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Hiperspektrogramy - newy sposéb opisu, wizualizacji i interpretacji chemicznej niehomogenicznosci
probek stalych

Obrazowanie hiperspektralne w bliskiej podczerwieni (hyperspectral imaging in the near-infrared range,
HSI-NIR), to technika instrumentalna pozwalajaca na szybki, nieinwazyjny pomiar i charakteryzacj¢
glownego sktadu chemicznego powierzchni probek. Pomiar prowadzi do pozyskania przestrzennych
obrazéw spektralnych, w ktérych pojedynczy piksel reprezentuje widmo spektroskopowe fragmentu badanej
probki. Najnowsze publikacje dowodza, ze technika HSI-NIR z powodzeniem moze by¢ stosowana
w analityce chemicznej m.in. do badania autentyczno$ci dziet sztuki, poszukiwania poszlak i $ladow na
miejscu zdarzenia na potrzeby chemii sagdowej, a takze do identyfikacji fatlszowanych lekow.

Pelne wykorzystanie zasobu informacji zawartej w ztozonych i wielowymiarowych danych HSI-NIR
wymaga uzycia nowoczesnych narzgdzi statystycznych i metod chemometrycznych. Podczas analizy danych
hiperspektralnych, powszechnie stosowanym podej$ciem jest zawezenie obrazu do zbioru widm, ktore
charakteryzujg jedynie pewne obszary probki. Ich wybor jest rownowazny wyborowi reprezentatywnej
probki w laboratorium i ma znaczacy wplyw na dalsze etapy analizy. Nalezy nadmieni¢, iz wiedza
0 sposobach probkowania obrazu, jak i okre$lania stopnia homogenicznosci badanego materiatu,
w technikach obrazowania hiperspektralnego, jest niekompletna i wymaga zasadniczego udoskonalenia.
Reprezentatywng probkg moze by¢ zbior widm, fragment obrazu, a nawet caty obraz hiperspektralny. Mimo
to, w badaniach przewaznie wykorzystuje si¢ pojedyncze widmo lub $rednie widmo sasiadujacych ze soba
pikseli. W efekcie, informacja o dystrybucji sktadnikow chemicznych na powierzchni probki jest
zaniedbywana. Stosowana redukcja oryginalnych zmiennych zwigzana jest z ograniczeniami
obliczeniowymi komputerow i trudno$ciami metodologicznymi w stosowaniu algorytméw bazujacych na
danych majacych trojwymiarowa strukture (takich jak obrazy hiperspektralne). Nowym, obiecujacym
sposobem opisu probki z wykorzystaniem techniki obrazowania hiperspektralnego, uwzgledniajagcym
jednoczes$nie zredukowang informacj¢ wizualng i spektralna, jest hiperspektrogram.

Niniejszy projekt koncentruje si¢ na koncepcji pojedynczej probki definiowanej zbiorem widm
pochodzacych ze $cisle okreslonego fragmentu obrazu hiperspektralnego. Tak zdefiniowana probke mozna
opisa¢ hiperspektrogramem. Jest to jednowymiarowy sygnat zbudowany z kilku krzywych opisujacych
czestos¢ wystepowania danego rodzaju zredukowanych widm w obrebie wybranej probki. W ten sposob
informacja spektralna o badanym materiale moze zosta¢ wzbogacona o informacj¢ nt. niejednorodnos$ci
chemicznej probki. Sama koncepcja hiperspektrogramu otwiera réwniez nowe mozliwosci zwigzane
z wizualizacja, kwantyfikacjg i interpretacja zmian chemicznych zachodzacych na powierzchni badanego
materiatu.

Celem projektu jest zbadanie i rozwinigcie koncepcji hiperspektrogramu uwzgledniajacej niejednorodno$c¢
chemiczng probki. W oparciu o hiperspektrogramy planowane jest skonstruowanie obiektywnych miar
niejednorodnosci chemicznej (deskryptoréw), ktore zostang przetestowane na probkach wybranych ziaren
zb6z 1 wyprodukowanych tabletek. Zaproponowane deskryptory i nowa metodyka analizy probek moga mie¢
szeroki zakres stosowalnosci, ktory znaczaco wykracza poza technik¢ HSI-NIR. Ich uzycie bgdzie mozliwe
rowniez w przypadku obrazoéw konstruowanych z uzyciem spektroskopii Ramana, spektrometrii mas czy
rentgenowskiej spektroskopii fluorescencyjnej. Nowy sposdb opisu probek moze znaczaco wspomoc
rozwigzywanie rozmaitych problemow analitycznych obejmujacych m.in. ocene¢ autentyczno$ci lekow czy
zywnoS$ci, badania monitorujagce zmiany w probce obserwowane w czasie, czy szeroko pojeta kontrolg
jakosci. Niniejszy projekt ma charakter interdyscyplinarny. Taczy badania spektroskopowe
z wykorzystaniem nowoczesnych metod chemometrycznych i statystycznych, a takze metod analizy
obrazoéw. Zaproponowane podej$cie bedzie mozna wykorzysta¢ do szczegdlowej charakteryzacji probek w
formie statej. Opracowanie sposobu ich efektywnego poréwnywania w przyszto$ci pozwoli na rozwiniecie
nowych, zaawansowanych podej$¢ klasyfikacyjnych i kalibracyjnych, mozliwych do stosowania w réoznych
dziatach chemii analityczne;.



