Streszczenie

W czesci teoretycznej pracy omoéwitam podstawy chemometrycznej analizy danych,
obejmujace projektowanie eksperymentu oraz wstepne przetwarzania widm. Scharakteryzowatam
techniki analizy gtéwnych sktadowych (PCA), analizy skupien (CA) oraz metod ilosciowych: klasycznej
(CLS), odwrotnej (ILS) najmniejszych kwadratow oraz regresji czgstkowych najmniejszych kwadratéw
(PLS). Nastepnie opisatam parametry stosowane do oceny jakosci modeli kalibracyjnych. W kolejnym
rozdziale podatam podstawowe zatozenia wykorzystanych w badaniach technik pomiarowych,
tj. spektroskopii IR, Ramana, elektronowej spektroskopii absorpcyjnej, spektrofluorymetrii, a takze
wysokosprawnej chromatografii cieczowej. W kolejnym rozdziale scharakteryzowatam analizowane
substancje aktywne i barwniki. Zamiescitam przyktady wykorzystania spektroskopii oscylacyjnej

w analizie polifenoli (TPC), flawonoidow (TFC) i karotenoidéw w matrycach naturalnych.

W czesci wynikowej zawartam opis warunkéw rejestracji widm oscylacyjnych wybranych
surowcow roslinnych, tj. ziela czystka szarego, kory i lisci topoli oraz liofilizatéw ziemniakéw
o fioletowym zabarwieniu migzszu. Na bazie widm Ramana, ATR i NIR przeprowadzitam analizy
gtownych sktadowych oraz opracowatam i poréwnatam wydajnos¢ modeli PLS dedykowanych
oznaczeniom TPC, TFC oraz aktywnosci przeciwutleniajgcej. Dla prébek liofilizatéw ziemniakéw
dodatkowo skonstruowatam modele chemometryczne z zastosowaniem widm fluorescencyjnych.
Dalsze analizy koncentrowaty sie na oznaczeniach karotenoidéw w wyselekcjonowanych frakcjach
pytkow pszczelich. Ogdlng zawartosé barwnikéw oznaczytam dla danych Ramana, ATR i NIR. Widma
ramanowskie umozliwity oznaczenia ilosciowe profilu karotenoidowego, o zawartosci sktadnikéw
nieprzekraczajgcej kilkudziesieciu ppm. Podjetam réwniez préby okreslenia potozert maksimum pasma
drgan v(C=C) réznych karotenoidéw obecnych w pytku pszczelim poprzez rozktad obwiedni pasma przy
ok. 1530 cm™. W ramach analiz tej grupy barwnikéw, przeprowadzitam oznaczenia zawartosci luteiny
w 8 komercyjnych preparatach farmaceutycznych w formie kapsutek z wykorzystaniem widm Ramana
i ATR. Substancje aktywng oznaczytam na bazie uproszczonego uktadu kalibracyjnego z odzyskiem na
poziomie 96-102% i btedami RSEPwa w zakresie 2,6-4,1%. W osobnej czesci pracy przedstawitam
oznaczenia pH roztwordw barwnikéw azowych na bazie danych ramanowskich. Analize skupier i PCA
wykorzystatam do okreslenia liczby form strukturalnych czasteczek barwnikdw w roztworach
0 zmiennym pH, algorytm PLS postuzyt do opracowania modeli ilosciowych pH w szerokim zakresie, dla

probek o matej objetosci, z btedami RSEP ponizej 2,5 %.

Wyniki uzyskane w ramach przeprowadzonych badan jednoznacznie potwierdzajg znaczacy
potencjat spektroskopii oscylacyjnej w analizach substancji aktywnych w ztozonych matrycach

analitycznych. Pokazujg réwniez, ze techniki spektroskopowe w potaczeniu z chemometryczng analizg



danych stanowig wydajne narzedzie moggce znalez¢ zastosowanie w rutynowych badaniach
surowcow, produktdw pochodzenia naturalnego i lekdw, jako rzeczywistg alternatywe dla obecnie

stosowanych protokotéw analitycznych.



