowano szereg rozwigzan analitycznych stuzacych ocenie jakos$ci
cukru (ze wzgledu na zabarwienie i zawarto$¢ popiotu), oleju napgdowego (ze wzgledu na
normy prawne dotyczace wysokosci podatku akcyzowego) oraz produktow spozywczych
takich jak kawa, migta pieprzowa, bazylia, oregano, pasta pomidorowa 1 herbata typu rooibos
(ze wzgledu na catkowita zawartos¢ antyoksydantow 1 polifenoli). Produkty
scharakteryzowano poprzez nieselektywne sygnaty analityczne takie jak: fluorescencyjne
widma synchroniczne - fluorescencyjne obrazy, widma rejestrowane w zakresie
podczerwieni oraz chromatogramy zarejestrowane z  wykorzystaniem  techniki
wysokosprawnej chromatografii cieczowej sprzezonej z detektorem DAD (HPLC-DAD). Dla
kazdego celu badawczego wybrano niezbgdne techniki chemometryczne, ktore umozliwity
opracowanie funkcjonalnych metodyk analitycznych i sformutowanie konstruktywnych
wnioskow. Metodyki uzupetniono dokonujac walidacji podstawowych parametrow
charakteryzujacych procedury analityczne.

Proponowane  rozwigzania  eliminujg  koniecznos¢  wykonywania  kosztownych
i czasochlonnych analiz dzigki zastosowaniu sygnaléw nieselektywnych. Wszystkie
eksperymenty projektowane byly tak, aby ograniczy¢ produkcje szkodliwych odpadow
chemicznych — zgodnie z zasadami zielonej chemii. Sygnaty nieselektywne, tam gdzie to
mozliwe, rejestrowano dla probek bez wstepnego przygotowania do analizy lub uzywajac
wylacznie wody destylowanej jako rozpuszczalnika. Wysoka efektywnos¢ proponowanych
rozwigzan sprawia, ze moga one by¢ rekomendowane do zastosowan praktycznych w
laboratoryjnych badaniach rutynowych oraz typu on-line, do kontroli jako$ci produktow.
Taka adaptacja wymaga jednak przeprowadzenia dodatkowych badan, zwlaszcza z
uwzglednieniem mozliwych zmian sktadu chemicznego probek.



