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W pracy doktorskiej zaproponowano i opisano kilka strategii, umozliwiajacych rozwigzanie
ztozonych problemoéw analitycznych poprzez taczenie tanich, szybkich i nieinwazyjnych metod
analitycznych z nowoczesnymi podejsciami uczenia maszynowego. Techniki uczenia
maszynowego, mimo swego duzego potencjatu, nadal nie sa powszechne w laboratoriach
i grupach badawczych. Badania prowadzone w ramach doktoratu koncentrowaly si¢ na
opracowaniu nowych, nieinwazyjnych metod charakteryzacji heterogenicznych probek,
bedacych ztozona mieszaning réznorodnych zwigzkéw chemicznych. W badaniach uzyto
nowoczesne] techniki obrazowania hiperspektralnego, ktora rejestruje widma w zakresie
bliskiej podczerwieni (NIR-HSI), standardowej techniki spektroskopowej z zakresu bliskiej
podczerwieni (NIR) i metody chromatografii cienkowarstwowej (TLC). Korzystajac z synergii
tych technik, jak rowniez projektujac nowatorskie chemometryczne sposoby interpretacji
danych instrumentalnych, wprowadzono rozwigzania utatwiajgce badania
wielosktadnikowych, heterogenicznych chemicznie probek.

Materiatem badawczym byly miedzy innymi probki migsa, probki odpadow z tworzyw
polimerowych 1 surowcow polimerowych oraz probki tuszy barwnych. Probki o ré6znym
pochodzeniu i charakterystyce pozwolily potwierdzi¢ nie tylko skutecznos$¢, ale rowniez
uniwersalno$¢ zaproponowanych strategii analitycznych. Wybrane probki 1 im podobne
regularnie trafiajg do laboratoriow, w ktorych sa szczegdétowo analizowane lub kontrolowane
pod katem jako$ci w taki sposob, aby wykry¢ partie produktu niezgodne z oczekiwaniami
producenta lub konsumenta.

Prace badawcze realizowane w ramach doktoratu mialy dwa cele. Pierwszym z nich bylo
opracowanie bardziej efektywnych sposoboéw charakteryzowania ztozonych probek. Przy czym
poprzez zwickszenie efektywnosci rozumie si¢ obnizenie zarowno kosztow, czasu pomiaru oraz
analizy, jak i rozszerzenie mozliwosci, jakie oferuje dostepne wyposazenie laboratoryjne, jesli
zostanie wsparte proponowanymi przeze mnie nhowoczesnymi metodami przetwarzania
1 interpretacji danych. Drugim celem byto zniwelowanie niektorych wad wybranych metod
1 procesOw analitycznych. Sam proces przetwarzania probek (migdzy innymi roztwarzanie,
oczyszczanie, homogenizacja, ekspozycja probki na dziatanie analitycznych odczynnikow
chemicznych) jest czesto gltownym Zrodtem btedoéw laboratoryjnych. Uproszczenie lub
usunigcie etapu przygotowania probki moze prowadzi¢ do wigkszej skutecznosci wielu analiz
laboratoryjnych. Jednocze$nie samo przetwarzanie probki prowadzi do usunigcia czgsci
informacji, ktéra bywa kluczowa do identyfikacji materiatu laboratoryjnego irozwigzania
problemu analitycznego. Zaproponowane podejScia ograniczaja te problemy, a takze
wykorzystujg czes¢ danych instrumentalnych, ktére sg powszechnie ignorowane w toku
procesu analitycznego, do bardziej szczegdtowej charakteryzacji probki laboratoryjne;.



