
Streszczenie 
 

W części teoretycznej pracy omówiłam podstawy chemometrycznej analizy danych, 

obejmujące projektowanie eksperymentu oraz wstępne przetwarzania widm. Scharakteryzowałam 

techniki analizy głównych składowych (PCA), analizy skupień (CA) oraz metod ilościowych: klasycznej 

(CLS), odwrotnej (ILS) najmniejszych kwadratów oraz regresji cząstkowych najmniejszych kwadratów 

(PLS). Następnie opisałam parametry stosowane do oceny jakości modeli kalibracyjnych. W kolejnym 

rozdziale podałam podstawowe założenia wykorzystanych w badaniach technik pomiarowych, 

tj.  spektroskopii IR, Ramana, elektronowej spektroskopii absorpcyjnej, spektrofluorymetrii, a także 

wysokosprawnej chromatografii cieczowej. W kolejnym rozdziale scharakteryzowałam analizowane 

substancje aktywne i barwniki. Zamieściłam przykłady wykorzystania spektroskopii oscylacyjnej 

w analizie polifenoli (TPC), flawonoidów (TFC) i karotenoidów w matrycach naturalnych.  

W części wynikowej zawarłam opis warunków rejestracji widm oscylacyjnych wybranych 

surowców roślinnych, tj. ziela czystka szarego, kory i liści topoli oraz liofilizatów ziemniaków 

o fioletowym zabarwieniu miąższu. Na bazie widm Ramana, ATR i NIR przeprowadziłam analizy 

głównych składowych oraz opracowałam i porównałam wydajność modeli PLS dedykowanych 

oznaczeniom TPC, TFC oraz aktywności przeciwutleniającej. Dla próbek liofilizatów ziemniaków 

dodatkowo skonstruowałam modele chemometryczne z zastosowaniem widm fluorescencyjnych. 

Dalsze analizy koncentrowały się na oznaczeniach karotenoidów w wyselekcjonowanych frakcjach 

pyłków pszczelich. Ogólną zawartość barwników oznaczyłam dla danych Ramana, ATR i NIR. Widma 

ramanowskie umożliwiły oznaczenia ilościowe profilu karotenoidowego, o zawartości składników 

nieprzekraczającej kilkudziesięciu ppm. Podjęłam również próby określenia położeń maksimum pasma 

drgań ѵ(C=C) różnych karotenoidów obecnych w pyłku pszczelim poprzez rozkład obwiedni pasma przy 

ok. 1530 cm-1. W ramach analiz tej grupy barwników, przeprowadziłam oznaczenia zawartości luteiny 

w 8 komercyjnych preparatach farmaceutycznych w formie kapsułek z wykorzystaniem widm Ramana 

i ATR. Substancję aktywną oznaczyłam na bazie uproszczonego układu kalibracyjnego z odzyskiem na 

poziomie 96-102% i błędami RSEPwal w zakresie 2,6-4,1%. W osobnej części pracy przedstawiłam 

oznaczenia pH roztworów barwników azowych na bazie danych ramanowskich. Analizę skupień i PCA 

wykorzystałam do określenia liczby form strukturalnych cząsteczek barwników w roztworach 

o zmiennym pH, algorytm PLS posłużył do opracowania modeli ilościowych pH w szerokim zakresie, dla 

próbek o małej objętości, z błędami RSEP poniżej 2,5 %.  

Wyniki uzyskane w ramach przeprowadzonych badań jednoznacznie potwierdzają znaczący 

potencjał spektroskopii oscylacyjnej w analizach substancji aktywnych w złożonych matrycach 

analitycznych. Pokazują również, że techniki spektroskopowe w połączeniu z chemometryczną analizą 



danych stanowią wydajne narzędzie mogące znaleźć zastosowanie w rutynowych badaniach 

surowców, produktów pochodzenia naturalnego i leków, jako rzeczywistą alternatywę dla obecnie 

stosowanych protokołów analitycznych. 


