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Principem infracervené spektrometrie (IR) je méfeni absorpce infracerve
Infradervenym zafenim rozumime elektromagnetické zafeni v rozsahu vino¢td 12 500 az 20 cm*

zéfeni molekulami latek.
a vinovych

délek 0,8 — 1000 um. Energie fotonu infracerveného zareni nepostacuje pro excitaci elektroni v molekulovych
orbitalech, ale je dostatecna ke zméné vibra¢niho stavu ¢i rotaéniho stavu molekuly. Tyto pfechody se
ve spektru projevi jako absorpéni pasy.

Déleni infra €erveng oblasti spektra  (vinova delka a vinocet)

* - blizkainfra €ervena oblast (NIR )
0,78~ 2,5 m, 12800 - 4000 cm't

» stredniinfra éervend oblast (IR)
2.5~ 50 pm, 4000 - 200 cm't

» vzdalena infra ervena oblast (FIR)
50~ 1000 pm, 200 - 10 cm*

Obr, 1: Spekirometr Nicalet - Obr. 2: Spekirum

FT-IR spekirometr (s Fourierovou transformaci)

Obr. 2: Schéma FT-IR spektrometru (Prochazkova, 2012 )

= Michelson uv interferametr
nahrazuje monochromator, na principu interference zesiluje, resp.
zeslabuje zareni z polychromatického zdroje

= vysledkem méreni je interferogram  (zavislost odezvy  detektoru
na case)

* po provedeni Fourierovy transformace
Wpoctu ziskame spektra

pomoci * matematickeho

Furer Tt 1)

Obr. 5: Interferogram a spektrum
(. mk-ast kit edu)

Obr. 4: Michelson uv interferometr
(Svitiik. 2006)
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Kvalitativni analyza

kvalitativni analyzu PGUZW?KY\S Pro potwrzeni nebo wywraceni turzeni,
2da hiedany analyt je obsazen ve zkoumanem vzorku nel
pro zafazeni vzarku do t7id.
metody kvalitativni analgzy:
+ Rozliovac analyza
Test padabnosti
Test odlehlosti
Whledévani standard v knihovne
Kontrola kvality — srovnan § tidami standarda

Rozlisovaci analyza (Discriminant analysis)
» Klasifikatn( technika urgujici t¥idu, Kier se neznmy materidl
odoba.

tridy v Kalibragnit standardu jsou definovany nejmeéns dvma
standardy

vysledkem je Mahalanobisava vzdalenost . tj. vzdalenost vzorku
od tgziste whoduocené tridy:

Obr. 6 Spekira (eidam, med,

Oby. 7 Diskriminantii- analyza
‘miéko, rybi svalovina)

Test podobnosti
* monitoruje Gistotu materialu vyrabného stejnym zpisobem

Testadlehlosti
® posuizuje shody analyzovarieho materialu s definovanymi fFidami

‘Whiedavani standard” a v knihovn &
* identifikuje materialy. které jsou nezname

Kontrola kvality — srovnani st Fidami standard it

. Bowzula shodnost spektra vzorku s vice spekiry rlznych trid
standardi;
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KVANTITATIVNI ANALYZA _:»;3; %
METODA CASTECNYCH NEJMENSICH CTVERCU (PLS) % i &

Metoda ¢astecnych nejmensich ctvercd (PLS — Partial least squares) vyuziva vicerozmérny prostor a umozriuje
nam komprimovat obséahla spektraini data. Pocet spektralnich proménnych je ve spektralni matici preveden
na mensi pocet faktord (faktory PLS), odstrani se tak nepotfebné spektralni informace.

PLS metoda

= vhodna metada pro nedefinované matrice analyzavanych vzorki a
pro pripady; kdy dochazi k prekryti casti spektrainich pasu
vyhodol je moznast stanoveni vice analytt z jednoho naméfeného
spekira:

*  newyhodou je slozity kalibracni model

Diagnostika Spectrum Outlier (odiehlé standardy)

= slouzi k identifikaci standardd, u kteryeh byly nepresné stanoveny
referenni hodnoty nebo se objevila spektralni odchylka

Vytvo Feni kalibra €niho modelu
alespor 30 kalibraénich standardl na kazdy stanovovany analyt
validaéni standardy by mély tvofit pétinii Kalibracnich standard Obr. 3: Spectrum Outlier:

Kalibracni a validacni standardy nelze pripravit pouze fedanim (nesmi Portia Mehalanobisow vaddenost spee Kaniho Kalbracnino standard aktunt
vykazovat zavislost) mers RIS ISR, o cdslonnd Nodd soekt, ol neis il

. o el Sy Pauziva Dixonoy nebo Chauveneriy test k posouzen’, 7 jo

standardy kalibragni se vyuzii pro konstrukel kalibracnio modelu a S st K ipodh Ry Namansoeon ey o ey

Standardy validaén pro zajistent preikenich schopnosti modelu Spokyain oA po kadey St 8 kompane)

Pro wivofeni kalibratniho  modelu se pouzival  namerena s

infracervena spektra standardd a ziskané  kvantitativni - hodnoty Diagnostia Feverae:

bledanych anaiyt referencimi metodami * poskywe pfommace o ton, jay Wy ma ke ze sians
it moda & Jak feans namluln Kalbeatnl motes Mads

e

Diagnostika PRESS
= hodnota PRESS je indikatorem chyby Kalibrace PLS metody.

-l

Obr. 4: Leverage Obr. 5: PRESS

Datové bary by mély byt dismibuovany  Jdediil tvar, S rostoucin pactem faktord
Souméné. - po - celém - fzsahu - Klesaparamet RMSECY.
taolovang - bod

roresponducino . ‘

‘standardy od ostatnich v metod
idknov optica

1y i

interaktance

Obr. 2: Gross validace:

Obr. 1: Kalibrace

vystupem metody je linearni regrese mezi vioZenymi kvantitativnimi
hodnotami a hodnotami vypoctenymi kalibraénim modelem

parametry charakterizujici kvalitu vytvoreneho modelu jsou hlavne
korelaéni koeficient a dale chyba kalibrace (RMSEC)

vysledky analyzy validacnich  standardi- slouzi K vypostii chyby
validace (RM&ECV) a chyby predikce (RMSEP); coz je parametr
predikéni schopnosti wivoreneho kalibragnino modelu

spﬂlehﬁvast kalibrace Ize posoudit na zakliadé kalibracniho variagniho
Kaeficientu (CCV) a predikéniho variagniio kaeficientu (PCV). s A

Dalsi metody kvantitativoi analyzy Obr. 7: Kompresni Kyvela
Lambert-Beeniv zakon

Metoda multikomponentnf analyzy ~ Principal component regression
(PCR),

Stepwise multiple finear regression (SMLR)
Classical least square (CLS)
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