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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ БЛИЖНЕЙ ИНФРАКРАСНОЙ СПЕКТРОСКОПИИ 
ДЛЯ АНАЛИЗА СЕМЯН ПОДСОЛНЕЧНИКА

Спектроскопия в ближнем инфракрасном диапазоне (БИК-спектроскопия) представляет 
собой современньїй инструментальньїй метод количественного и качественного анализа раз- 
ньіх обьектов, основанньїй на сочетании спектроскопии и статистических методов исследо- 
вания многофакторних зависимостей. Зта молекулярная спектроскопия, применяемая для 
определения состава обьекта без его разложения, обьічно составляет суть химического анали
за. В последнее время широкое распространение долучили исследования по использованию 
спектроскопии диффузного отражения в БИК диапазоне для анализа пищевьіх продуктов и 
сьірья для их производства.

Несмотря на наличие большого количества таких данньїх, отсутствуют достаточно точ- 
ньіе математические модели, которьіе однозначно показьівают корреляцию полоси поглоще- 
ния в БИК области спектра с количественннм, а иногда и качественньш составом образцов 
исследуемнх продуктов [1]. Интерпретация спектральних данньїх в отчетах разньїх авторов 
отличается, позтому нет достоверннх надежннх характеристик, на которне можно било би 
полататься. Для расчета калибровок используются в основном метод наименьших квадратов 
PLS (partial least squares) и регрессия на главньїх компонентах (principal component regression). 
В одних работах используется множественная линейная регрессия MLR (multiple linear 
regression), в других -  «модификация» обьічньїх методов (stepwise polynomial PCR, PLS). Для 
обработки БИК спектральних данньїх используют метод нейроннмх сетей [2].
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Измерение БИК спектров отражения проводили на приборе «Инфрапид-61» (1330-2370 нм). 
В работе использовали образцьі из Института масличньїх культур НААН Украиньї (Запорожье).

Для проведення зксперимента в условиях, близких к конвейерному режиму, образцьі 
подвергались минимальной обработке. Бьіли взятьі два образца семян подсолнечника каждо- 
го сорта. Один образец каждой парьі измельчали с шелухой, семена другого образца отделяли 
от шелухи и также измельчали. Чтобьі обеспечить одинаковую степень измельчения и устра- 
нить влияние размера частий на полученньїе спектрьі, измельченньїе образцьі просеивали че
рез сито с диаметром отверстий 1 мм. Для уменьшения влияния влаги на спектральньїе ха
рактеристики образцов, измельченньїе семена вьісушивали до постоянной массьі, используя 
инфракрасную сушку. Расчет калибровок проводился до тех йор, пока разница между стан- 
дартной ошибкой калибровки (SEC) и стандартной ошибкой кросс-валидации (SECV) не ста
новилась менее 10 %.

Использование спектроскопии диффузного отражения предполагает проведение проце
дурні предварительной калибровки прибора стандартньїми методами [3]. Образцьі для калиб- 
ровочной серии готовили путем добавлення свободной олеиновой кислотьі к измельченньїм 
Семенам, характеризующимся известньїм содержанием олеатов. Для зтого раствор олеиновой 
кислоти в летучем органическом растворителе равномерно распьіляли по поверхности образ
ца, перемешивая его. Увеличение массовой доли олеиновой кислоти контролировали путем 
измерения массьі образца после короткого срока сушки при температуре 35 °С.

Подготовленнне образцн измельченннх семян загружали в кюветное отделение прибо
ра и регистрировали их спектри. Процедура анализа всех образцов включала запись спектра 
стандарта, которнй находится в приборе, запись спектра подготовленннх образцов, которне 
находятся на стадии исследования, и обработку полуденних результатов с помощью соответ- 
ствующего программного обеспечения [4]. Время записи спектра одного образца не превьі- 
шало 2 минути. Данньїе били записанн как козффициент отражательной способности R с ин- 
тервалом в 10 нм. Для каждого образца били усреднени три сканирования.

Результати компьютерной обработки полуденних спектров образцов, содержащих 
олеиновую кислоту от 79 до 90 %, показали, что сравнительннй анализ исследуемнх спек
тров измельченннх семян обнаруживает их сходство в зтой области волн (от 1370 до 
2370 нм). Аналогичньши били также спектрьі образцов измельченннх семян без шелухи с 
соответствующим содержанием зфиров олеиновой кислотьі. Таким образом, проведенньїе 
зкспериментн показали, что метод пригоден для анализа как неповрежденньїх семян, так и 
семян, отделенньїх от шелухи.

Для сравнения спектров диффузного отражения образцов семян с шелухой и без нее 
били исследованьї два сорта подсолнечника, а именно, «Смак» и «КР11В», содержащие 
большое (73,6 %) и низкое (29,78 %) количество олеиновой кислотьі.

Анализ спектров калибровочньїх серий образцов семян подсолнечника, обогащенннх 
свободной олеиновой кислотой, показал появление характерних минимумов интенсивности 
отражения в диапазоне 2140-2160 нм (рис. 1). Козффициент диффузного отражения в зтом 
диапазоне увеличивается пропорционально росту массовой доли олеиновой кислотьі в образце. 
Расчет и построение калибровочньїх кривих и определение линейннх уравнений на основе 
регрессионного анализа показнвают зависимость козффициента диффузного отражения от 
массовой доли олеиновой кислоти на длине волньї 2240 нм при козффициенте аппроксимации 
98 % (рис. 2). Различия в спектрах диффузного отражения образцов с различньїм количеством 
свободной олеиновой кислоти и изменения значений козффициента диффузного отражения в 
определенннх областях спектра обьясняются увеличением числа функциональннх групи, спо- 
собньїх вступать в слабне взаимодействия как с одними и теми же группами, так и с другими.

Таким образом, используя найденную зависимость и зная значение козффициента диф
фузного отражения в БИК диапазоне от семян подсолнечника с неизвестньш содержанием 
олеиновой кислотьі, по графику можно определить ее массовую долю в данном образце. Не- 
разрушающий метод БИК-спектроскопии может упростить анализ качественньїх компонен- 
тов, поскольку зтапьі зкстракции органическими растворителями не требовались, а инстру-
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ментальний анализ бьіл проведен за несколько минут. Такой метод исследования систем с 
многокомпонентньїм химическим составом является перспективним из-за низкого уровня по- 
глощения света в отой области спектра. Метод БИК-спектроскопии можно использовать для 
определения необходимнх компонентов в широком диапазоне концентраций. Для анализа 
многочисленнмх образцов данньїй метод анализа может заменить химические и хроматогра- 
фические методи, такие как ГЖХ. Разработка отих уравнений в БИК диапазоне для отдель- 
ннх жирних кислот является лишь первьім шагом. Результати сравнительного анализа спек- 
тров диффузного отражения образцов семян с шелухой и без ее наличия, и тех же образцов, 
обогащенннх свободной олеиновой кислотой, позволяют сделать вьівод о том, что метод пер- 
спективен для определения других жирних карбонових кислот в подсолнечном масле. Зкс- 
пресс-метод диффузного отражения БИК-спектроскопии можно рассматривать как альтерна
тивний метод определения качества жиросодержащих материалов в процессах их хранения, 
сортировки или переработки.

Рисунок 1. Спектрьі диффузного отражения образцов семян подсолнечника, обогащенньїх олеиновой кислотой

Массовая доля олеиновой кислоти
Рисунок 2. Калибровочная кривая и линейное уравнение зависимости козффициента диффузного отражения

от массовой доли олеиновой кислоти при 2240 нм
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