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Zaproszeni goscie

Prof. zw. dr hab. dr hc. Bogustaw Buszewski,

‘ czt. rzecz. PAN jest specjalistg z zakresu chemii analitycznej i chemii
Srodowiska. Studia wyzsze ukonczyt na Wydziale Matematyki-Fizyki-Chemii
Uniwersytetu Marii Curie-Sktodowskiej (UMCS) w Lublinie. W 1986 r.
otrzymat stopien doktora na Wydziale Technologii Chemicznej Stowackiego
Uniwersytetu Technicznego w Bratystawie. W 1992 r. uzyskat stopien
doktora habilitowanego, a w 1994 i 1999 r. otrzymat tytut naukowy
profesora chemii i prof. zwyczajnego. Byt stypendystg Fundacji Alexandra
Humboldta w Instytucie Chemii Organicznej na Uniwersytecie w Tybindze
oraz Fundacji Cradforda na Uniwersytecie w Lund w Szwecji, jak réwniez
wielu innych stypendidw w uznanych osrodkach naukowych.
Zainteresowania naukowe prof. Buszewskiego zwigzane sg z chemia
analityczng, medyczng i Srodowiska jak tez fizykochemia zjawisk powierzchniowych oraz z zastosowaniem
chromatografii i technik pokrewnych (HPLC, SPE, GC, CZE, P&T/GC, GC/MS, LC/MS). Zajmuje sie rowniez
metodami przygotowania prébek, spektroskopia i chemometria. Jest autorem i wspdétautorem ponad 773
publikacji 56 patentéw i licznych wyktadéw na zaproszenie. Nalezy do grona najczesciej cytowanych
polskich chemikéw (ponad 20000 cytowan, h = 62). Promotor 45 doktoratéw i opiekun 16 zakonczonych
habilitacji. Za liczne zastugi Profesor byt wielokrotnie wyrdzniany w kraju i za granicg, m.in. Ztotym Krzyzem
Zastugi, Krzyzem Kawalerskim Orderu Odrodzenia Polski Polonia Restituta, Medalem Komisji Edukacji
Narodowej, Medalem prof. W. Kemuli, Ztotym Medalem Stowackiego Towarzystwa Chemicznego
i Motdawskiej Akademii Nauk oraz nagrodami, m.in. Prezesa Rady Ministréw, Ministerstwa Nauki
i Szkolnictwa Wyzszego, Ministra Zdrowia, Fundacji Humboldta, EuCheMS Award, Naczelnej Organizacji
Technicznej, PTChem oraz subwencji profesorskiej Mistrz Fundacji na Rzecz Nauki Polskiej czy Nagroda PAN
im. M. Sktodowskiej Curie. W 2011 r prof. Buszewski uhonorowany zostat godnoscig profesora honorowego
Uniwersytetu Przyrodniczego we Wroctawiu, w 2013 r. otrzymat tytut doktora honoris causa Uniwersytetu
Sw. Cyryla i Metodego w Trnawie (Stowacja), a w 2017r. tytut doktora honoris causa Wojskowej Akademii
Technicznej w Warszawie.

W 2018 roku uzyskat tytut doctora honoris causa Uniwersytetu Przyrodniczego we Wroctawiu. Przez dwie
kadencje sprawowat funkcje prezesa Societas Humboldtiana Polonorum, prezesa Polskiego Towarzystwa
Chemicznego i prezydenta European Society for Separation Science. Jest cztonkiem Centralnej Komisji ds.
Stopni i Tytutdow (druga kadencja) i przewodniczgcym Komitetu Chemii Analitycznej PAN. Jest réwniez
cztonkiem rzeczywistym PAN

Dr Monica Casale (Dipartimento di Farmacia Universita di Genova,
Italy) got her MSc degree in Pharmaceutical Chemistry and Technology, cum
laude, in 2003 and her PhD in Medical, Food and Cosmetic Sciences in 2007,
at the University of Genova. She is currently Associate Professor in the
Research Group in Analytical Chemistry and Chemometrics at the University
of Genova, Department of Pharmacy.

Research Interests: scientific activity in theoretical and applicative
chemometrics and development of advanced and non-destructive
analytical methods for food traceability and clinical-diagnostic problems.
Collaborations, demonstrated by scientific publications, with numerous
research groups from national or international Universities or Research
Institutes.

She spent three periods of Training Abroad, in Spain and Germany.

She is Scientific Referent and participant of several research projects and supervisor of PhD students.
Awarded as the BuchiNirAward during the ‘14th International Conference on NIR’ held in Bangkok in 2009.
She is currently President of the Italian Society of NIR Spectroscopy -SISNIR (since October 2016) and
Associate Editor for ‘JNIRS- Journal of Near Infrared Spectroscopy’.
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Prof. dr hab. Ewa BuIska, Pracownik Wydziatu Chemii

Uniwersytetu Warszawskiego (UW). Od 2005 r. kierownik Centrum
Metrologii Chemicznej UW, a od 2013 roku dyrektor Centrum Nauk
Biologiczno-Chemicznych UW. Cztonek Komitetu Chemii Analitycznej PAN
oraz przewodniczgca Zespotu Spektrometrii Atomowej KChA PAN, cztonek
Polskiego Towarzystwa Chemicznego, cztonek zarzadu Klubu Polskich
Laboratoriow Badawczych POLLAB, cztonek zarzagdu miedzynarodowej
organizacji Eurolab. Od 2017 roku przewodniczaca Rady Metrologii przy
Prezesie Gtownego Urzedu Miar. Jest przewodniczagcg Rady Programowe;j
wydawnictwa MALAMUT.

Prof. E. Bulska posiada w swoim dorobku ponad 200 publikacji naukowych.
Jest rowniez autorka podrecznika ,,Metrologia Chemiczna”, wydanego przez
wydawnictwo MALAMUT oraz powstatej na tej podstawie monografii

,Metrology in Chemistry” (Springer, 2018 r.).

Jest laureatka wielu nagréd, w tym nagrody im. Bunsena-Kirchoffa przyznanej przez Niemieckie
Towarzystwo Chemiczne w zakresie spektroskopii atomowej (2004 r.); nagrody Uniwersytetu
Warszawskiego im W. Swietostawskiego za wybitne osiggniecia naukowe w zakresie zastosowan chemii
analitycznej (2006 r.); medalu im. Wiktora Kemuli przyznanego przez Polskie Towarzystwo Chemiczne, za
wybitne osiggniecia z zakresu chemii analitycznej (2012 r.).; tytut IUPAC’2015 Distinguished Women in
Chemistry, przyznanej przez organizacje IUPAC (2015 r.); nagrody im. Jerzego Fijatkowskiego przyznanej
przez Komitet Chemii Analitycznej PAN, za wybitne osiggniecia w zakresie analitycznej spektrometrii
atomowej i spektrometrii mas (2016 r.). Zostata wyrdzniona odznaczeniami panstwowymi, Ztoty Krzyz
Zastugi (2015 r.) oraz Krzyz Kawalerski Odrodzenia Polski (2019 r.)

Prof. dr hab. Beata Walczak (Instytut Chemii, Wydziat Nauk
Scistych i Technicznych, Uniwersytet Slaski w Katowicach) ukorczyta studia
chemiczne w 1979 r. na bytym Wydziale Matematyki, Fizyki i Chemii (obecnie
Wydziat Nauk Scistych i Technicznych) Uniwersytetu Slgskiego w Katowicach.
Od czasu ukonczenia studidw jest zatrudniona w Instytucie Chemii
Uniwersytetu Slaskiego. Studia po-doktorskie odbyla na Uniwersytecie
Orleanskim (Francja) oraz na Uniwersytecie Technicznym w Grazu (Austria).
Ponadto jako profesor wizytujgcy wspdtpracowata z Vrije Universitiet Brussel
w Belgii, z Uniwersytetem ‘La Sapienza’ w Rzymie (Wtochy), z Uniwersytetem
AgroParisTech w Paryzu (Francja), z Uniwersytetem Modeny i Reggio Emilia
w Modenie (Wtochy) i z Uniwersytetem Radboud w Nijmegen (Niderlandy).

Od samego poczatku lat dziewieédziesigtych ubiegtego wieku prof. Beata
Walczak zwigzata sie naukowo z chemometria, a jej gtéwne zainteresowania
badawcze zwigzane sg ze wszelkimi aspektami eksploracji i modelowania danych, wzmacnianiem sygnatow
instrumentalnych, ich naktadaniem, kompresjg, liniowymi i nieliniowymi metodami projekc;ji,
opracowywaniem nowych metod modelowania czy tez wyborem zmiennych istotnych.

Jest autorka i wspodtautorka ok. 180 publikacji naukowych i ok. 400 prezentacji konferencyjnych, wygtaszajac
na licznych, miedzynarodowych konferencjach z zakresu chemii referaty na zaproszenie. Jest redaktorem

i wspotautorka ksigzki Wavelets in Chemistry (tom 22 serii wydawniczej 'Data Handling in Science and
Technology’, Elsevier, Amsterdam, 2000). Ponadto wspotredagowata czterotomowe wydanie
Comprehensive Chemometrics, Elsevier, Amsterdam, 2009 i 2020 (drugie wydanie). Obecnie jest
redaktorem czasopisma Chemometrics and Intelligent Laboratory Systems, a takze serii ksigzkowej ‘Data
Handling in Chemistry and Technology’ (Elsevier). Ponadto jest cztonkiem komitetéw redakcyjnych
czasopism Talanta, Analytical Letters, J. Chemometrics i Acta Chromatographica.
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Warsztaty

Wszystkie warsztaty odbedga sie réwnolegle w pigtek 8.03.2024 r. od godz. 9:00 do ok. 13:00.
Przewidziana jest przerwa w godz. 10:30-10:50. Prosimy uczestnikdéw warsztatow o zabranie
wtasnych laptopdéw. Dostep do sieci Wi-Fi zapewnig organizatorzy. Uczestnicy otrzymajg
certyfikat ukonczenia warsztatow.

Warsztaty z wykorzystania metod chemometrycznych w praktyce
(kurs podstawowy)

Prowadzacy: dr Alicja Menzyk!?, prof. dr hab. Grzegorz Zadora'*

1) Instytut Ekspertyz Sqdowych im. prof. dra Jana Sehna, Krakow
2) Instytut Chemii, Wydziat Nauk Scistych i Technicznych, Uniwersytet Slgski, Katowice

Celem warsztatow jest zapoznanie uczestnikow z:

podstawowymi elementami statystyki opisowej (m. in. miary tendencji centralnej, miary
rozrzutu, analiza rozktadu danych), wizualizacjg i wstepng analizg zbioréw danych z
wykorzystaniem metod eksploracji danych, w tym analizy gtéwnych sktadowych, podstawami
testowania hipotez statystycznych, w tym testami t-Studenta. Warsztaty beda prowadzone z
wykorzystaniem oprogramowania R, R-Studio, CAT (Chemometric Agile Tool).

Warsztaty z walidacji metody analitycznej
Prowadzacy: prof. dr hab. Danuta Baratkiewicz, dr hab. Adam Sajnog
Wydziat Chemii, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Walidacja metody w chemii analitycznej jest procesem oceny i potwierdzenia, czy dana
procedura analityczna nadaje sie do okreslonego celu, czyli oznaczenia réznych analitéw w
badanej prdébce. Gtéwne cele walidacji obejmujg zagwarantowanie jakosci pomiaru
analitycznego, zapewnienie zgodnosci z ustalonymi specyfikacjami i normami oraz
umozliwienie poréwnywalnosci wynikdw pomiaréw miedzy roznymi laboratoriami.

W trakcje naszych warsztatéw omowimy zarowno aspekty teoretyczne zwigzane z walidacjg
procedur analitycznych jak i przeprowadzimy praktyczne éwiczenia. Uczestnicy bedg mieli
okazje walidowac procedure analityczng wyznaczajgc istotne parametry charakteryzujgce
dang procedure, takie jak: precyzja, poprawnos¢, liniowosé krzywej kalibracyjnej, granica
wykrywalnosci, granica oznaczalnosci. W trakcie warsztatéw omdéwimy réwniez podstawowe
testy statystyczne, takie jak test- Q-Dixona, test F-Snedecora oraz test t-Studenta. Wszystkie
obliczenia zostang przeprowadzone na przykfadzie danych pomiarowych dotyczacych
oznaczania analitéw w préobkach rzeczywistych. Caty proces walidacji bedzie wykonywany za
pomocg programu Excel, ktéry jest powszechnie wykorzystywany podczas walidacji procedur
analitycznych.
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Warsztaty z zasad stosowania metrologii w pomiarach chemicznych
Prowadzacy: dr hab. Wojciech Hyk, prof. UW
Wydziat Chemii, Uniwersytet Warszawski

Wynik pomiaru obok wartosci ilosSciowo charakteryzujgcej badany / mierzony obiekt lub
zjawisko musi zawiera¢ ocene jakosci uzyskania tego rezultatu, czyli jego miarodajnosc.
Wymog ten jest bezposrednig konsekwencjg natury pomiaru i jest jasno wyartykutowany w
wielu aktualnie obowigzujgcych normach (z normg PN-EN 17025 na czele) regulujgcych prace
jednostek wykonujgcych réznego rodzaju pomiary. To, co przeszkadza w uzyskaniu absolutnej
doktadnosci w pomiarach to réznego rodzaju btedy pomiarowe, na ktére sg narazone
czynnosci wykonywane w trakcie pomiaru. llosciowo ich wptyw na wynik koricowy okresla
niepewnos¢ pomiaru. Niepewno$¢ pomiaru z jednej strony stanowi o jakosci
przeprowadzonego pomiaru, z drugiej za$ strony jest elementem niezbednym do
poréwnywania wynikdw pomiaréw miedzy sobg, klasyfikowania obiektow lub oceny ryzyka w
pracy laboratorium. Wtasciwe wnioski z tego typu dziatan mozna uzyska¢ dysponujac
odpowiednio oszacowang niepewnoscig pomiaru. Wybor strategii szacowania niepewnosci
pomiaru zalezy od bardzo wielu czynnikdw, w tym przede wszystkim od stopnia ztozonosci
pomiaru, dostepnosci informacji o potencjalnych btedach w procesie pomiarowym, checi
optymalizacji procesu pomiarowego itp.

Program warsztatéw:

Rodzaje bteddw pomiarowych oraz podstawowe rozktady statystyczne Bfgd a niepewnosé
pomiaru Omoéwienie réznych strategii szacowania niepewnosci pomiaru:

metoda typu A (na podstawie badania powtarzalnosci lub odtwarzalnos$ci pomiaréw) metoda
typu B (z wykorzystaniem danych zawartych w swiadectwach wzorcowania wyposazenia
pomiarowego oraz certyfikatach wzorcéow) modelowanie (pomiary posrednie wraz z
wykorzystaniem danych z walidacji metody pomiarowej) Uwzglednienie korelacji sktadowych
niepewnosci Konstrukcja budzetu niepewnosci Wyznaczanie wspodfczynnika rozszerzenia i
niepewnosci rozszerzonej — metoda symulacji Monte Carlo Tresci programowe bedg
zilustrowane  przyktadami  rozwigzywanymi z = wykorzystaniem  ustugi  e-stat
(www.e-stat.pl) oraz arkusza kalkulacyjnego Excel.
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PROGRAM

6.03.2024 (Sroda), Sala Rady Wydziatu (2.57)

11.00-11.15 OTWARCIE KONFERENCII

11.15-11.45 Bogusiaw Buszewski Zastosowanie ilosciowej relacji chromatograficzna
Kujawsko-Pomorskie Centrum Naukowo- retencja-struktura chemiczna (QSRR) w badaniu
Technologiczne, Torur aktywnosci biologicznej analitow

11.45-12.15 Monica Casale Chemometric methods to interpret spectroscopic
Department of Pharmacy, University of Genova, data: basic principles and selected applications

12.15-12.45

Genova, Italy

Ewa Bulska Chemometria vs. metrologia: razem czy oddzielnie

Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno-
Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa

12.45-13.30 PRZERWA OBIADOWA

13.30-13.50 Beata God|ewska-2y{kiewicz Badania pobierania nanoczastek metali przez
Wydziat Chemii, Uniwersytet w Biatymstoku, organizmy roslinne - aspekty metrologiczne
Biatystok

13.50 — 14.10 Anna Kesik Ustanowienie i wykazanie spdjnosci pomiarowej
Polskie Centrum Akredytacji, Warszawa w badaniach - wymdég normy PN-EN ISO/EC

17025:2018-02

14.10 — 14.25 Andrzej Gawor Organizacja ~ poréwnan  miedzylaboratoryjnych

Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno- w zakresie oznaczania zawartosci sumarycznej delta-

14.25-14.40

14.40-14.55

14.55-15.10

Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa  9-THC i kwasu tetrahydrokannabinolowego (THCA) w
suszu roslinnym — wymagania prawne i uzytecznosé
dla laboratoriéw

Jakub Karasinski Procedury kalibracji w doktadnych pomiarach
Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno- stosunkéw izotopowych pierwiastkéw
Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa  nietradycyjnych

Andrii Tupys Walidacja procedury oznaczania mikroplastikow
Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno- zawierajacych fluor technika HR-CS-GF-MAS
Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa

Magdalena Muszyr'lska Optymalizacja procesu wyznaczania parametréow
1Woydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno- fizykochemicznych nanoczastek srebra

Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa 2 Wykorzystaniem techniki SP-ICP-MS
2Firma Pro-Environment

15.10 - 15.20 Magdalena Muszyr'lska Warsztaty z zakresu usuwania interferencji
Firma Pro-Environment spektralnych z wykorzystaniem
multikwadrupolowego spektrometru mas
15.20 - 15.30 Marcin Fig Rejestrowanie  pomiaréw, analizowanie oraz
Firma LabMaster interpretowanie wynikéw w systemie LabMaster.pl
15.30-16.30 SESJA POSTEROWA Z KAWA

15.45-16.45

POSIEDZENIE ZESPOtU CHEMOMETRII | METROLOGII KOMITETU CHEMII ANALITYCZNEJ PAN
Sala Rady Wydziatu (2.57)

WARSZTATY Firma Pro-Environment
WARSZTATY Firma LabMaster

19.00

Spotkanie towarzyskie z kolacja konferencyjng w najstarszym domu
akademickim w centrum Poznania HANKA, al. Niepodlegtosci 26

Poznan, 6 — 8 marca 2024



IX KONFERENCJA CHEMOMETRIA | METROLOGIA W ANALITYCE

7.03.2024 (Czwartek), Sala Rady Wydziatu (2.57)

9.00-9.30 Beata Walczak Topologiczna analiza danych chemicznych:
Instytut Chemii, Uniwersytet Slaski, Katowice wprowadzenie
9.30-9.50 Dariusz Kayzer Analiza zmiennych kanonicznych w zastosowaniu do
Katedra Metod Matematycznych i Statystycznych, ~ €ksperymentow o klasyfikacji dwukierunkowej
Uniwersytet Przyrodniczy w Poznaniu, Poznan
9:50-10.10 Malgorzata Wesoty Analiza profili lotnych zwigzkéw organicznych jako
Katedra Biotechnologii Medycznej, Wydziat metoda wykrywania chordb cebuli
Chemiczny, Politechnika Warszawska, Warszawa
10.10 — 10.30 Pawet Kaliszewski Interpretacja wynikéw antydopingowych w kierunku
Polskie Laboratorium Antydopingowe, Warszawa wykrywania rekombinowanej erytropoetyny
w oparciu w zaleznosci od genotypu sportowca
10.30-11.00 PRZERWA KAWOWA
11.00-11.15 Monika Adamowska Okreslanie  autorstwa  klasycznych  fotografii
Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno- wykonanych  technika albuminowg — badania
Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa ~ eksperymentalne i modelowanie chemometryczne
11.15-11.30 Sara Gariglio Dating of forensic bloodstains through spectroscopic
Department of Pharmacy, Department of techniques — a critical comparison towards
Chemitry and Industrial Chemistry, University of @ multiplatform approach
Genova, Genova, Italy
11.30-11.45 Przemystaw Cuprych Diagnostyka  zapalenia  stawéw  technikami
Wydziat Chemii, Uniwersytet Wroctawski, spektroskopii oscylacyjnej z wykorzystaniem metod
Wroctaw chemometrycznych
11.45-12.00 Sonia Pielorz Analiza iloSciowa surowcow roslinnych przy uzyciu
Wydziat Chemii, Uniwersytet Wroctawski, spektroskopii oscylacyjnej i fluorescenciji
Wroctaw
12.00-12.15 Olha Dushna Metrologiczne  aspekty oznaczania  N-tlenkéw
1Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, alkaloidow za pomoca woltamperometrii
Uniwersytet Warszawski, Warszawa i spektrometrii mas
2Wydziat Chemii, Lwowski Uniwersytet Narodowy
im. lwana Franki, Lwéw, Ukraina
12.15-12.30 Klaudia Tetfejer Doktadne pomiary stosunkéw izotopowych Se po
Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno- oczyszczaniu  prébek  poprzez  wspdtstracanie
Chemicznych, Uniwersytet Warszawski, Warszawa Z Fe(OH)s
12.30-12.45 Magda Zabielska-Konopka Metoda sekwencyjnego oznaczania Rh, Pd i Pt
Szkota Doktorska Nauk Scistych i Przyrodniczych, w zuzytych katalizatorach samochodowych
Uniwersytet w Biatymstoku, Biatystok i e-odpadach technikg HR-CS FAAS
12.45-13.00 Karolina Bror’lczyk Badanie zanieczyszczen nieorganicznych
Wydziat Chemii, Uniwersytet im. Adama i organicznych migrujacych z naczyn ekologicznych
Mickiewicza w Poznaniu, Poznan do zywnosci
13.00-13.10 Wiktor Lorenc Najwazniejsze  aplikacje ~w analizie prébek
Firma Metrohm srodowiskowych i nie tylko — chromatografia jonowa
i spektroskopia Ramana Metrohm.
13.10-13.20 Monika Stochaj-Yamani Analiza wielopierwiastkowa — spektrometry ICP-MS
Firma Altium i ICP-OES firmy Agilent Technologies
13.20-14.10 PRZERWA OBIADOWA
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8.03.2024 (Piatek)

WARSZTATY

9.00-12.30

sala 3.51
Warsztaty z zasad stosowania metrologii w pomiarach chemicznych

prowadzacy: Wojciech Hyk

Uniwersytet Warszawski

9.00-12.30

sala 3.49
Warsztaty z wykorzystania metod chemometrycznych w praktyce

(kurs podstawowy)

prowadzacy: Grzegorz Zadora, Alicja Menzyk

Instytut Ekspertyz Sgdowych im. dra Jana Sehna w Krakowie
Uniwersytet Slaski w Katowicach, Instytut Chemii

9.00-12.30

Sala Rady Wydziatu 2.57
Warsztaty z walidacji metody analitycznej

prowadzacy: Danuta Baratkiewicz, Adam Sajnog

Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

10.30-10.50

PRZERWA KAWOWA
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10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

SESJA POSTEROWA

Ciosek-Skibinska P., Gtowacz K., Wezynfeld N., Drozd M.: Fluorescencja multispektralna
kropek kwantowych dla rozpoznawania krotkich peptydéw o duzym podobienstwie
strukturalnym

Dzien P., Rusiniak P., Wator K., Kmiecik E.: Wykorzystanie CRM do walidacji oznaczen
sktadnikéw sladowych w herbatach i ziotach technikg ICP-OES

Gajek M. Pawlaczyk A., Szynkowska-Jozwik M. I.: Ocena zawartosci wybranych pierwiastkéw
w winach wzgledem rodzaju i pochodzenia geograficznego

Gajek M. Pawlaczyk A., Mackiewicz E., Albinska J., Wysocki P., Szynkowska-Jéiwik M. I.:
Ocena parametru autentycznosci produktdw na przyktadzie whisky w oparciu o
charakterystyke pierwiastkowg wspartg wielowymiarowa analizg danych

Gatarek P., Katuina-Czaplinska J.: Zastosowanie analizy chemometrycznej w ocenie
pozioméw stezen wybranych kwaséw karboksylowych taczonych z mikrobiotg jelitowg w
chorobie Parkinsona

Grucza K., Wicka M., Drapata A., Konarski P., Wojtkowiak K., Kaliszewski P., Kwiatkowska D.:
Zapewnienie optymalnych warunkdw analitycznych wykrywania meldonium w moczu
sportowcéw dla celéw analizy antydopingowej

Jakubowska A., Kozik T.: Badanie trwatosci trimeréw anionowego surfaktantu w obecnosci
soli metali dwuwartosciowych

Kryszczak D., Pawlaczyk A., Szczesio M., Mackiewicz E., Albinska J., Gajek M., Wysocki P.,
Szynkowska-Jozwik M. I.: Zastosowanie analiz chemometrycznych i geograficznych systemoéw
informatycznych w ocenie zrdznicowania sktadu pierwiastkowego prébek gleby miejskiej z
centralnej Polski (region todzki)

Mackiewicz E., Wysocki P., Gajek M., Szynkowska-Jéiwik M. l.: Analiza pierwiastkowa
wybranych alg morskich

Makuta H., Karabela K.: Korelacja metod XRD oraz XRF dla precyzyjnego okreslenia zawartosci
barytu w prébkach osadu po testach flotacji

Morawska K., Wardak C., Bystron A.: Wptyw materiatu warstwy posredniej na doktadnos¢ i
precyzje wynikdw oznaczania potasu w prébkach rzeczywistych za pomocg potasowych
elektrod jonoselektywnych ze statym kontaktem.

Pawlaczyk A., Kolasa M., Szynkowska-J6zwik M. I.: Zastosowanie metod wielowymiarowych
w ocenie roznic w sktadzie pierwiastkowym wktaddw tytoniowych przed i po ich uzyciu w
zaleznosci od producenta

Pawlaczyk A. Albinnska J., Szynkowska-Jézwik M. l.: Statystyka i chemometria w analizie
wybranych produktéw spozywczych

Piechowski R., Mieszkowska M., Bukrejewski P., Kowalewska Z.: Walidacja metody
oznaczania siarki w benzynie i oleju napedowym z zastosowaniem mikrokulometrii
oksydacyjnej

Pokajewicz K., Ben Hammouda I., Balwierz R., Kurek A., Wieczorek P. P.: Analiza HS-SPME-
GC-MS profilu lotnych zwigzkéw organicznych propolisu

Pokajewicz K., Lamaka D., Wieczorek P. P.: Badanie zafatszowan w komercyjnych olejkach
lawendowych

Rosiak A., Katuzna-Czaplinska J.: Zastosowanie metod chemometrycznych w badaniach
pozostatosci organicznych z ceramiki pradziejowe;j
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18.

19.

20.

21.

22.

23.

24.

25.

26.

27.

28.

29.

30.

31.

32.

Sajkowska S., Lesniewska B., Moskwa J., Socha K.: Badanie bioprzyswajalnosci wybranych
metali istotnych fizjologicznie z ziét po symulacji procesu trawienia metodg in vitro

Sajnog A., Koko E., Kayzer D., Baratkiewicz D.: Walidacja procedury oznaczania 13
pierwiastkdw w ziotach

Skrypnik K., Skrypnik D., Woszczyk D., Selvan D., Azevedo R., de Almeida A. A., Suliburska J.:
Wptyw rehabilitacji kardiologicznej na zawarto$é manganu i molibdenu w moczu u pacjentéow
po przebytym ostrym zespole wieicowym- The CARDIO-REH randomised study

Skrypnik K., Olejnik-Schmidt A., Harahap I. A., Schmidt M., Suliburska J.: Wptyw
suplementacji Lactobacillus plantarum na zawarto$¢ miedzi w watrobie u szczuréw na diecie
wysokottuszczowej deficytowej w zelazo

Sroga P., Wietecha-Postuszny R.: Wykorzystanie mikroskopii w podczerwieni w analizie
materiatu biologicznego

Sliwinski M., Baniewska M.: Znaczenie poréwnar miedzylaboratoryjnych w opracowaniu
oficjalnej metody oznaczania zawartosci laktozy w produktach bezlaktozowych i z obnizong
zawartoscig laktozy

Wawrzonek K., Wator K., Koziniska K., Kmiecik E.: Zastosowanie materiatéw odniesienia w
badaniach jakosci wody

Wieczorek K., Rychlinska M., Kubicki J., Turek A.: Analiza chemometryczna w ocenie
zanieczyszczenia gleb

Wisniewska J., Danielewski R., Krélikiewicz M., Ludwiczak W.: Rola Okregowego Urzedu Miar
w Poznaniu w zapewnieniu spéjnosci pomiarowej w laboratoriach chemicznych

Wilaztowska E., Grabarczyk M.: Walidacja metody woltamperometrycznej do oznaczania
galu(lll) w kierunku doktadnej i niezawodnej analizy prébek rzeczywistych

Wiodarska K., Pawlak-Lemanska K., Sikorska E.: Klasyfikacja jabtek wedtug odmiany i
Swiezosci na podstawie widm w zakresie bliskiej podczerwieni

Wojtkowiak K., Drapata A., Grucza K., Wicka M., Konarski P., Bedecka M., Stanczyk D.,
Kwiatkowska D.: Badanie izomerdw substancji dopingujgcych — mozliwos¢ ich rozdzielenia w
moczu ludzkim metodg LC-MS/MS

Wojcicki K., Jurga J.: Zastosowanie spektroskopii w podczerwieni oraz metod
chemometrycznych w analizie laminatéw do zywnosci

Wysocki P., Nowak J., Pawlaczyk A., Mackiewicz E., Albinska J., Gajek M., Sokotowski K.,
Sokotowski J., Kowalewska Z., Szynkowska-J6zwik M. I.: Ocena ilosci wybranych pierwiastkéw
uwolnionych do roztworu 0,9% NaCl z materiatdbw stomatologicznych wsparta
wielowymiarowg analizg danych

Zielinska K., Zimon A., Pawlaczyk A., Zadora G., Szynkowska-Jézwik M. l.: Zastosowanie
narzedzi statystycznych w analizie mikrookruchdow szkta pochodzacych z ekranéw urzadzen
mobilnych
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Zastosowanie iloSciowej relacji
chromatograficzna retencja-struktura chemiczna (QSRR)
w badaniu aktywnosci biologicznej analitow

Bogustaw Buszewski

Kujawsko-Pomaorskie Centrum Naukowo-Technologiczne
im. prof. J. Czochralskiego, sp. z.0.0., ul. Krasinskiego 4, PI-87 100 Torun

Zwiazki bioaktywne reprezentuja zroznicowang grupe potencjalnych kandydatéw na leki.
Wynika to z réznorodnosci strukturalnej, nizszej cytotoksycznosci w poroOwnaniu z syntetycznymi
analogami. Czgsto tez te indywidua wykazuja zdolno$¢ do przezwycigzania lekooporno$ci na réznego
rodzaju czynniki. Pomimo rosngcego zainteresowania badaczy zwigzkami bioaktywnymi i duzej liczby
publikacji w tym obszarze, dane dotyczace bioaktywno$ci powinny by¢ stale aktualizowane. Tym
bardziej, ze wlasnie doktadne informacje o bioaktywnosci i relacji w stosunku do ich budowy odgrywaja
istotng role przy projektowaniu specyfikow terapeutycznych. Dlatego wazne jest opracowanie metod
i procedur analitycznych, ktére pozwola odpowiedzie¢ na pytanie: ,,co to jest ta bioaktywnos$¢?” [1,2].

Teoretyczne podejscie do okreslania bioaktywnos$ci obejmuje zaleznosci struktura-aktywnosé
(SAR), ilosciowe zaleznoS$ci struktura-aktywnos$¢ (QSAR), ilosciowe zaleznoSci struktura-retencja
(QSRR). Wymienione metody opieraja si¢ na zatozeniu, ze zwigzki o podobnej budowie wykazuja
podobna aktywnos$¢ i pozwalajg na zbadanie, czy istniej relacja miedzy budowa badanego zwigzku
a jego potencjalng aktywno$cia. Metoda QSAR pozwala oceni¢ te zaleznosci ilosciowo w porownaniu
do innych zaleznosci, natomiast QSRR wiazaca retencjg chromatograficzng, najlepiej stuzy do opisu
1 interpretacji mechanizmow zachodzacych podczas procesu separacyjnego. Moze tez z powodzeniem
postuzy¢ do przewidywania czaséw retencji. Stosujgc rézne fizyko-chemiczne deskryptory
chrakteryzujace badane indywidua, takie jak lipofilowos$¢, czy kwasowos¢ lub/i zasadowos¢ mozna
okresli¢ zachowania retencyjne podczas elucji chromatograficznej w hydro-organicznym modusie RP
HPLC lub/i HILIC (QSRR). Ponadto mozliwe jest tez badanie zalezno$ci pomigdzy analitami
i matrycami w odniesieniu do whasciwosci lekow, takich jak wigzanie biatek krwi i przepuszczalnosé
bton komérkowych, mozna okresli¢ poprzez badanie oddzialywan. W takich badaniach unieruchomiona
sztuczna membrana (IAM) lub kolumna cholesterolowa czy fosfolipidowa nasladuja btony komorkowe
(bariera biologiczna), stosowane jako fazy stacjonarne.

Zagadnienia te beda przedmiotem rozwazan i odnosi¢ si¢ beda do opisu wspomnianych faz czy
wypelnien nowej generacji zawierajacych rézne grupy funkcyjne (aminokwasy, peptydy i biatka).
Materialy te zastosowano do poszukiwania korelacji pomiedzy selektywno$cig chromatograficzna,
specyficzno$cia i podobienstwem (relacja ,,3S”). Wykorzystujac metodologie QSRR, interpretowano
chromatograficzna retencj¢ badanych analitow zgodnie z zalozeniem ,,3S” Badania mialy takze na celu
przewidywanie zachowania analitow, w celu rozszerzenia zbiér danych przy wyznaczaniu aktywnosci
biologicznej, okreslajac przepuszczalnos¢ btony, wiazania z biatkami surowicy, rozktadu objetosci leku
z zastosowaniem nowej generacji kolumn [3,4].

[1] R. Kaliszan, QSRR: Quantitative Structure-(Chromatographic) Retention Relationships, Chem. Rev. 107
(2007) 3212-3246. doi:10.1021/cr068412z.

[2] G.N. Sagandykova, P.P. Pomastowski, R. Kaliszan, B. Buszewski, Modern analytical methods for
consideration of natural biological activity, TrAC - Trends in Anal. Chem. (2018). doi:10.1016/j.trac.2018.10.012.
[3] P. Zuvela, M. Skoczylas, J. Jay Liu, T. Baczek, R. Kaliszan, M.W. Wong, B. Buszewski, Column
Characterization and Selection Systems in Reversed-Phase High-Performance Liquid Chromatography, Chem.
Rev. (2019). doi:10.1021/acs.chemrev.8b00246.

[4] B. Buszewski and G.N. Sagandykova, Perspectives and recent advances in QSRR for high performance liquid
chromatography. How far we are?, TrAC - Trends in Anal. Chem. (2021) TRAC-D-20-00330R1
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Chemometric methods to interpret spectroscopic data: basic
principles and selected applications

Monica Casale

Department of Pharmacy, University of Genova,
Viale Cembrano 4, 16148, Genova, Italy

The spectroscopic techniques have, in recent decades, become one of the most used and
promising detection methods in different fields due to their advantages which include rapidity,
versatility, cheapness, possibility to be assembled in the production line, ability to record
spectra without sample preparation and so on.

At the same time, in the last years, chemometrics has become the leading and preferred
methodology for experimental data analysis, especially in analytical chemistry and increasingly
high-performance data processing methods have been developed to extract useful information
from complex spectral data.

This presentation aims to show with practical examples which possible chemometric
approaches can be used to process spectroscopic data in order to solve real problems in different
field, such as food, pharmaceutical, clinical or environmental.

In order to reach this goal, some applications of spectroscopic techniques combined with
chemometric strategies will be presented focusing on their advantages, limitations, and future
perspectives.

Initially we will focus on exploratory methods: PCA applied on NIR spectra or on
hyperspectral images after unfolding or even n-way methods such as PARAFAC for the
visualization of fluorescence emission excitation matrices (EEMs).

Next, passing through PCA-based process monitoring applications, we will move to the
construction of class models and multivariate regression models for the prediction of qualitative
and guantitative parameters.

In conclusion an overview on multi-block strategies for combining information coming
from different spectral ranges (e.g MIR-NIR- UV-VIS) will be shown.

Streszczenia wyktadéw 6 marca 2024
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Chemometria vs. metrologia: razem czy oddzielnie

Ewa Bulska

Wydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, Uniwersytet Warszawski,
Zwirki i Wigury 101, 02-093 Warszawa, Polska

Od wielu lat spotykamy si¢ w gronie specjalistow zajmujacych si¢ pigkna dziedzing —
chemometria oraz specjalistOw zajmujacych si¢ pomiarami zgodnie z zasadami
metrologicznymi. Nie raz w kuluarach dyskutowali§my o tym, czy sg to dziedziny spojne,
uzupetniajace si¢, czy tez w kontekscie naukowym, catkiem oddzielne.

Z pewnoscia zakres dziatan merytorycznych chemometrii i metrologii jest odrgbny. Tak
jak metrologia odnosi si¢ do zasad prowadzenia pomiaréw, to w chemometrii wykorzystuje si¢
metody statystyczne i algorytmy matematyczne do analizy uzyskanych danych pomiarowych.
Juz z tego opisu wynika logiczne polaczenie tych dwoch dziedzin. Uproszczajac, w wyniku
pomiarow uzyskujemy dane liczbowe, dane chemiczne, ktore nastgpnie moga by¢ analizowane
za pomoca algorytméw chemometrycznych. Bez wiarygodnych danych pomiarowych trudno
jest oczekiwaé wlasciwego wnioskowania na podstawie analizy chemometryczne;j.

Celem wystapienia jest dyskusja na temat wspoétdziatania specjalistow zajmujacych si¢
chemometria oraz tych zajmujacych si¢ metrologia, ze szczegdlnym uwzglednieniem
metrologii chemicznej.

[1] Chemometria praktyczna, Jan Mazerski, wyd. Malamut (2009)
[2] Chemometria w analityce, redakcja D. Zuba i A. Parczewski, wyd. Instytut Ekspertyz Sadowych (2008)

[3] Metrologia chemiczna, Ewa Bulska, wyd. Malamut (2012)

[4] Ocena i kontrola jakosci wynikéw pomiaréw analitycznych, red. P. Konieczka i J. Namie$nik, PWN/WNT
(2023)
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Badania pobierania nanoczastek metali przez organizmy roslinne
- aspekty metrologiczne

Beata Godlewska-Zytkiewicz
Wydziat Chemii, Uniwersytet w Bialymstoku, ul. K. Ciotkowskiego 1K, 15-245 Bialystok

Nanomaterialy obecne sg w produktach uzytkowych najnowszej generacji, ogrywaja
réwniez coraz istotniejsza role w ochronie zdrowia, rolnictwie, przemysle spozywczym oraz
transporcie. Najpowszechniej stosowane sg nanoczastki metali i tlenkéw metali (NPs), takie jak
ZnONPs, TiO2NPs, AgNPs, CeO2NPs oraz SiO2NPs. Efektem ich szerokiego zastosowania jest
uwalnianie nanoczastek do S$rodowiska zachodzace podczas ich wytwarzania, produkcji
obiektéw uzytkowych oraz zuzywania. W §rodowisku przyrodniczym nanoczastki mogg ulegac
kumulacji w wodach i glebach, a w konsekwencji moga by¢ pobierane przez rosliny, skad droga
pokarmowa moga si¢ przedostawa¢ do organizmdéw zywych. Nanoczastki moga by¢
przyswajane przez rosliny w wyniku bezposredniego kontaktu z zanieczyszczong wodg (rosliny
wodne), dolistnie z nawozami lub $rodkami ochrony roslin (rosliny uprawne), a takze przez
korzenie w wyniku kontaktu z zanieczyszczong gleba. Reaktywnos$¢, dystrybucja w tkankach,
wnikanie do komorek oraz ich toksycznos$¢ zalezg od rodzaju powierzchni, ksztattu i rozmiaru
NPs, rodzaju funkcjonalizacji oraz stezenia masowego 1 liczbowego, a takze czasu i1 drogi
kontaktu z organizmem.

Podczas wyktadu omoOwione zostang metodologiczne 1 metrologiczne aspekty
oznaczania nanoczgstek metali (AuNPs, AgNPs, TiO2NPs) w roslinach wodnych 1 ladowych
przy zastosowaniu technik bezposrednich i faczonych z detekcja ICP MS, takich jak sp-ICP MS
oraz HPLC-ICP MS [1-5]. Szczegblna uwaga poswigcona zostanie problemom analitycznym
pojawiajacym si¢ w etapach przygotowania probek do badan oraz w etapie oznaczania
nanoczastek, wynikajacych z witasciwosci fizykochemicznych analitu, a takze obecnosci
sktadnikow matrycy probki oraz stosowanych reagentdw. Poruszone zostana réwniez
zagadnienia dotyczace dostgpnosci dobrze scharakteryzowanych wzorcéw oraz materiatow
odniesienia do analizy NPs oraz ich stosowania w laboratoriach pomiarowych.

[1] J. Malejko, N. Swierzewska, A. Bajguz, B. Godlewska-Zytkiewicz, Spectrochim Acta Part B, 142 (2018) 1.

[2] J. Malejko, N. Szymanska, A. Bajguz, B. Godlewska-Zylkiewicz, J. Anal. At. Spectrom., 34 (2019) 1485.

[3] J. Malejko, B. Godlewska-Zytkiewicz, T. Vanek, P. Landa, J. Nath, I. Dror, B. Berkowitz, J. Hazard. Materials
2021, 418, 126219.

[4] J. Gruszka, J. Malejko, A. Bajguz, B. Godlewska-Zytkiewicz, J. Anal. At. Spectrom., 2022, 37, 1208.

[5] J. Malejko, W. Liszewska, B. Godlewska-Zylkiewicz, J. Anal. At. Spectrom. 2023, 38, 2598-2606.

[6] E. Skiba, M. Pietrzak, S. Michlewska, J. Gruszka, J. Malejko, B. Godlewska-Zylkiewicz, W.M. Wolf,
Environ. Pollut., 2024, 340, 122735.
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Ustanowienie i wykazanie spojnosci pomiarowej w badaniach —
wymaganie normy PN-EN ISO/IEC 17025:2018-02 dotyczacej
kompetencji laboratoriow badawczych

Anna Kesik
Polskie Centrum Akredytacji, ul. Szczotkarska 42, 08-382 Warszawa

Zagadnienie spojnosci pomiarowej stanowi kluczowy aspekt zapewnienia waznos$ci
wynikow, dajac ich powigzanie, z wlasciwym z punktu widzenia metrologicznego,
odniesieniem. Przedstawione podejscie uwzglednia wymagania normy akredytacyjnej dla
laboratoriow badawczych PN-EN ISO/IEC 17025:2018-02 pkt 6.4.6 (Wyposazenie), pkt 6.5
(Sp6jnos¢ pomiarowa), Zakgcznik A oraz wymagania polityki ILAC-P10:07/2020 i dokumentu
PCA DA-06 wyd. 8.

Ustanawiajac spdjno$¢ pomiarowa laboratorium powinno przeprowadzi¢ analize
realizowanych procesOw pomiarowych opisujac wielkosci, ktore majag by¢é mierzone
(mesurandy), a nastepnie okres§li¢ wiasciwe odniesienia dla wynikdw pomiaru tych wielko$ci
i udokumentowany nieprzerwany tancuch wzorcowan powigzany z tymi odniesieniami. Przy
analizie powyzszego nalezy bra¢ roéwniez pod uwage metody stosowane przy realizacji
poszczegblnych etapow tancucha spojnosci pomiarowej, w tym dotyczace realizacji pomiaréw
i oceny niepewnos$ci pomiaru oraz przedstawiania wynikow pomiardw wraz z niepewnosciami,
a takze kompetencje laboratoriow realizujacych poszczegolne etapy tancucha.

Postanowienia normy PN-EN ISO/IEC 17025:2018-02 dotyczace wyposazenia
przesadzaja o tym, kiedy wyposazenie powinno by¢ wzorcowane - gdy doktadno$¢ pomiaru
lub niepewnos$¢ pomiaru wpltywa na wazno$¢ raportowanych wynikow i/lub, gdy wzorcowanie
wyposazenia jest wymagane do ustanowienia spdjnosci pomiarowej raportowanych wynikow.
Swiadectwa potwierdzajace wykonanie takich wzorcowan sg dowodem wykazujacym spojnosé
pomiarowa w realizowanych pomiarach w laboratoriach.

W niektorych metodach proces pomiarowy jest opisany réwnaniem lub réwnaniami,
ktére odnoszg to, co jest rzeczywiscie mierzone do tego, co ma by¢ podane jako wynik, czyli
ilosci substancji. Nalezy zapisa¢ 1 zrozumie¢ rdwnanie, ktore prowadzi (stuzy do obliczenia)
do wyniku procesu analitycznego, a spojno$¢ pomiarowa kazdego parametru w réwnaniu
powinna by¢ przeanalizowana (nalezy wzig¢ pod uwage sprzet i odezynniki - w szerokim
rozumieniu tego stowa).

W specyficznej dziedzinie badan, jakimi sg badania chemiczne w ustanowieniu
I wykazaniu spojno$ci pomiarowej podstawowa role odgrywaja Certyfikowane Materiaty
Odniesienia (CRM) i ich certyfikowane wartosci. Certyfikaty stosowanych przez laboratoria
CRM wyprodukowanych przez NMI i zarejestrowanych w bazie BIPM KCDB, oraz
wyprodukowanych przez akredytowanych w odniesieniu do wymagan normy ISO 17034
producentéw materialdow odniesienia w ramach posiadanego zakresu akredytacji, sa dowodem
wykazujacym spojno$¢ pomiarowa w badaniach chemicznych.
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Organizacja poréwnan miedzylaboratoryjnych w zakresie

oznaczania zawartoSci sumarycznej delta-9-THC i kwasu

tetrahydrokannabinolowego (THCA) w suszu roslinnym —
wymagania prawne i uzytecznos¢ dla laboratoriow

Andrzej Gawor, Ewa Bulska

Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, Wydziat Chemii, Uniwersytet Warszawski,
ul. Zwirki i Wigury 101, 02-089 Warszawa

Badania biegtosci, zgodnie z definicjg podang w PN-EN ISO/IEC 17043, sg postrzegane
jako jedno z najskuteczniejszych narzedzi, pomagajacych laboratoriom wykaza¢ ich
kompetencje ~w  zakresie prowadzonych badan. Badania bieglo$ci/pordwnania
miedzylaboratoryjne umozliwiaja monitorowanie wynikéw badan, przez co mozliwa jest
analiza dlugoterminowych trendéw, a w razie potrzeby podejmowanie niezbednych dziatan
korygujacych lub zapobiegawczych.

W ramach wystgpienia omowione zostang doswiadczenia zwigzane z organizacja
poréwnan mig¢dzylaboratoryjnych w zakresie oznaczania zawartos$ci sumarycznej delta-9-THC
i kwasu tetrahydrokannabinolowego (THCA) w suszu ros$linnym, przeprowadzone przez
Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych Uniwersytetu Warszawskiego w ramach
dziatalnosci Sekcji Chemicznej Klubu Laboratoriow Badawczych Pollab. W badaniach wzi¢to
udziat 6 laboratoriow, ocene¢ rezultatéw badania przeprowadzono zgodnie z wymaganiami
dokumentu ,,EA-4/21: Wytyczne dotyczace oceny stosownosci matych poréwnan
miedzylaboratoryjnych w procesie akredytacji laboratoriow”. Zwrocono szczeg6lng uwage na
to, ze podczas opracowywania metod badania zawartosci delta-9-THC i THCA w konopiach,
laboratoria powinny uwzglednia¢ procesy zachodzace z analitem podczas przygotowania
probki, monitorowaé stabilnos¢ wzorcow 1 certyfikowanych materiatow odniesienia, oraz
analizowa¢ probki natychmiast po przygotowaniu. Wyrazajac wynik badania jako suma
zawartosci kannabinoidow, zwlaszcza w przypadku stosowania techniki GC-FID, nalezy
uwzgledni¢ dekarboksylacje THCA do delta-9-THC. Krytycznym elementem raportow okazat
si¢ budzet niepewnosci, szczegolnie w konteks$cie obowigzujacych przepisow prawa, takich jak
Ustawa z dnia 29 lipca 2005 r. o przeciwdziataniu narkomanii.

Whnioski z przeprowadzonych badan stanowig istotny wktad w rozwoj praktyki
laboratoryjnej. Wspolne dziatania z klubem Pollab oraz zastosowanie wytycznych dokumentu
"EA-4/21" umozliwily skuteczng ocen¢ kompetencji uczestniczacych laboratoriow
i udoskonalenie procedur pomiarowych, co przyczynia si¢ do podniesienia jako$ci badan
W obszarze oznaczania zawartosci kannabinoidow.
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Procedury kalibracji w dokladnych pomiarach stosunkow
izotopowych pierwiastkow nietradycyjnych

Jakub Karasinski!, Ludwik Halicz'?, Klaudia Tetfejer?,
Andrii Tupys?, Ewa Bulska?

YWydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno Chemicznych Uniwersytetu Warszawskiego
Zwirki i Wigury 101, 02-093 Warszawa

2 Sluzba Geologiczna Izraela, 9692100 Jerozolima, Izrael
e-mail: jkarasinski@cnbc.uw.edu.pl

Znajomos¢ sktadu izotopowego jest istotna dla zrozumienia wielu proceséw fizycznych
1 chemicznych zachodzacych w przyrodzie. Subtelne zmiany izotopowe, ktore zachodza
w przyrodzie, sg wynikiem naturalnego frakcjonowania izotopowego, ktore polega na podziale
réznych izotopoéw danego pierwiastka pomiedzy dwie fazy. Konsekwencja jest zréznicowanie
sktadu izotopowego w tych fazach. W celu obserwacji tego zjawiska konieczne jest uchwycenie
zmian stosunku izotopowego danej pary izotopéw na poziomie jednej dziesieciotysigcznej,
co jest nieosiggalne w przypadku rutynowych pomiaréw technikami spektrometrii mas.

Glownym problemem pomiaru skladu izotopowego metoda wielokolektorowej
spektrometrii mas (MC-ICP-MS) jest konieczno$¢ korekcji efektu dyskryminacji mas
1 efektow matrycowych. Oba te problemy mozna rozwigza¢ stosujagc odpowiednig strategie
kalibracyjna. Waznym aspektem jest takze konieczno$¢ zapewnienia wysokiej doktadnosci
otrzymanych wynikow, co wymusza stosowanie specyficznych procedur pomiarowych.

W wystapieniu omoéwione zostang trzy najczesciej stosowane procedury kalibracyjne,
tj. Kalibrowanie Naprzemienne, Model Zoptymalizowanej Regresji i Metoda Wzorca
Wewngtrznego. Przedstawione 1 omowione zostang cechy analityczne tych procedur, ich zalety
I Oograniczenia, oraz potencjalne zastosowania, rowniez w przypadku pomiardw st¢zenia.
Poruszony zostanie rowniez istotny problem zapewnienia spdjnosci pomiarowej w badaniach
izotopowych.

Badania zrealizowane w ramach projektu Narodowego Centrum Nauki OPUS21, numer umowy
UMO-2021/41/B/ST4/04231

[1] Karasinski J., Bulska E., Halicz L., Tupys A., Wagner B., “Precise determination of lead isotopic ratios by
MC-ICP-MS without matrix separation exemplified by unique samples of diverse origin and history”, Journal of
Analytical Atomic Spectrometry, 2023, 38, 2468.

[2] Karasinski J., Tupys A., Halicz L., Bulska E., A Novel Approach for Determination of Ge Isotope Ratio by
Multicollector ICP-MS, Analytical Chemistry, (2021), 93, 13548-13554.

[3] Karasiniski J., Tupys A., Yang L., Mester Z., Halicz L., Bulska E., Novel Approach for the Accurate
Determination of Se Isotope Ratio by Multicollector ICP-MS, Analytical Chemistry (2020) 92, 16097-16104.

Streszczenia wyktadéw 6 marca 2024


mailto:jkarasinski@cnbc.uw.edu.pl

IX KONFERENCJA CHEMOMETRIA | METROLOGIA W ANALITYCE

Walidacja procedury oznaczania mikroplastikow zawierajacych
fluor technika HR-CS-GF-MAS

Andrii Tupys, Sandra MoS$cicka, Ewa Bulska

Uniwersytet Warszawski, Wydzial Chemii, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych,
ul. Zwirki i Wigury 101, 02-093 Warszawa, Polska

W ostatnich dziesigcioleciach zanieczyszczenie §rodowiska tworzywami sztucznymi
stato si¢ jednym z wigkszych powoddéw niepokoju. Mimo ze wskaznik recyklingu tworzyw
sztucznych wynosi prawie 20%, wiele materiatow opakowaniowych nadal nie nadaje si¢ do
recyklingu i ostatecznie trafia do srodowiska w postaci mikroplastiku (MP). Mikroplastiki sa
obecne w catym S$rodowisku morskim, stanowiac okoto 90% $wiatowych plastikowych
odpadoéw morskich i moga bezposrednio szkodzi¢ morskiej florze i faunie.

Jednym z istotnych rodzajow MP sg fluoropolimery, ktére sa szeroko stosowane
w roznych produktach konsumenckich i przyciagaja coraz wigksza uwage ze wzgledu na
potencjalny wptyw na zanieczyszczenie srodowiska substancjami z grupy perfluoroalkilowych,
PFAS. Mimo prowadzenia badan dotyczacych wplywu fluoropolimeréw na s$rodowisko
I zdrowie, istnieje potrzeba opracowania wysokowydajnych metod analitycznych do badania
stezenia mikroczastek zawierajacych fluor.

Gléwnym celem badania bylo opracowanie oraz walidacja nowej metodologii
posredniego oznaczania zawarto$ci mikroczastek fluoroplastiku w wodach naturalnych poprzez
oznaczanie fluoru za pomocg techniki wysokorozdzielczej spektrometrii absorpcji
molekularnej w piecu grafitowym ze Zroédtem promieniowania ciggtego (HR-CS-GF-MAS) [1].
Za pomocg techniki HR-CS-GF-MAS mozliwe jest analizowanie zawiesiny, w tym probek
wody zawierajagcych mikroplastiki.

W pierwszej kolejnosci zostata przygotowana i1 przeanalizowana stabilna zawiesina
modelowa po odpowiednim rozcienczeniu statego tworzywa sztucznego (PTFE) w wodzie.
W celu zapobiegania opadaniu zawiesiny zastosowano dodatek $rodka stabilizujacego
Tritonu X-100. Probki zostaly zhomogenizowane poprzez odpowiednie ogrzewanie w myjce
ultradzwigkowej oraz wymieszanie. Opracowano optymalne warunki pomiarowe dla
oznaczania fluoru, co umozliwilo posrednie oznaczenie zawartosci fluorowanych
mikroplastikow. Przeprowadzono walidacje procedury pod katem zastosowania do réznego
rodzaju probek, tak aby mozliwe bylo badanie obiegu fluorowanego mikroplastiku
w Srodowisku.

Badania wspotfinansowane z projektu ,, MPWN: Multifunkcyjny Materiat Odniesienia Polskich Wod
Naturalnych z Mikroplastikiem” (program ,, Polska Metrologia I Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa
Wyzszego; Nr rejestracyjny: PM-11/SP/0061/2024/02).

[1] Gawor A, Tupys A, Ruszczynska A, Bulska E. An Improved Methodology for Determination of Fluorine in
Biological Samples Using High-Resolution Molecular Absorption Spectrometry via Gallium Fluorine Formation
in a Graphite Furnace. Applied Sciences. 2021; 11(12):5493. https://doi.org/10.3390/app11125493
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Optymalizacja procesu wyznaczania parametrow
fizykochemicznych nanoczgstek srebra z wykorzystaniem
techniki SP-ICP-MS

Magdalena Muszynska®?, Wojciech Hyk*

YWydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, Uniwersytet Warszawski,
ul. Pasteura 1, 02-093 Warszawa

’Pro-Environment Polska sp. z 0.0., ul. Zwirki i Wigury 101, 02-089 Warszawa

Single Particle ICP-MS (SP-ICP-MS) to nowoczesna i obiecujaca technika stuzaca do
szybkiego i latwego przeprowadzenia analizy fizykochemicznej nanoczastek [1].

Obecnie stosowane spektrometry mas daja szereg mozliwosci optymalizacji
parametréw pomiaru. Jednym z nich jest zastosowanie gazu reakcyjnego w komorze, co
eliminuje interferencje spektralne zaburzajace pomiar niektoérych pierwiastkéw bez obnizenia
czutosci pomiaru analitu na drodze kontrolowanej reakcji chemicznej [2]. Tryb reakcyjny ma
szczegllnie znaczenie przy pomiarach nanoczastek metali obarczonych trudnymi do usunigcia
interferencjami [3-5]. Jednak uzycie trybu reakcyjnego odnotowano takze dla pomiarow
nanoczastek metali pierwiastkoOw teoretycznie wolnych od interferencji, np. ztoto [6].

W pracy wykorzystano tryb reakcyjny z metanem do pomiaru nanoczastek srebra
(AgNPs), ktory zestawiono z wynikami uzyskanymi w trybie standardowym, bez gazu.
Pomiary wykonano z uzyciem spektrometru NexION 2200 (PerkinElmer). Badaniom poddano
szereg preparatow AgNPs réznigcych si¢ rozmiarem i ksztattem nanoczastek oraz zawartoscia
metalu w formie jonowej. Dla kazdej probki AgNPs wyznaczono szereg parametrow
fizykochemicznych z wykorzystaniem algorytmow zaimplementowanych w oprogramowaniu
SP-ICP-MS spektrometru NexION 2200. Oceng statystycznej zgodnosci (rozbieznosci)
wynikéw wygenerowanych w 2 testowanych trybach przeprowadzono dla wybranych
parametrow fizykochemicznych AgNPs, tj. Srednich rozmiaré6w nanoczastek, zawartosci
nanoczgstek oraz stezenia metalu w formie jonowej. W obliczeniach wykorzystano metode
regresji liniowej z uwzglednieniem niepewnos$ci dwoch korelowanych zmiennych.

mgr inz. M. Muszynska realizuje prace doktorskg w ramach programu Doktorat Wdrozeniowy

[1] Laborda i wsp.; Trends in Environmental Analytical Chemistry 9 (2016); 15-23.

[2] Tanner i Baranov; Atomic Spectroscopy 20(2) (1999); 45-52.

[3] Bolea-Fernandez i wsp.; Analytica Chimica Acta 1077 (2019); 95-106.

[4] Kalomista i wsp.; Journal of Analytical Atomic Spectrometry 31 (2016); 1112

[5] Suarez-Oubina i wsp.; Talanta 242 (2022); 123286.

[6] Kinnunen i wsp.; Spectrochimica Acta Part B: Atomic Spectroscopy 177 (2021); 10610.
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Warsztaty z zakresu usuwania interferencji spektralnych
z wykorzystaniem multikwadrupolowego spektrometru mas

Magdalena Muszynska

Pro-Environment Polska Sp. z o.0., ul. Zwirki i Wigury 101, 02-089 Warszawa
https://pepolska.pl

e-mail: magdalena.muszynska@pepolska.pl

Podczas warsztatdow zaprezentowane zostang tryby usuwania interferencji
z uzyciem multikwadrupolowego spektrometru mas NexION 5000 (PerkinElmer) na
przyktadzie pomiaru chromu w matrycach organicznych oraz rozdzielaniu poszczegdlnych
izotopow tytanu.

Zastosowanie czystych gazéw reakcyjnych w komorze reakcyjnej wyposazonej
w aktywny kwadrupol (DRC) pozwala na znacznie wyzsza i bardziej specyficzng redukcje
interferencji, niz praca w trybie dyskryminacji energii kinetycznej (KED) uzyskiwana
z uzyciem helu.

Czutos¢ analitu jest w takiej sytuacji utrzymywana na tym samym poziomie lub nawet
zwigkszana przez ogniskowanie jondéw analitu. Jednocze$nie tlo pochodzace od najsilniejszych
nawet interferencji spektralnych jest natychmiast usuwane w przewidywalny i kontrolowany
sposob na drodze reakcji chemiczne;.

W przypadku pomiaru analitéw, ktére nie ulegaja reakcji z wybranym gazem lub ulegaja
jej w niewielkim stopniu usuwanie interferencji osiaggnag¢é mozna poprzez jego pomiar na
pierwotnej masie. W trybie tym istotne jest, aby z gazem reakcyjnym reagowal wylacznie
interferent, a nie analit. Usuwanie interferencji w tym trybie uzyska¢ mozna na dwa sposoby.
Pierwszym jest przeniesienie tadunku z interferentu. Zwykle do tego celu wykorzystuje si¢ gaz
reakcyjny, na przyktad NHs, o energii jonizacji nizszej niz obecny w probce interferent.
Przenoszac elektron z gazu obojetnego do obdarzonego dodatnim tadunkiem interferentu, jest
on natychmiast neutralizowany i usuwany z wiazki jonéw. Drugim sposobem usuwania
interferencji jest przesunigcie masy interferentu, polegajace na zamianie go w inny jon, ktory
przestaje zaburza¢ mas¢ analitu.

Z drugiej strony wysoka reaktywno$¢ analitu z gazem w komorze reakcyjnej pozwala
na jego przesunigcie na wigksza mase 1 ,ucieczke” od interferentu wystepujacego na
oryginalnej masie analitu. Taki tryb pracy komory reakcyjnej okreslany jest jako przesuniecie
masowe (Mass Shift). W trybie Mass Shift istotne jest, aby analit reagowal z gazem
reakcyjnym, a interferent nie. Wydajno$¢ powstawania kazdego produktu reakcji mozna
zoptymalizowaé za pomocg dwoch parametrow - przeptywu gazu w komorze oraz parametru
RPq.

[1] Kroukamp E., Abou Shakra F.: Multi-Quadrupole ICP-MS: Pushing Limits of Detection to the Next Decimal.
Spectroscopy 35(9) (2020); s. 16 — 21.
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Rejestrowanie pomiarow, analizowanie oraz interpretowanie

wynikow w systemie LabMaster.pl

Marcin Fig
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Opis warsztatow:
Ogolna koncepcja funkcjonowania LIMS.

Wdrazanie elektronicznych zapisow techniczne w LIMS, jak wyeliminowaé papierowe
i excelowych zeszyty laboratoryjne.

Sposoby opracowywania metod badawczych w LIMS.

Aplikacja mobilna w codziennej pracy Laboratorium.
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Topologiczna analiza danych chemicznych: wprowadzenie

Beata Walczak

Instytut Chemii, Uniwersytet Slgski, Katowice, Polska

Topologiczna Analiza Danych (Topological Data Analysis, TDA) to stosunkowo nowa
dziedzina, ktorej gldéwnym celem jest badanie ksztaltu danych, co moze ujawni¢ istotne
informacje na temat rozwazanego systemu lub zjawiska (np. [1]). Topologia zajmuje si¢
wlasciwosciami geometrycznymi przestrzeni, ktore sg zachowywane podczas cigglych
deformacji, takich jak zginanie i rozcigganie (ale nie rozdzieranie ani sklejanie). Gtéwnie
zajmuje si¢ liczeniem podstawowych cech topologicznych, takich jak sktadniki i dziury. TDA
znalazta juz bardzo atrakcyjne zastosowania. Moze by¢ przydatna w eksploracji danych,
grupowaniu licznych probek 1 porownywaniu réznych platform. Gléwnym celem tej prezentacji
jest wprowadzenie 1 opisanie podstawowych termindw i koncepcji TDA w spotecznosci
chemicznej. Takie terminy jak np. przestrzen topologiczna, jej przyblizenie i wiasciwosci,
trwato$¢ cech topologicznych, soczewki i grafy, zostang wprowadzone, a gléwne kroki TDA
zostang zaprezentowane na zestawach danych symulowanych i eksperymentalnych.

[1] G. Carlsson, Topology and data, Bulletin of The American Mathematical Society 46, 255 (2009)
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Analiza zmiennych kanonicznych w zastosowaniu do
eksperymentow o klasyfikacji dwukierunkowej

Dariusz Kayzer

Uniwersytet Przyrodniczy w Poznaniu, Katedra Metod Matematycznych i Statystycznych
ul. Wojska Polskiego 28, 60-637 Poznan

W pracy uwzgledniono wyniki badan, w ktérych zastosowano wielowymiarowg analize
wariancji do testowania hipotez, interesujacych z punktu widzenia porownywania liniowych
funkcji parametrow. Do testowania hipotez dotyczacych interakcji oraz kontrastoéw bazujacych
na $rednich klas rekomenduje si¢ stosowanie wielowymiarowych metod porownawczych.
Analiza zmiennych kanonicznych jest metoda, ktdra uzywana jest do graficznej prezentacji
wynikow eksperymentow wielowymiarowych. W niniejszym opracowaniu pokazano, jak
analiza zmiennych kanonicznych moze by¢ uzyteczna do wskazania, ktore funkcje
parametryczne modelu wielowymiarowej analizy wariancji sg odpowiedzialne za odrzucenie
testowanej hipotezy. Jako przyktad przedstawiono rozwazania opisujagce poroOwnanie
poziomdw akumulacji pierwiastkow sladowych przez liscie zycicy wielokwiatowe;.
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Analiza profili lotnych zwiazkow organicznych jako metoda
wykrywania chorob cebuli
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W ostatnich latach rosnie zainteresowanie koncepcja profili lotnych zwigzkéw
organicznych (LZO) jako charakterystycznych “odciskow palcow”, ktore pozwalajg na ocene
badanych obiektow jako calosci bez koniecznos$ci identyfikacji poszczegolnych sktadnikow.
Rosliny i produkty rolne uwalniaja szeroka game zwigzkdéw chemicznych w zaleznos$ci od stanu
zdrowotnego, w odpowiedzi na atak szkodnikow, patogendw lub na skutek infekeji [1]. Dzieki
temu profile zwigzkéw lotnych stanowig bogate zroédlo informacji na temat stresu jakim
poddawane sa rosliny. Badania profili LZO prowadzone sa przede wszystkim
z wykorzystaniem chromatografii gazowej sprze¢zonej ze spektrometrig mas (GC-MS). GC-MS
umozliwia identyfikacje wielu zwigzkow jednoczesnie i czgsto stanowi technike referencyjng
dla nowatorskich narzedzi analitycznych, ktére s3 nadal w fazie rozwoju. Wsrdd nich,
intensywnie rozwijanymi systemami do wykrywania szkodnikéw 1 choréb roslin sa
multisensorowe urzadzenia wyposazonych w czujniki gazowe (tzw. elektroniczne nosy), oraz
chromatografia gazowa sprz¢zona ze spektrometrig mobilnosci jonow (GC-IMS) [2].

W pracy przedstawione zostang rezultaty badan nad zastosowaniem analizy profili LZO
do wykrywania i $ledzenia rozwoju fuzaryjnej zgnilizny w cebulach i szalotkach. Badania
przeprowadzono za pomoca komercyjnego elektronicznego nosa PEN-3 oraz spektrometru
GC-IMS. Do analizy danych pomiarowych wykorzystano m.in.: PCA (Analiza Glownych
Sktadowych) oraz PLS-DA (Metoda Czg$ciowych Najmniejszych Kwadratow — wariant
dyskryminacyjny). Na podstawie uzyskanych wynikow stwierdzono, ze oba zastosowane
urzadzenia umozliwiaja monitorowanie rozwoju infekcji grzybowej w przechowywanych przez
kilka tygodni cebulach i szalotkach oraz wykrycie infekcji przed pojawieniem si¢ wizualnych
objawow na cebulach [3]. Opracowanie prostej i nieinwazyjnej metody detekcji chorob roslin
1 produktow rolnych pozwoli na szybka reakcje¢ juz na wczesnym etapie rozwoju infekcji,
zarowno w polu jak i w przechowalni, co doprowadzi do zmniejszenia strat w plonach.

Praca naukowa finansowana przez Politechnike Warszawskq w ramach grantu wewnetrznego

w dyscyplinie Nauki Chemiczne, konkurs NChem 4 2023. Szczegdlne podziekowania dla Emmy Daulton
za pomoc w analizie danych, Sashy Jenkins oraz Sarah 'y van Amsterdam za wykonanie inokulacji roslin.

[1] Dudareva N., Negre F., Nagegowda D.A., Orlova I. CRC. Crit. Rev. Plant Sci. 2006, 25, 417-440.
[2] Macdougall S., Bayansal F., Ahmadi A. Biosensors 2022, 12, 1-17.
[3] Labanska M., van Amsterdam S., Jenkins S., Clarkson J.P., Covington J.A. Sensors, 2022, 22, 5453
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Interpretacja wynikow antydopingowych w kierunku wykrywania
rekombinowanej erytropoetyny w oparciu w zaleznosci od
genotypu sportowca
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Erytropoetyna (EPO), gtowny hormon regulujacy tworzenie si¢ czerwonych krwinek
(RBC), jest powszechnie stosowana w leczeniu niedokrwistosci u pacjentow z przewlekla
chorobg nerek, niewydolnoscia serca oraz nowotworami. Ze uwagi na potencjal zwigkszania
wydolnosci tlenowej co zwigksza mozliwosci sportowcow uprawiajacych dyscypliny sportowe
zwiazane z wytrzymalo$cia, stosowanie EPO zostalo zabronione przez Swiatowa Agencje
Antydopingows. Efekt EPO na wydolnos¢ fizyczng jest posrednio realizowany poprzez
stymulacj¢ erytropoezy, co prowadzi do wzrostu liczby RBC, calkowitej masy hemoglobiny,
a nastepnie zdolno$ci transportu tlenu [1]. Najnowsze badania pochodzace z Laboratorium
Antydopingowego w Pekinie wykazaly wystepowanie w populacji azjatyckiej (czgstosé
wystepowania  wariantu  0.5-1%)  wariantu genu ludzkiej erytropoetyny
NM_000799.4:¢.577del, ktory powoduje usuniecie kodonu stop i produkcji biatka o wigkszej
masie 0 3 KDA. Wyniki analiz antydopingowych dla 0sob heterozygotycznych wariantu EPO
c.577del/ WT-EPO moga wskazywac¢ sposob migracji EPO na SDS-/SAR-PAGE podobny do
tego po podaniu rEPO u os6b homozygotycznych WT-EPO [2].

Dla celow analizy antydopingowej wykorzystywana jest elektroforeza w zelu
poliakryloamidowym z N-lauroylsarkozynatem (SAR-PAGE) po ktorej nastepuje western
blotting (WB) i detekcja z uzyciem przeciwciat anty-EPO w moczu, surowicy i osoczu [3].
Zgodnie algorytmem oceny wynikow zawartym w dokumencie technicznym WADA
(TD2022EPO) w przypadku niekorzystnego wyniku analizy w moczu nalezy pobrac
dodatkowg probke krwi od tego samego zawodnika i wykona¢ analiz¢. Charakterystyczny
sposob migracji EPO przy analizie krwi pozwala na potwierdzenie lub wykluczenie
wystepowania wariantu EPO c¢.577del/ WT-EPO u zawodnika i wtasciwg interpretacje
wynikoéw.

[1] Performance-enhancing substances in sports: a review of the literature. Momaya A, Fawal M, Estes R. Sports
Med. 2015 Apr;45(4):517-31

[2] Discovery of ¢.577del in EPO: Investigations into endogenous EPO double-band detected in blood with SAR-
PAGE. Zhou X, He S, Zezhou L, Jiayu W, Zhou W, Liu X, Zhao M, Zhang L. Drug Test Anal. 2022
Apr;14(4):622-633

[3] WADA Technical Document TD2022EPO, Harmonization of analysis and reporting of erythropoietin (EPO)
and other EPO-receptor agonists (ERAS) by polyacrylamide gel electroforetic (PAGE) analitical methods. Version
1.0, 1 January 2022
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OkresSlanie autorstwa klasycznych fotografii wykonanych
technika albuminowa — badania eksperymentalne i modelowanie
chemometryczne
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lUm'wersytet Warszawski, Wydziat Chemii, ul. Pasteura 1, 02-093 Warszawa

2Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych Uniwersytetu Warszawskiego,
ul. Zwirki i Wigury 101, 02-089 Warszawa
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Technika albuminowa bylta najbardziej popularnym sposobem wykonywania zdj¢¢ na
przetomie XIX 1 XX wieku. To wiasnie dlatego fotografie wykonane tg technika sag wazna
czescig historycznych kolekeji zdje¢. Proces ich wywolywania zalezat od wdrozonej
w pracowni fotograficznej procedury, co skutkowato réznicami w sktadzie albuminy — podtoza
dla roztworu $wiatloczulego.

Obecnos¢ wspomnianych réznic stwarza mozliwo$¢ rozrdzniania autorstwa i czasu
wykonania zdje¢ przy uzyciu nieinwazyjnych technik instrumentalnych, tj. spektroskopii
w podczerwieni z wykorzystaniem transformaty Fouriera oraz spektroskopii fluorescencji
rentgenowskiej (XRF) [1,2]. Uzyskane dane pomiarowe, tj. czgstos¢ drgan wilasnych
ugrupowan charakterystycznych dla albuminy w przypadku spektroskopii w podczerwieni
I zawarto$¢ nastgpujacych pierwiastkow: Au, Rb, K, Fe, S, Mn, Zn, Ag, Si, Ca, Ti, Cu, As, Pd,
byly podstawg do analizy chemometrycznej z wykorzystaniem analizy gtownych sktadowych
(PCA). Pozwolito to zredukowac ilos¢ istotnych parametréw opisujacych unikalne cechy
badanych fotografii. Dwie gtowne sktadowe byty wystarczajace, by odrézni¢ odbitki pod
wzgledem autora 1 okresu powstania zdjecia. Nastepnie, aby lepiej zrozumie¢ wyniki analizy
chemometrycznej, odtworzono procedury wywotywania zdje¢ 1 powigzano warunki procesu,
tj. czas ekspozycji fotografii na §wiatto UV oraz stezenie azotanu (V) srebra w kapieli
uczulajacej, z wynikami pomiardéw sktadu pierwiastkowego. Wyniki czesci eksperymentalne;)
moga by¢ uzyte do przewidywania warunkéw, w jakich przygotowywane byly historyczne
fotografie.

[1] Modica, A.; Alberghina; M. F.; Brai, M.; et al., XRF Analysis to identify historical photographic process: The
case of some Interguglielmi Jr.’s images from the Palmero Municipal Archive; Radiation Physics and Chemistry
135 (2017): 76 — 80; 10.1016/j.radphyschem.2017.02.026.

[2] Daher, C.; Languille, M. A.; de Mondenard, A.; et al., Spectroscopic characterization of selected French paper

negatives (1843 — 1856): how to see through many processes?; Microchemical Journal 149 (2019): 104069;
10.1016/j.microc.2019.104069.
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Dating of forensic bloodstains through spectroscopic techniques —
a critical comparison towards a multiplatform approach
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It is widely recognized that bloodstains dating may represent a crucial evidence in resolving
many cases of forensic interest. Since the non-destructive techniques are most desirable, spectroscopies
appear to be particularly attractive. Even though this topic has been investigated since the 1960s, most
scientific strain focused on UV-Vis spectroscopy, while few studies were conducted in the IR spectral
region. Nowadays, NIR spectroscopy has been an emerging technique thanks to the contribution of
chemometrics, therefore it is likely that combination of NIR and multivariate data analysis might be
determinant in forensics as well.

The final goal of the present work is to compare the performances of NIR spectroscopy for
bloodstains dating with those of UV-Vis in the prospect of real-casework implementation. To reach this
aim, capillary blood was collected from 5 healthy volunteers, deposited onto glass substrates, and stored
under stable laboratory conditions in four different sessions. The aging of bloodstains was followed for
16 days measuring transflection NIR spectra and diffuse-transmittance UV-Vis spectra.

The resulting data were independently analyzed by several chemometric techniques. Pre-
processing of spectral profiles was conducted first with classical row pre-processing methods, such as
Savitzky-Golay smoothing and standard normal variate (SNV) transform. After conducting an
exploratory evaluation by principal component analysis (PCA), systematic differences between samples
due to factors unrelated to aging were detected as predominant in UV-Vis spectroscopy and corrected
by means of class centering. This column preprocessing was not needed for NIR spectroscopy.
Subsequently, a partial least square (PLS) regression model was computed using 3 of the subjects, in
order to evaluate the effectiveness of applied spectral methods for estimating time elapsed since blood
trace deposition. The model was tested on the remainig two subjects, which were used as an independent
test set. The two techniques gave comparable root means square errors in prediction (RMSEP) equal to
about one day.

In view of the creation of a multi-instrumental platform for bloodstains dating, data fusion
strategies were also tested to estimate the advantages and disadvantages of low-level and mid-level
approaches. The present results together with the regression models obtained from them looks
promising. NIR spectroscopy is therefore seemingly worthy of increased scientific attention in the
forensic field for bloodstains dating.

Subsequently, the effect on blood ageing of temperature, humidity, illumination and substrate
was tested with the help of an environmental camera. Preliminary results will be presented.
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Diagnostyka zapalenia stawow technikami spektroskopii
oscylacyjnej z wykorzystaniem metod chemometrycznych
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Reumatoidalne zapalenie stawow (RZS) i tuszczycowe zapalenie stawow (LZS)
stanowig przewlekte schorzenia o charakterze autoimmunologicznym, ktére cechujg si¢
ztozonymi szlakami sygnalowymi oraz wystepowaniem bardzo podobnych objawow [1,2].
Mimo roznic w obrazie klinicznym i patogenezie, istnieje potrzeba szybkiej diagnostyki obu
stanow zapalnych, ktéra moze zaowocowaé natychmiastowym wprowadzeniem leczenia
I opracowaniem spersonalizowanej strategii terapeutycznej.

Widma liofilizatow surowicy krwi pacjentow RZS, LZS i grupy kontrolnej
zarejestrowano technikami spektroskopii Ramana i w bliskiej podczerwieni (NIR). Na
podstawie uzyskanych danych opracowano modele dyskryminacyjne, stosujac metode
czastkowych najmniejszych kwadratow (PLS-DA). Optymalizacja klasyfikatorow obejmowata
skrining zakresow spektralnych za pomoca techniki iPLS i wilaczenie do modelowania
wybranych parametrow biochemicznych surowicy krwi. Otrzymane wyniki wskazuja, ze
chemometryczna analiza widm oscylacyjnych moze znalez¢ zastosowanie W szybkKiej
diagnostyce schorzen, ktorych tradycyjne rozpoznanie jest czasochtonne i niejednoznaczne.
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Rys 1. Srednie widmo Ramana surowicy krwi z zakresami wybranymi przez iPLS (strona lewa) i obiekty
PLS-DA (strona prawa).

[1] J.F. Merola, L.R. Espinoza,R. Fleischmann, Distinguishing rheumatoid arthritis from psoriatic arthritis, RMD
Open 4 (2018) e000656.

[2] E. Liu, A. Perl, Pathogenesis and treatment of autoimmune rheumatic diseases. Curr. Opin. Rheumatol. 31
(2019) 307-315.
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Analiza iloSciowa surowcow roslinnych przy uzyciu spektroskopii
oscylacyjnej i fluorescencji
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Celem badan byta analiza zawartos$ci substancji aktywnych, sktadnikow odzywczych
I wybranych parametréw fizykochemicznych czystka szarego (Cistus X incanus) | ziemniakow
o kolorowym miazszu przy wykorzystaniu spektroskopii Ramana, NIR i ATR. Dodatkowo, dla
probek zliofilizowanych ziemniakéw przeprowadzono pomiary widm fluorescencji. Na
podstawie danych spektroskopowych 1 wynikéw analiz referencyjnych, opracowano ilosciowe
modele PLS. Wyznaczono wzglgdne btedy przewidywania dla probek walidacyjnych (RSEPw).
Oznaczenia zawarto$ci polifenoli (TPP) i1 flawonoidow w suchym zielu czystka daty btedy
RSEPww zakresie 2,7-5,4%. Aktywnos¢ przeciwutleniajaca (AA) wyznaczono z doktadnosciag
5,2-9,3% [1]. Btedy oznaczen TPP i AA dla ziemniakow miescity si¢ w zakresie 3,7-5,0%
i 4,8-6,4%, a dla zawartosci skrobi, biatka i cukréw w granicach 3,1-8,6% [2]. Uzyskane
wyniki pokazuja, ze techniki spektroskopowe w potaczeniu z chemometryczng analizg danych
pozwalaja na szybkie i doktadne oznaczania waznych parametrow materiatu roslinnego na
podstawie pojedynczego widma probki.
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Rys. 1 Schemat analizy parametréw materiatu ro§linnego z zastosowaniem technik spektroskopowych [2].

[1] Pielorz, S., Fecka, I., Bernacka, K., Mazurek, S. Quantitative Determination of Polyphenols and Flavonoids in
Cistusx incanus on the Basis of IR, NIR and Raman Spectra. Molecules 2022, 28(1), 161.

[2] Pielorz, S., Kita, A., Rytel, E., Szostak, R., Mazurek, S. Application of vibrational and fluorescence
spectroscopy to the compositional analysis of colored-flesh potatoes. Journal of the Science of Food and
Agriculture 2024, 104(3), 1399-1407.
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Metrologiczne aspekty oznaczania N-tlenkéw alkaloidow
za pomocg woltamperometrii i spektrometrii mas
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Alkaloidy reprezentuja rozlegla i zré6znicowana grupe substancji, majacych zaréwno
pochodzenie roslinne, jak i syntetyczne. Do tej grupy zaliczaja si¢ m.in. nikotyna, kofeina,
morfina, chinina, atropina 1 kodeina. Dzigki swoim wtlasciwosciom przeciwbakteryjnym,
przeciwzapalnym, antywirusowym 1 przeciwnowotworowym, znalazly one szerokie
zastosowanie w dziedzinie medycyny. W kontek$cie metabolizmu w organizmie cztowieka,
glownie w watrobie, kluczowymi metabolitami alkaloidow sa ich N-tlenki, ktore moga
wykazywa¢ odmiennie od pierwotnych form wilasciwosci. Z tego wzgledu, aspekty
metrologiczne tych badan stajg si¢ nieodzownym elementem, gwarantujacym niezawodnos$¢
analizy i1 majg fundamentalne znaczenie dla zrozumienia farmakokinetyki i farmakodynamiki
alkaloidow w organizmie.

W ramach przedstawionej pracy opracowano skuteczne metody uzyskiwania N-tlenkow
alkaloidoéw poprzez reakcje¢ utleniania, wykorzystujac nadsiarczan monopersiarczanowy potasu
jako czynnik utleniajacy. Badania obejmowaly substancje alkaloidowe rdznego pochodzenia,
przy czym zdefiniowano optymalne warunki otrzymywania metabolitow dla wybranych
alkaloidow. Identyfikacja produktéw reakcji utleniania, N-tlenkéw alkaloidow, oraz ustalanie
ich struktury przeprowadzono za pomoca wysokorozdzielczej spektrometrii mas. Natomiast
woltamperometryczne badania N-tlenkéw alkaloidow pozwolity na zglebienie reakcji redoks
glownych metabolitow, wykazujacych podobienstwo do reakcji redoks zachodzacych in vivo.

W trakcie prezentowanej pracy szczegdlng uwage skierowano na proces walidacji
stosowanych metod, stanowiacy kluczowy etap w zapewnieniu wiarygodno$ci 1 precyzji
uzyskiwanych wynikow analitycznych. Proces walidacji pozwolil potwierdzi¢, ze stosowane
procedury pomiarowe sg adekwatne do zamierzonego celu analizy oraz umozliwia oceng
doktadnosci, precyzji, czutosci i specyficznosci danego badania. Dodatkowo, przeprowadzono
ocen¢ zaproponowanej syntezy i opracowanych metod z perspektywy zielonej chemii.
Opracowywane metody uzyskiwania N-tlenkéw alkaloidow zostaly zaprojektowane
z poszanowaniem zasad zielonej chemii, obejmujace; minimalizacj¢ ilo$ci 1 toksycznos$ci
uzywanych substancji chemicznych, oraz uwzgledniajacej efektywnos¢ procesu.

Uzyskane rezultaty nie tylko poszerzaja wiedz¢ na temat wlasciwos$ci tych substancji,
ale takze maja donioste znaczenie w konteks$cie opracowywania standardéw metrologicznych.
To z kolei przyczynia si¢ do podniesienia jako$ci 1 precyzji analiz chemicznych
1 biochemicznych w obszarze badan nad alkaloidami i ich metabolitami.
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Dokladne pomiary stosunkow izotopowych Se po oczyszczaniu
probek poprzez wspolstracanie z Fe(OH)3

Klaudia Tetfejer?, Jakub Karasinskil, Piotr Radzinski?,
Andrii Tupys?, Anna Gambin?, Ewa Bulska®, Ludwik Halicz'?

YWydziat Chemii, Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych Uniwersytetu Warszawskiego
Zwirki i Wigury 101, 02-093 Warszawa

ZInstytut informatyki, Uniwersytet Warszawski, Stefana Banacha 2, 02-097 Warszawa
3Stuzba Geologiczna Izraela, 9692100 Jerozolima, Izrael
e-mail: k.tetfejer@student.uw.edu.pl

Badania stosunkow izotopowych selenu cieszg si¢ coraz wigkszym zainteresowaniem
ze strony naukowcoOw, w tym geologow zainteresowanych zmianami $rodowiskowymi
w historii Ziemi oraz cyklami biogeochemicznymi. Selen posiada sze$¢ naturalnych izotopoéw
0 masach atomowych 74, 76, 77, 78, 80, 82. Moze wystegpowaé na czterech stopniach
utlenienia: Se'v i SeV! obecne w fazie wodnej, Se® w fazie stalej lub formie koloidalnej oraz
Se!' wystepujacy, m.in. w mineratach w warunkach redukcyjnych.

W analizie izotopowej selenu pozadane jest jego wczesniejsze wydzielenie z matrycy.
Stosowang powszechnie metoda wydzielania jest adsorpcja selenu na wtoknach nasgczonych
kwasem tioglikolowym i desorpcja kwasem azotowym. W celu uproszczenia procedury
zaproponowano wspoOlstracanie z wodorotlenkiem zelaza (III). Na podstawie wynikow
oznaczen ilosciowych selenu (Q-ICP-MS) stwierdzono, ze procedura ta pozwala na efektywne
oczyszczenie roznorodnych probek. Oczyszczanie probek poprzez wspotstracanie z Fe(OH)s a
nastepnie wprowadzenie selenu do uktadu pomiarowego w formie lotnego wodorku pozwolito
na uzyskanie doktadnych wynikéw izotopowych dla probek o zréznicowanej matrycy, w tym
probek geologicznych o zawartosci Se na poziomie 3,5 mg/kg. Minimalna masa probki
potrzebna do analizy i wykonania 3 pomiaréw to 150 mg, co odpowiada zawartosci 525 ng Se.

Zaproponowano rowniez sposOb szacowania niepewnosci pomiaru stosunkow
izotopowych selenu, stosujac metod¢ propagacji bledéw i modelowania matematycznego.
W proponowanym rozwigzaniu matematycznym w pierwszym etapie zastosowano obliczenie
odchylenia warto$ci 6 od warto$ci zblizonej do warto$ci prawdziwej. Nastepnie stosowano test
Shapiro-Wilka oraz test t-Studenta. Aby uwzgledni¢ bledy pomiaru poszczegdlnych
sktadowych A przeprowadzono propagacje btedu stosujac szereg Taylora. Ostatnim etapem
byto modelowanie matematyczne metoda Monte Carlo, zastosowane do wyznaczania
niepewnosci rozszerzone;.

Badania zostaly sfinansowane w ramach projektu NCN Miniatura 6 ,, Nowe rozwigzania w pomiarach

stosunkow izotopowych Se technikq wielodetektorowej spektrometrii mas po wytwarzaniu lotnych
wodorkow”.

[1] J. Karasinski, K. Tetfejer, P. Radzinski, A. Tupys, A. Gambin, E. Bulska, L. Halicz. Co-precipitation as a one-
step Se separation for determination of isotope ratios completed with revised uncertainty evaluation. Analytical
Chemistry 2024, DOI: 10.1021/acs.analchem.3c04210.
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Metoda sekwencyjnego oznaczania Rh, Pd i Pt w zuzytych
katalizatorach samochodowych i e-odpadach technika
HR-CS FAAS

Magda Zabielska-Konopka®, Elzbieta Zambrzycka-Szelewa?, Zofia
Kowalewska®, Beata Godlewska-Zytkiewicz?

1Szkota Doktorska Nauk Scistych i Przyrodniczych, Uniwersytet w Bialymstoku, ul. K. Ciotkowskiego
1K, 15-245 Bialystok, e-mail: m.zabielska@uwb.edu.pl

2Wydziat Chemii, Uniwersytet w Biatymstoku, ul. K. Ciotkowskiego 1K, 15-245 Bialystok

*Wydzial Budownictwa, Mechaniki i Petrochemii, Politechnika Warszawska,
ul. Lukasiewicza 17, 09-400 Plock

Rod, pallad i platyna ze wzgledu na swoja trwatos$¢, dobra przewodnos¢ elektryczna
i odporno$¢ na wysokie temperatury majg kluczowe znaczenie w produkcji czesci do
komputeréw, smartfonow czy telewizorow, takich jak: mikroprocesory, uktady scalone, plytki
obwodow drukowanych, kondensatory ceramiczne. Stg¢zenie Pd i Pt w ptytce drukowanej
smartfonéw wynosi odpowiednio 10 — 1000 pg/g Pd i 100 — 10000 pg/g Pt [1]. Ze wzgledu na
unikalne wtasciwosci katalityczne platynowcow, ich odpornos$é na korozje, najwicksze ilosci
Rh (91%), Pd (85%) i Pt (42%) sa rocznie przeznaczane na produkcj¢ katalizatorow
samochodowych, ktorych rolg jest zmniejszenie emisji CO, weglowodorow, zwigzkow siarki
i azotu do S$rodowiska. W zaleznosci od producenta katalizatora zawarto§¢ Rh w tych
urzadzeniach waha si¢ od 0,8 do 1,5 g, Pd 1,5 do 5,0 g, zas Pt 3,0 do 7,0 g [2]. Aby zaspokoi¢
rosngce zapotrzebowanie przemystu na Rh, Pd i Pt prowadzi si¢ ich recykling, gtéwnie ze
zuzytych katalizatorow samochodowych i e-odpadow.

Do monitorowania stgzen platynowcow w odpadach stosowanych jest wiele technik
spektralnych (XRF, ASA, ICP MS, ICP OES). Skomplikowana matryca probek katalizatorow
samochodowych i e-odpadow powoduje liczne interferencje matrycowe podczas oznaczania
zawartosci Rh, Pd i Pt. W pracy zaprezentowane zostang badania dotyczgce opracowania
metody sekwencyjnego oznaczania Rh, Pd i Pt technikg wysokorozdzielczej atomowej
spektrometrii absorpcyjnej z cigglym Zroédtem promieniowania i atomizacjag w ptomieniu
(HR-CS FAAS). Opracowana metoda zostata poddana walidacji. Wyznaczono precyzje,
powtarzalno$¢, granice wykrywalnosci i oznaczalnos$ci pierwiastkow oraz doktadno$¢ metody.
Opracowang metode zastosowano do oznaczania Rh, Pd i Pt w probkach katalizatorow
samochodowych i e-odpadéw. Zastosowanie tej metody znacznie utatwito i przys$pieszyto
analize¢ pozwalajac na oznaczenie st¢zenia trzech pierwiastkow w ciggu 2,5 min.

Praca naukowa zostata dofinansowana ze srodkoéw budzetu panstwa w ramach programu Ministra

Edukacji i Nauki pod nazwgq ,,Nauka dla Spoteczenstwa” nr projektu NdS/548575/2022/2022 kwota
dofinansowania 431 250,00 z{, catkowita wartosé projektu 431 250,00 zt

[1] O. Tantawi, I. Hua (2021) Temporal evolution of metallic element composition and environmental impact in
consumer electronic devices: A study of smartphones. Resour. Conserv. Recycl. 175(1) 105886-105923

[2] L M. L. Grilli, A. E. Slobozeanu, C. Larosa. et al. (2023) Platinum Group Metals: Green Recovery from Spent
Auto-Catalysts and Reuse in New Catalysts—A Review. Crystals 13(4): 550
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Badanie zanieczyszczen nieorganicznych i organicznych
migrujacych z naczyn ekologicznych do zywnosci

Karolina Bronczyk®, Agata Dabrowska’, Anetta Hané!, Malgorzata Majcher?

\Zakiad Analizy Sladowej, Wydzial Chemii, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu,
ul Uniwersytetu Poznanskiego 8, 61-614 Poznan

’Pracownia Badania Zwigzkow Lotnych i Aktywnych Sensorycznie,
Wydziat Nauk o Zywnosci i Zywieniu, Uniwersytet Przyrodniczy w Poznaniu,
ul . Wojska Polskiego 31, 60-624 Poznan

Wprowadzenie postulatow Dyrektywy Plastikowej [1] w znaczacym stopniu wptyneto
na rozpowszechnienie materialdow ekologicznych w produkcji naczyn do zywnosci. Obecnie
stosowane sg materialy pochodzenia ro§linnego, bioplastiki oraz materialty nadajace si¢ do
recyklingu. Jednak globalna popularyzacja nowych materialdow moze budzi¢ kontrowersje,
poniewaz nie jest do konica poznany ich wplyw na jako$¢ zywnosci. Z naczynia mogg migrowac
do zywnosci rdzne zanieczyszczenia nieorganiczne i organiczne, ktore czgsto prowadza do
zmiany jej profilu sensorycznego lub wykazuja wlasciwosci niekorzystnie wptywajace na
ludzkie  zdrowie [2]. W  celu  kontrolowania  bezpieczenstwa  zywnosci,
w Rozporzadzeniu UE z 2020r. [3] zawarto list¢ szczegdlnie niebezpiecznych substancji, dla
ktérych ustalono limity migracji specyficznej (SML). Parametr ten okre§la maksymalne
stezenie danej substancji, ktéra moze migrowaé¢ z materialu do 1g zywnos$ci. Wsrod
normowanych zanieczyszczen nieorganicznych znajduja si¢ pierwiastki $ladowe, m.in.:
Fe (SML=48 pg/g), Zn (SML=25 pg/g), Cu (SML=5 ng/g) oraz pierwiastki toksyczne, m.in.:
Al (SML=1 pg/g), Cd (SML=0,002 ng/g) i Pb (SML=0,010 pg/g). Z kolei wsrod
normowanych zanieczyszczeh organicznych mozna wymieni¢ zwigzki karbonylowe, np.
formaldehyd (SML= 15 ug/g) oraz acetaldehyd (SML=6 pug/g).

Celem prac badawczych bylo okreslenie migracji wybranych zanieczyszczen
nieorganicznych 1 organicznych z naczyn ekologicznych do Zywnosci neutralnej
1 kwasnej. Przeprowadzono badania migracji stosujagc ptyny modelowe: wode destylowang
(imitujacg Zzywnos$¢ neutralng) oraz 3 % kwas octowy (imitujgcy zywnos¢ kwasng) w réznych
warunkach czasowych 1 temperaturowych. W celu oznaczenia migrujacych do zywnosci
zanieczyszczen wykorzystano metode GC-ECD (chromatografie gazowa w uktadzie
z detektorem wychwytu elektrondow) oraz metode ICP-MS (spektrometri¢ mas z jonizacja
w plazmie indukcyjnie sprzezonej). Wyznaczono parametry walidacyjne zastosowanych metod
oraz okreslono poprawno$¢ metody ICP-MS stosujac certyfikowane materialy odniesienia.
Badania zostqu sfinansowane w ramach konkursu IDUB nr 102 , Mini-granty doktoranckie”,
nr 102/13/SNS/0014.

[1] Dyrektywa Parlamentu Europejskiego i Rady (UE) 2019/904.

[2] Bronczyk, K., Dgbrowska, A. & Majcher, M. (2023). Carbonyl compounds as contaminants migrating from
the ecological vessels to food. Food Packaging and Shelf Life, 39.

[3] Rozporzadzenie Komisji (UE) 2020/1245.
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Najwazniejsze aplikacje w analizie probek srodowiskowych i nie
tylko — chromatografia jonowa i spektroskopia Ramana Metrohm

Wiktor Lorenc

Metrohm Polska Sp. z 0.0., ul. Centralna 2,05-816 Opacz-Kolonia

www.metrohm.com/pl pl

email: wiktor.lorenc@metrohm.pl

Woda, zywnos¢ czy srodowisko naturalne sg nieustannie monitorowane pod katem wielu
réznych parametréw fizykochemicznych. Nieustannie zaostrzane wymagania prawne dotyczace tych
parametréw stanowig wyzwanie dla laboratoriow naukowych i badawczych. Rzetelne i wiarygodne
wyniki pomiar6w wymagaja nie tylko doskonale wyszkolonych analitykow ale takze dostepu do
odpowiedniej aparatury. Firma Metrohm od ponad 80 lat dostarcza aparature do badan
fizykochemicznych, miedzy innymi chromatografy jonowe oraz spektrometry Ramana.

Chromatografia jonowa (IC, ang. Ion Chromatography) to technika, ktéra pozwala na oznaczanie
kationéw, anionéw oraz weglowodandw w wielu réznorodnych probkach. Doskonate limity detekcji na
poziomie <lug/L oraz szerokie mozliwos$ci automatyzacji analiz sprawiaja, ze technika ta doskonale
nadaje si¢ do rutynowych badan probek srodowiskowych i nie tylko. W komunikacie zaprezentujemy
Panstwu najwazniejsze zastosowania IC we wspotczesnej analityce.

e Oznaczanie podstawowych anion6w nieorganicznych oraz ubocznych produktéw dezynfekcji wody
w branzy wodociggowej. Zastosowanie detekcji UV/VIS w analizie bromianow w wodzie oraz
chromu (VI) w réznorodnych probkach jak: woda, nawozy, srodowisko pracy.

e Mozliwos¢ oznaczania kationd6w nieorganicznych w konfiguracji chromatografu jonowego bez
supresji. Podejscie pozwalajace na minimalizacje¢ kosztow eksploatacji i skomplikowania uktadu
analitycznego z jednoczesnym zachowanie doskonatych mozliwosci analitycznych.

e Zastosowanie chromatografii jonowej ze spalaniem probki (CIC, ang. Combustion lon
Chromatography) w analizie zwigzkow per- i polifluoroalkilowe (PFAS, ang. per- and
polyfluoroalkyl substances). Metoda CIC daje mozliwo$¢ analizy screeningowej jednego
Z najbardziej istotnych w ostatnich latach parametrow w analityce wody i srodowiska.

Spektroskopia Ramana to technika pozwalajaca na szybka identyfikacje substancji chemicznych. Jej
niewatpliwymi zaletami sa szybko$¢ analizy, brak Iub minimalne przygotowanie probki oraz
nieniszczacy charakter pomiarow. Dodatkowo, aparatura bardzo czesto jest niewielkich rozmiaréw
i moze by¢ zasilania z wbudowanej lub zewngtrznej baterii. W komunikacie zaprezentujemy
najwazniejsze zastosowania spektroskopii Ramana w badaniach wody, zywnosci 1 Srodowiska.

e Analiza mikroplastiku w wodzie i $ciekach. Podej$cie taczy w sobie identyfikacje polimeru za
pomoca spektroskopii Ramana oraz badanie morfologii i liczby drobin za pomoca mikroskopii
optycznej.

e Mozliwosci charakterystyki materialow weglowych takich jak grafen czy nanorurki. Dzigki
technice spektroskopii Ramana mozemy nie tylko zidentyfikowa¢ forme alotropowa wegla, ale
takze okresli¢ jako$¢ materiatu, np.: grafenu.

o \Wykorzystanie technologii powierzchniowo wzmocnionej spektroskopii Ramanowskiej (SERS,
ang. Surface Enhanced Raman Scattering) pozwala na prowadzenie analiz na poziomie §ladowym.
Zastosowanie tej techniki umozliwia szybka analiz¢ Zywnosci czy wody pod katem zawarto$ci
pestycydoéw, barwnikéw, zakazanych dodatkéw do zywnos$ci czy zanieczyszczen. Niewielkie
gabaryty urzadzen pozwalajg na prowadzenie tego typu analiz w terenie w trybie wyrywkowej
kontroli czy interwencji.

Zapraszamy Panstwa do kontaktu z firmg Metrohm Polska w celu przetestowania omawianych
rozwigzan analitycznych.
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Analiza wielopierwiastkowa — spektrometry ICP-MS i ICP-OES
firmy Agilent Technologies

Monika Stochaj-Yamani

Altium International Polska sp. z o.0., ul. Putawska 303, 02-785 Warszawa,

www.perlan.com.pl www.altium.net

e-mail: mstochaj-yamani@perlan.com.pl

Na przestrzeni ostatnich kilkudziesigciu lat nastapit ogromny rozwoj w zakresie technik
instrumentalnych do oznaczen pierwiastkowych. Co wigcej, nie ma obecnie takiego obszaru
analitycznego, w ktorym mozna zupelnie poming¢ znaczenie pierwiastkOw czy zanieczyszczen
metalami cigzkimi. Rosngce wymagania w obszarach regulowanych, wiedza na temat obiegu
I wystepowania pierwiastkow i ich r6znych (takze nowych) form w przyrodzie- wymuszaja na
laboratoriach, analitykach i technologach stosowania odpowiednich technik instrumentalnych
w zakresie analizy iloSciowej pierwiastkow.

W ciagu ostatnich kilku lat wida¢ rosnace zainteresowanie analitykéw technikami
jednoczesnymi w tym: spektrometria emisyjna ICP-OES oraz spektrometria mas ICP-MS
i ICP-QQQ. Obie te techniki nalezag do technik réwnoczesnych, umozliwiajac pomiar
kilkudziesigciu pierwiastkow w probce w czasie kilku minut. Wybdr odpowiedniego
urzadzenia zalezy od wymaganych granic oznaczalnos$ci i zastosowan. Obie techniki mimo, iz
umozliwiajg oznaczenia wielopierwiastkowe, to tylko technika ICP-MS lub ICP-QQQ daje
mozliwos¢ oznaczen réznych form specjacyjnych, nanoczastek metali czy stosunkow
izotopowych.

Krokiem milowym w rozwoju technik z zakresu spektroskopii atomowej Agilent sg
rozwigzania w zakresie oprogramowania, wprowadzajace uzyteczne dla uzytkownika
inteligentne narzedzia pomiaru 1 obrobki danych pomiarowych, a takze zwigkszajace
$wiadomo$¢ codziennego uzytkowania spektrometréw ICP-OES, ICP-MS i ICP-QQQ.
W niniejszym komunikacie przedstawione zostang najnowoczesniejsze rozwigzania i ich
zastosowanie w spektrometrach ICP-OES, ICP-MS i ICP-QQQ Agilent Technologies.

Informacje o prelegencie:

Z wyksztatcenia chemik organik. Dyplom magistra inzyniera uzyskalam na Wydziale
Chemicznym Politechniki Wroctawskiej w 2004 roku. Promotorem mojej pracy dyplomowe;j
(w zakresie organicznych zwigzkow fosforu) byt prof. dr hab. Mirostaw Soroka. Pracg
W zawodzie kontynuowatam w Japonii, na Uniwersytecie Farmaceutycznym w Kioto (Chemia
Medyczna). Od 2009 roku wspieram pracownikoéw laboratoriow w zakresie wyposazenia
W aparatur¢ analityczng (techniki oznaczen pierwiastkowych 1 przygotowania probek).
Pomagam w doborze odpowiednich narzedzi i koordynuj¢ procesy od przygotowania
pomieszczen po uruchomienie urzadzen.
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Fluorescencja multispektralna kropek kwantowych dla
rozpoznawania krotkich peptydow o duzym podobienstwie
strukturalnym

Patrycja Ciosek-Skibinska', Klaudia Gtowacz', Nina Wezynfeld?,
Marcin Drozd*2

'Katedra Biotechnologii Medycznej, Wydzial Chemiczny, Politechnika Warszawska,
Noakowskiego 3, 00-664 Warszawa; patrycja.ciosek@pw.edu.pl

2Centrum Zaawansowanych Materiatow i Technologii Cezamat Politechniki Warszawskiej,
ul. Poleczki 19, 02-822 Warszawa

Jednym z wazniejszych osiggni¢¢ nanotechnologii sg potprzewodnikowe nanomateriaty
o unikalnych wlasciwosciach fotoluminescencyjnych, czyli kropki kwantowe (QDs, ang.
quantum dots). Znajduja one zastosowanie m.in. w bioobrazowaniu i w (bio)analityce, w tym
jako nanoreceptory chemiczne. Wykorzystanie QDs do detekcji analitow opiera si¢ najczgsciej
na obserwacji zmiany sygnatu fluorescencyjnego pod wptywem oddziatywania z analitem [1],
przy czym najczgsciej Sledzona jest intensywnosc¢ fluorescencji w maksimum emisji QDs, albo
przesunigcie tego maksimum, jako odpowiedz jedynie zerowymiarowa (0D). Nieco rzadziej
stosuje si¢ odpowiedz jednowymiarowa, czyli cate widmo emisji przy pojedynczej dlugosci fali
wzbudzenia (1D) [2]. Uwzglednienie pomiaru multispektralnego, czyli peilnej macierzy
wzbudzenia-emisji (ang. excitation emission matrix, EEM), znaczaco wzbogaca mozliwo$ci
detekcyjne QDs, nie tylko oferujac polepszenie parametrow analitycznych metody, ale takze
dajac wglad w mozliwe mechanizmy oddziatywan analit(y)-QDs [3]. Wymaga jednak
wydobycia z widm fluorescencji multispektralnej informacji uzytecznych analitycznie za
pomoca metod chemometrycznych. Niniejsza praca pokaze zastosowanie fluorescencji
multispektralnej kropek kwantowych do rozpoznawania krotkich peptydow o duzym
podobienstwie strukturalnym ze wzgledu na zblizong sekwencj¢ aminokwasowa.
Praca zostata wykonana w ramach projektu Sonata Bis UMO-2018/30/E/ST4/00481 finansowanego

przez Narodowe Centrum Nauki. Klaudia Glowacz dzigkuje za wsparcie finansowe uzyskane w ramach
projektu IDUB-PW (program Stypendium Plus).

[1] M. Zabadaj, P. Ciosek-Skibinska, Sensors, 17 (2019) 3655.
[2] K. Glowcez, M. Drozd, P. Ciosek-Skibinska, Microchimica Acta, 188 (2021) 342
[3] K. Glowacz, M. Drozd, W. Tokarska, N. Wezynfeld, P. Ciosek-Skibinska, Microchimica Acta 191 (2024) 95
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Wykorzystanie CRM do walidacji oznaczen skladnikow
sladowych w herbatach i ziolach technika ICP-OES

Piotr Dzien, Piotr Rusiniak, Katarzyna Wator, Ewa Kmiecik

Akademia Gorniczo-Hutnicza im. Stanistawa Staszica w Krakowie
Al. Mickiewicza 30, 30-059 Krakow

Znajomos$¢ parametrow charakterystycznych technik analitycznych stosowanych
W laboratorium jest kluczowe w celu kontroli oraz zapewnienia jako$ci i potwierdzenia
waznosci wynikéw badan. Wazng role w walidacji metod analitycznych, a takze ocenie
poprawnosci precyzji i niepewnosci otrzymywanych wynikow petnig certyfikowane materiaty
referencyjne (CRM). Ze wzgledu na swoja specyfike, szczegélne trudnosci analityczne
towarzysza badaniom materialow odniesienia zywnos$ci, do ktérych zaliczane sg réwniez
herbaty i ziotal. Podczas wyznaczania podstawowych parametréow dla tego rodzaju oznaczen
wazng role odgrywa nie tylko sam pomiar i zastosowana technika analityczna, ale rowniez
wlasciwe przygotowanie probek do badan.

Na podstawie badania CRM chinskiej zielonej herbaty (METRANAL® CRM
AN-BMO02) okreslono precyzje, odzysk i1 niepewno$¢ oznaczen wystepujacych w niej
mikrosktadnikow (Al, Ba, Cu, Fe, Ni, Pb, Sr i Zn) oraz wybranych makrosktadnikéw (Ca, K,
Mg i Mn) technikg ICP-OES. W analizowanym materiale zawarto$¢ makro- i mikrosktadnikow
miesci si¢ w zakresie 1,2 — 2038,1 mg/kg. Probki do badan przygotowano z wykorzystaniem
mineralizacji mikrofalowej w kwasie azotowym (V). Badanie obejmowato analize chemiczng
roztworéw wodnych powstatych w trakcie mineralizacji trzech probek CRM w trzech seriach
badawczych. Dla wigkszos$ci pierwiastkow wyznaczony odzysk miescit si¢ w przedziale 90 —
110%. Dla potasu uzyskano odzysk na poziomie 88%, a dla otowiu i1 cynku osiggnat warto$¢
113 1 114%. Precyzja byta gorsza niz 10% jedynie dla Fe, Pb 1 Zn. Niepewno$¢ rozszerzona
oznaczen (k=2,) miesci si¢ w przedziale 14 — 40 %, a dla otowiu przekracza 40%. Gtowna
przyczyna tak wysokiej niepewnosci byta warto$¢ stezen analitu na granicy oznaczalnosci
techniki badawczej.

[1] Couto, C. de C., Santos, D. G. dos, Oliveira, E. M. M., & Freitas-Silva, O. (2021). Global situation of reference
materials to assure coffee, cocoa, and tea quality and safety. In TrAC - Trends in Analytical Chemistry
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Ocena zawartosci wybranych pierwiastkow w winach wzgledem
rodzaju i pochodzenia geograficznego

Magdalena Gajek, Aleksandra Pawlaczyk,
Matgorzata Iwona Szynkowska-J6zwik

Instytut Chemii Ogélnej i Ekologicznej, Politechnika £édzka, Zeromskiego 116, 90-924

Coroczna produkcja wina na $wiecie wynosi ponad 250 mln hektolitrow. Z uwagi
na ogromng popularno$¢ tego trunku i jego obecno$¢ czgsto w codziennej diecie wielu
konsumentow, istnieje koniecznos¢ statej kontroli zarowno surowcow, poszczegolnych etapow
produkcji jak i samego produktu finalnego przeznaczonego do spozycia. Sktad pierwiastkowy
wina jest determinowany gldwnie przez jego  pochodzenie  geograficzne,
co bezposrednio koreluje ze sktadem gleby [1]. Przypuszcza sie, ze az 86 % zawartosci metali
w winach mozna wytlumaczy¢ sktadem pierwiastkowym gleby w winnicy. Pozostate 14 %
mozna przypisa¢ czynnikom, takim jak klimat, praktyki rolnicze, zanieczyszczenie, dojrzatos¢
winogron, techniki produkcji wina itp. [2]. W zwigzku z tym, stezenie niektorych metali jest
wykorzystywane do identyfikacji pochodzenia napojow alkoholowych pod katem ich
autentycznosci.

W ramach badania przeprowadzono charakterystyke sktadu pierwiastkowego 180
probek wina w celu dokonania zr6znicowania analizowanych probek wzgledem wybranych
parametréw (rodzaj oraz kraj pochodzenia). Oznaczono st¢zenia 27 pierwiastkow technikami:
ICP-ToF-MS (Ag, B, Ba, Be, Bi, Cd, Co, Cr, Cu, Li, Mn, Mo, Ni, Pb, Rb, Sb, Sn, Sr, Te, TlI,
U, Zn), ICP-OES (Ca, Fe, K, Mg, Ti). Dodatkowo, okreslono wartosci pH dla kazdego
z badanych win. Analizowany zestaw probek skladal si¢ z 79 win czerwonych,
75 win biatych oraz 26 win ré6zowych, ktore pochodzily tacznie z 23 krajow.

Wina biate charakteryzowatly si¢ najwyzszymi st¢zeniami Ag, Be, Bi, Ca, Cd, Co, Li,
K i Ti, w winach czerwonych odnotowano najwyzsze zawartosci B, Ba, Cr, Cu, Mn, Sr i Zn.
Wina r6zowe mozna odrézni¢ od pozostatych na podstawie najwyzszych stezen Fe 1 U.
Na podstawie uzyskanych wynikow badan wina z USA 1 Australii mozna z powodzeniem
odrozni¢ od win pochodzacych z innych krajow. Stany Zjednoczone styng z bogatych
surowcOw mineralnych, zwlaszcza rud uranu. Uran jest bardzo tatwo przenoszony z gleby oraz
skat i gromadzi si¢ w roslinno$ci oraz w wodzie co powoduje, ze wina z winorosli rosnacych
na takich glebach maja podwyzszone wartosci tego pierwiastka. Z kolei wina australijskie
wyréznialy si¢ znacznie wyzszymi zawartosciami Strontu i manganu. Zwigzane jest to
z profilem gleb laterytowych obejmujacych wicksza cze$¢ Australii. Poza silnie kwasnym
odczynem i intensywnym ceglastym kolorem gleby te charakteryzujg si¢ wysokim stezeniem
pierwiastkow takich jak glin, Zelazo, mangan 1 stront.

Finansowanie z grantu wewnetrznego NR W-3D/FU2N/6/2024 w ramach programu ,, FU2N — Fundusz
Udoskonalania Umiejetnosci Mlodych Naukowcow ™.

[1] Greenough, J.D. et all, Geology and wine: Regional trace element fingerprinting of Canadian wines. Geosci.
Can. 2005, 32, 129-138.

[2] Fabain, M.P. et all, Evaluation of elemental profile coupled to chemometrics to assess the geographical origin
of Argentinean wines. Food Chem. 2010, 1, 372-379.
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Ocena parametru autentycznos$ci produktow na przykladzie
whisky w oparciu o charakterystyke pierwiastkowa wsparta
wielowymiarowa analizq danych

Magdalena Gajek, Aleksandra Pawlaczyk, Elzbieta Mackiewicz, Jadwiga
Albinska, Piotr Wysocki, Malgorzata Iwona Szynkowska-J6zwik

Instytut Chemii Ogélnej i Ekologicznej, Politechnika Lédzka, Zeromskiego 116, 90-924

Znaczenie miedzi w produkcji whisky jest wiadome od dawna. Jako zrodto pochodzenia
Cu mozna wskaza¢ alembik - naczynie destylacyjne dedykowane do produkcji single malt
whisky. Metal ten wchodzi w reakcje z destylatem i niejako ,,wycigga” z niego niepozadane
siarkowe aromaty. Literatura wskazuje, ze lotne zwigzki siarki powstajace
w procesie produkcji whisky w duzym stopniu negatywnie wptywaja na jej jakos¢. Wybrane
siarczki alkilowe (DMS, DMDS, DMTYS) zostaly uznane za markery wieku whisky, poniewaz
ich poziom znacznie obniza si¢ wraz z czasem przebywania alkoholu w beczce [1].
Ma to szczegélnie istotne znaczenie w konteks$cie oceny zafalszowan whisky zwigzanych
z wiekiem.

W ramach pracy stezenia lacznie 30 pierwiastkow zostaly oznaczone technikami
ICP-QMS (Ag, Al, B, Ba, Be, Bi, Cd, Co, Cr, Cu, Li, Mn, Mo, Ni, Pb, Sh, Sn, Sr, Te, Tl, U
i V) oraz ICP-OES (Ca, Fe, K, Mg, P, S, Ti i Zn). Poroéwnanie ,,profili pierwiastkowych”
badanych probek alkoholi zostato przeprowadzone w oparciu o wptyw czynnikéw takich jak:
rodzaj (single malt i blended) oraz wiek whisky. Parametr autentycznos$ci produktu
zweryfikowano w oparciu o analiz¢ 170 whisky autentycznej oraz 35 alkoholi
0 niezidentyfikowanej tozsamosci.

Roéznice w stezeniach miedzi, czyli metalu, ktérego obecno$¢ jest bezposrednio
zwigzana z uzytym do produkcji alkoholu destylatorem, umozliwity identyfikacj¢ szkockiej
whisky ze wzgledu na jej rodzaj (single malt 1 blended). W toku przeprowadzonych analiz
stwierdzono wzajemng relacj¢ pomigdzy wiekiem 1 autentycznoscig produktéw. Znacznie
wyzsze stezenia dla Mn, P oraz K odnotowano dla probek oryginalnych, ktére tradycyjnie byly
poddane starzeniu w drewnianych beczkach przez okres minimum trzech lat. Mozna
to wigza¢ ze sktadem chemicznym drewna, procesem opalania wng¢trza drewnianych beczek
jak 1 $rodkéw stosowanych do ich impregnacji. Kolejnym pierwiastkiem umozliwiajagcym
identyfikuj¢ zafalszowan whisky zwigzanych z jej wiekiem byta siarka. Stezenie tego niemetalu
dla grupy prébek falszywych (niepoddanych starzeniu, badz o zafalszowanym okresie
starzenia) byto o rzad wielko$ci wyzsze w porownaniu do grupy probek oryginalnych
(poddanych minimum trzyletniemu okresowi dojrzewania). Spadek zawartosci siarczkow
alkilowych wraz z wiekiem jest charakterystycznym zjawiskiem dla alkoholi dlugo
dojrzewajacych w drewnianych beczkach. Uzyskane wyniki pozwalaja wnioskowac
o wplywie czasu starzenia whisky na poziom fosforu, manganu, potasu oraz siarki w badanym
alkoholu. Pierwiastki te mozna uzna¢ jako markery identyfikujace autentyczno$¢ probek
whisky pod katem wieku.

[1] Wanikawa, A., et all. A Narrative Review of Sulfur Compounds in Whisk(e)y. Molecules 2022, 27, 1672.
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Zastosowanie analizy chemometrycznej w ocenie poziomow stezen
wybranych kwasow karboksylowych laczonych z mikrobiota
jelitowa w chorobie Parkinsona

Paulina Gatarek, Joanna Kaluzna-Czaplinska

Instytut Chemii Ogdlnej i Ekologicznej, Wydzial Chemiczny, Politechnika £0dzka,
ul. Zeromskiego 116, 90-924 £.odz

Swiatowa Organizacja Zdrowia (ang. World Health Organization, WHO) wskazuje,
ze w ciaggu ostatnich 25 lat czgsto$¢ wystepowania choroby Parkinsona (ang. Parkinson’s
disease, PD) podwoita si¢ [1]. Diagnoza PD odbywa si¢ jedynie na podstawie pojawiajacych
si¢ objawow motorycznych. Jednak u chorych obserwuje si¢ okres, w ktorym neurony
dopaminergiczne ulegaja degeneracji, bez wystepowania typowych objawoéw motorycznych.
Objawy ruchowe pojawiaja si¢, gdy 60-80% neuronéw ulegnie degeneracji. Stad tez
koniecznos¢ wcezesnej neuroprotekcji hamujacej postep degeneracji. Etiologia choroby nie jest
znana. Ostatnio wskazuje si¢ dysbioz¢ mikrobioty jelitowej, ktéra jest zaangazowana w rozwoj
choroby poprzez o$ mikrobiom-jelita-mézg. Zmieniony sktad mikrobioty uposledza funkcje
bariery jelitowej powodujac wzrost jej przepuszczalno$ci wplywajac na sygnalizacje
neuronalng. Dlatego tez postuluje si¢ role zmian mikrobioty jelitowej jako waznego elementu
rozwoju dysfunkcji neurologicznych prowadzacych do neurodegeneracji w PD [2-3].

Celem przeprowadzonych badan byla ocena zaleznosci pomiedzy wydalanymi wraz
z moczem kwasami karboksylowymi taczonymi z mikrobiota jelitowa (kwas
4-hydroksyfenyloctowy, bursztynowy, 4-hydroksybenzoesowy) i stopniem zaawansowania
choroby u 0sob cierpigcych na PD. Do ilo$ciowych oznaczeh metabolitow wykorzystano
chromatografi¢ gazowa sprzezong ze spektrometriag mas (GC-MS). W celu okre$lenia, dla
ktorych metabolitow obserwowane sa statystycznie istotne rdéznice poziomdéw stezen
przeprowadzono testy t-studenta oraz Manna-Whitneya, gdzie poziom ufnosci przyjeto 95%
(p = 0,05). Zaobserwowano statystycznie istotne réznice w poziomach st¢zen metabolitow
w grupie osob chorych z tagodnym stopniem zaawansowania choroby w poréwnaniu do grupy
umiarkowanej i zaawansowanej. Przeprowadzono takze analiz¢ gtéwnych sktadowych (ang.
Principal Component Analysis, PCA), ktora pozwolita stwierdzi¢ czy mozliwe jest rozr6znienie
probek z grupy badanej PD od probek z grupy kontrolnej na podstawie réznic w ilosci
wydalanych metabolitow. Analiz¢ statystyczng wykonano w programie Statistica 13.
Proponowane metabolity moga by¢ wykorzystywane jako potencjalne markery wczesnego
stadium PD 1 przyczyni¢ si¢ do precyzyjnej diagnozy w jej wczesnym stadium.
Praca finansowana w ramach programu ,,FU2N — Fundusz Udoskonalania Umiejetnosci

Mitodych  Naukowcow”  wspierajgcego  doskonalos¢  naukowg  Politechniki  Lodzkiej ——
grant nr W-3D/FU2N/7/2024.

[1] https://www.who.int/news-room/fact-sheets/detail/parkinson-disease

[2] P. Gatarek, J. Sekulska-Nalewajkon, B. Bobrowska-Korczaka, M. Pawelczyk, K. Jastrzebski, A. Glgbinski,
J. Katuzna-Czaplinska. Biomedicines. (2022), 10, 3005.

[3] S. Fernandez-Veledo, J. Vendrell. Rev Endocr Metab Disord. (2019), 20, 439-447.
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Zapewnienie optymalnych warunkow analitycznych wykrywania
meldonium w moczu sportowcow dla celow
analizy antydopingowej

Krzysztof Grucza!, Mariola Wicka!, Aleksandra Drapata!, Patryk Konarskit,
Katarzyna Wojtkowiak®, Pawel Kaliszewski', Dorota Kwiatkowska'?

Polskie Laboratorium Antydopingowe, ul. Ksiecia Ziemowita 53 bud. 4, 03-885 Warszawa

Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, Uniwersytet Warszawski,
ul. Zwirki i Wigury101, 02-093 Warszawa

Meldonium to substancja wykazujgca dziatanie kardioprotekcyjne
i przeciwniedokrwienne [1]. Ze wzgledu na potencjalne korzysci w sporcie, powodujgce
zwickszenie wydolnoéci organizmu, Swiatowa Agencja Antydopingowa (ang. WADA)
poczatkowo umiescita ten zwigzek w ,,Programie Monitorujacym” w 2015 roku. Majac na
uwadze duza liczbe probek, w ktorych zidentyfikowano meldonium, WADA dodata ten
zwigzek do grupy S4 (hormony i modulatory metabolizmu) ,Listy substancji i metod
zabronionych” w 2016 roku [2,3]. Celem pracy byto opracowanie optymalnych warunkéw
analizy chromatograficznej oraz ustawien spektrometru mas w analizie wykrywania
meldonium w moczu sportowcow.

Rozdzielenie badanych analitow prowadzone bylo z wykorzystaniem systemu
wysokosprawne] chromatografii cieczowej (UHPLC), natomiast identyfikacj¢ substancji
przeprowadzono z wykorzystaniem systemu tandemowej spektrometrii mas (MS/MS)
Xevo-TQ-S (Waters™). Probki moczu byly przygotowane do analizy instrumentalnej
z zastosowaniem tzw. metody ,, Dilute and Shoot”, polegajacej jedynie na dodaniu meldonium-—
D3 jako standardu wewng¢trznego 1 odpowiednim rozcienczeniu probek badanych woda oraz
acetonitrylem. Walidacje¢ metody przeprowadzono zgodnie m.in. z odpowiednimi
dokumentami technicznymi WADA. Z uwagi na krotki czas retencji (RT 1,05 min.) podczas
analizy przesiewowej, koniecznym byto opracowanie dodatkowej metody chromatograficznej,
stosowanej w analizie potwierdzeniowej, w celu poprawienia tego parametru. Z Kkolei,
uzyskujac jedynie dwa jony potomne do celéw identyfikacyjnych, réznigcych sie 1 Da,
dodatkowym aspektem byto dostosowanie odpowiednich parametrow pracy spektrometru mas,
w celu poprawienia rozdzielczos$ci systemu.

[1] Geisendorfer T, Jeitler V, Gmeiner G. Urinary excretion studies of meldonium after multi dose parenteral
application. J Pharm Biomed Anal. 2018;161:289-95.

[2] Rabin O, Uiba V, Miroshnikova Y, Zabelin M, Samoylov A, et al. Meldonium long-term excretion period and
pharmacokinetics in blood and urine of healthy athlete volunteers. Drug Test Anal. 2018 (doi: 10.1002/dta.2521.

[3] World Anti-Doping Agency. The Prohibited List 2024. https://www.wada-ama.org/sites/default/files/2023-
09/2024list_en_final_22_september_2023.pdf [25.01. 2024]
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Badanie trwatosci trimerow anionowego surfaktantu
w obecnosci soli metali dwuwartosciowych

Anna Jakubowska, Tomasz Kozik

Wydziat Chemii, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu,
ul. Uniwersytetu Poznanskiego 8, 61-614 Poznan

Wigzanie jonéw do micel, protein i membran, dziatanie jonow w kanatach jonowych
membran biologicznych, transport jonow przez btony komoérkowe — sg ciaggle przedmiotem
intensywnych badan [1,2]. Oddziatywania jonow z innymi czasteczkami nadal nie sg do konca
jasne 1 trudno je przewidzie¢, co wynika z faktu, ze w wielu procesach biorg udzial zar6wno
kationy jak 1 aniony obecnego w uktadzie elektrolitu.

Celem niniejszej pracy bylo zbadanie trwalosci trimeréw anionowego surfaktantu,
dodecylosiarczanu sodowego (SDS, C12H25S0sNa) w obecnosci: BeClz, MgCl, CaCly, SrClo,
Ba(NOz3)2, MnCl,, FeCl,, CuCly, NiCly, CoCly, ZnCl,, CdCl;, Hg(NO3z)2, SnCl, PbCl..
W badanym roztworze stezenie zaréwno danej soli jak i SDS wynosito 10~* mol/dm?,

Przeprowadzono pomiary MS/MS, ktére wykonano na spektrometrze mas typu Q-ToF
z elektrorozpraszaniem jako metoda jonizacji. Przy r6znych warto$ciach energii kolizji, E,
zbadano rozpad trimeréw dodecylosiarczanowych na jony fragmentacyjne. Dla wszystkich
metali Me otrzymano zaleznos$ci intensywno$ci pikéw mas, lp, pochodzacych od jondéw
macierzystych, [Me(DS)s]", oraz intensywnosci pikow mas, lf, pochodzacych od jonow
fragmentacyjnych, DS™, w funkcji Ec. Nastepnie, z intensywnosci tych pikow, wyznaczono dla
kazdego metalu Me, tzw. krzywa przezycia, czyli zaleznos¢ lp/(lp + If) od energii Ec.
Podobienstwo przebiegu krzywych przezycia otrzymanych dla rozktadu trimeréw [Me(DS)s]™
poddano analizie chemometrycznej. Zaprezentowano wyniki otrzymane z analizy PCA.

Na podstawie przeprowadzonych badan mozna stwierdzi¢, ze najtrwalsze trimery
surfaktantu anionowego sg tworzone w obecnosci kationéw Ca?*, a najmniej trwate trimery
powstaja w obecnosci jonéw Hg?*. Z kolei na podstawie wykonanej analizy chemometrycznej
mozna wnioskowa¢ o grupach podobienstw w oddziatywaniach metali dwuwarto$ciowych
Z trimerami dodecylosiarczanowymi. Ponadto wykazano, Ze to szczegolnie druga skladowa
gtowna odzwierciedla trwatos¢ jonow [Me(DS)s] .

Do szerszego wykorzystania wynikdéw prezentowanych badan jest istotne to, ze trimer
surfaktantu (tj. jon [Me(DS)s]) mozna traktowaé jako zalgzek miceli, a z kolei uktady
micelarne czesto stuza jako modele bton biologicznych.

[1] G. Csire, 1. Turi, 1. Sovago, E. Karpati, C. Kallay, Complex formation processes and metal ion catalyzed
oxidation of model peptides related to the metal binding site of the human prion protein, J. Inorg. Biochem. 203

(2020) 110927.
[2] Shi-Jie Chen, Site-Specific Binding of Non-Site-Specific lons, Biophys. J. 116 (2019) 2237-2239.

Streszczenia posterow 6—7 marca 2024



IX KONFERENCJA CHEMOMETRIA | METROLOGIA W ANALITYCE

Zastosowanie analiz chemometrycznych i geograficznych
systemow informatycznych w ocenie zréznicowania skladu
pierwiastkowego probek gleby miejskiej z centralnej Polski

(region lodzki)

Damian Kryszczak, Aleksandra Pawlaczyk, Matgorzata Szczesio,
Elzbieta Mackiewicz, Jadwiga Albinska, Magdalena Gajek, Piotr Wysocki,
Matgorzata Iwona Szynkowska-Jozwik

Instytut Chemii Ogdlnej i Ekologicznej, Wydzial Chemiczny, Politechnika £odzka,
ul. Zeromskiego 116, 90-924 £.odz

Gleba to zewnetrzna, biologicznie aktywna warstwa skorupy ziemskiej, ktorej gtéwnym
podlozem jest skala macierzysta, m.in. determinujagca sktad gleby. Jednym
z najwigkszych zrodel metali cigzkich, w tym platynowcow (PGM), sg emisje pochodzace
z pojazdow. Metale te wystepuja naturalnie w bardzo niskich stezeniach. Jednak sytuacja ta
ulega zmianie wraz z uwalnianiem PGM z Kkatalizatorow samochodowych. Scieranie
1 uszkodzenia powierzchni katalizatora powoduja wprowadzenie tych pierwiastkow do
srodowiska, a nastepnie ich adsorpcje na matych czastkach pylu i osadzanie si¢ migdzy innymi
wzdtuz drog. Wchodzg one w kontakt z organizmem cztowieka [1,2]. Wspotczesne badania
nad skazeniem gleby metalami cigzkimi i PGM coraz czg$ciej wspierane sg poprzez potaczenie
systemow informacji geograficznej (GIS) z wieloczynnikowa analiza chemometryczna.
Integracja tych podej$¢ odgrywa kluczowa rol¢ w badaniach dotyczacych stopnia skazenia
gleby. W wyniku potaczenia informacji pochodzacych z kilku zrodet, uzyskane wyniki oraz ich
odpowiednia interpretacja moga miec istotne znaczenie dla rozwoju strategii i polityk majacych
na celu zapobieganie powszechnemu skazeniu metalami cigzkimi [3].

W niniejszej pracy na podstawie analiz wykonanych nastgpujacymi technikami:
ICP-OES (Cd, Cr, Cu, Ni, Pb, Zn, Fe), AAS (Hg, Pt, Pd, Rh) podjeto probe okreslenia
zmienno$ci  poziomow  pierwiastkow  toksycznych — wspomagajgc  si¢  analizami
wielowymiarowymi oraz przestrzennymi. Zastosowano analiz¢ PCA (STATISTICA ver. 12.5)
w celu redukcji liczby zmiennych, eliminacji punktow odstajacych jak 1 identyfikacji
parametrow odpowiedzialnych za grupowanie probek. Za pomocg testow nieparametrycznych
zweryfikowano statystycznie istotne roznice wystepujace w stezeniu wybranych pierwiastkow,
dla ktorych wyniki zaprezentowano w postaci wykreséw ramka-wasy. W pracy poréwnano
mozliwosci wizualizacji danych oraz dokonano interpretacji przestrzennej oceny wynikow
stosujgc System Informacji Geograficzne;.

Praca finansowana w ramach programu (FU2N) —Fundusz Udoskonalania Umiejetnosci Miodych

Naukowcow — wspierajgcego  dziatalnos¢  naukowq  Politechniki  Lodzkiej (grant NR
W-3D/FUN2N/2/2024)

[1] B. Kluge, G. Wessolek, ,,Environmental Monitoring and Assessment” 2011, nr 184.
[2] R. Komendova, ,,7rAC Trends in Analytical Chemistry”, 2020 nr 122,
[3] D. Hou, D. O’Connor, P. Nathanail, L. Tian, Y. Ma, “Environmental Pollution” 2017, nr 23.
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Analiza pierwiastkowa wybranych alg morskich

Elzbieta Mackiewicz, Piotr Wysocki, Magdalena Gajek,
Matgorzata Iwona Szynkowska-J6zwik

Instytut Chemii Ogdlnej i Ekologicznej, Wydzial Chemiczny, Politechnika £0dzka,
ul. Zeromskiego 116, 90-924 £.6dz

W dzisiejszych czasach coraz wigckszg uwage zwraca si¢ na odpowiednie odzywianie
1 sktadniki odzywcze, ktére mogg wspomagac¢ nasze zdrowie i dobre samopoczucie. Obecnie
duzg popularno$cig cieszy si¢ zywno$¢ zwana ,superfoods”. Termin ten uzywany jest
nieformalnie w odniesieniu do zywnosci, dostarczajgcej organizmowi sktadnikow odzywczych
w duzych ilosciach, ktora odgrywa wazng role w diecie. Sg to wszystkie produkty obfitujace
w mineraly, witaminy, przeciwutleniacze, proteiny i niezb¢dne nienasycone kwasy thuszczowe.
Liczne badania wskazuja, ze zywnos$¢ typu ,,superfoods” jest §wietng opcja dla poprawy
og6lnego stanu zdrowia, pozwala wzmocni¢ uktad odpornosciowy, zwigkszajac produkcije
serotoniny i innych hormonéw oraz promujac sprawne dzialanie réznych uktadow ludzkiego
ciata [1].

Algi sa jednymi z najbogatszych zrédel skladnikow odzywczych na Ziemi.
Sa doskonatym Zrédlem biatka, blonnika, kwasoéw ttuszczowych, witamin takich jak witaminy
z grupy B, witamina C oraz pierwiastkow takich jak jod, zelazo i magnez. Algi wykorzystuje
si¢ do leczenia wielu schorzen, m.in. poprawiaja pracg¢ uktadu immunologicznego. Sktadniki
zawarte w algach, takie jak polisacharydy, przeciwutleniacze i peptydy, moga wspomagac
uktad odpornosciowy i chroni¢ organizm przed infekcjami. Algi zawieraja btonnik, ktory moze
wpltywaé na poprawng perystaltyke jelit, przys$piesza¢ trawienie i zapobiega zaparciom.
Ponadto algi maja dziatanie antybakteryjne — algi morskie wytwarzaja zwigzki o dziataniu
bakteriobdjczym i ich skutecznos$¢ jest porownywalna do niektorych antybiotykow. Maja takze
dziatanie antyalergiczne ale rowniez potencjalne dziatanie przeciwnowotworowe [2].

W pracy zbadano bezpieczenstwo spozywania niezwykle popularnych obecnie alg
morskich pod katem ich sktadu pierwiastkowego. Wsrdéd badanych probek (14) znalazty
si¢ min. spirulina, chlorella, wakame, nori, kombu, agar. Probki o masie okoto
0,15 g zmineralizowano w ukladzie zamknietym stosujac stezony HNOsz oraz H20>
(mineralizator UltraWave firmy Milestone), a nastepnie sktad pierwiastkowy badanych prébek
przebadano za pomoca spektrometru ICP-OES iCAP 7000 Series (Thermo Fisher Scientific).
Dodatkowo w probkach zmierzono zawarto$¢ rteci calkowitej przy uzyciu analizatora
MA-3000 (Nippon Instrument Corporation). W badanych probkach oznaczono zawartos$¢
takich pierwiastkow jak: Ag, Al, Ba, Ca, Cd, Co, Cr, Cu, Fe, Hg, K, Mg, Mn, Ni, P, Pb, S, Sb,
Sn, Sr, Tioraz Zn.

[1] A. Fernandez-Rios A., J. Laso, D. Hoehn, F.J. Amo-Setién, R. Abajas-Bustillo, C. Ortego, P. Fullana-i-Palmer,
A. Bala, L. Batlle-Bayer, M. Balcells, R. Puig, R. Aldaco, M. Margallo, A critical review of superfoods from

a holistic nutritional and environmental approach, Journal of Cleaner Production 379 (2022) 134491.
[2] Z. Zdrojewicz, B. Biezynski, P. Krajewski, Czy warto je$¢ algi?, Borgis-Medycyna Rodzinna, 1a (2018) 72.
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Korelacja metod XRD oraz XRF dla precyzyjnego okresSlenia
zawartosci barytu w probkach osadu po testach flotacji

Hubert Makuta, Klaudia Karabela

Zaktad Monitoringu Srodowiska
Glownego Instytutu Gornictwa-Panstwowego Instytutu Badawczego w Katowicach

Badania metoda XRF umozliwiaja bardzo precyzyjne okreslenie sktadu chemicznego
materiatu, natomiast metoda XRD pozwala na identyfikacj¢ wystepujacych w nim faz
mineralnych. Ich niewatpliwg zaletg jest proste i szybkie przygotowanie probek do badan,
dlatego metody te doskonale sprawdzaja si¢ w przypadku analizy duzej ilosci probek.
Przyktadem wykorzystania w/w metod do badan moga by¢ probki osadu z osadnika wod
dotowych stanowigcego niecodzowny obiekt dla funkcjonowania kopalni wegla kamiennego.
Osad ten w wyniku proceséw chemicznych staje si¢ niekiedy zrodtem duzej zawarto$ci barytu
bedacego nosnikiem nuklidow promieniotworczych [1, 3, 4]. Minerat ten wystepuje gtownie
w najdrobniejszych frakcjach osadu i istnieje mozliwo$¢ jego separacji przez flotacje [5, 6],
czego efektem jest oczyszczenie osadu z nuklidow promieniotworczych 1 wykorzystanie go do
produkcji materiatow budowlanych. Skuteczno$¢ metody flotacji oparta jest na okresleniu
odpowiedniej konfiguracji kilku czynnikow [2], co wymaga przeprowadzenia wielu
eksperymentdw generujacych znaczne ilosci probek badawczych. Korelacja pomiedzy
wynikami badan uzyskanymi metodami XRD oraz XRF pozwala na wykorzystanie metody
XRD jako narzedzia nie tylko do analizy jako$ciowej, ale i ilosciowej. Dotyczy to okreslenia
zawarto$ci sktadnika uzytecznego w prébkach koncentratu oraz odpadu po testach flotacji.
Jednocze$nie metoda ta pozwala na wyeliminowanie wykonywania analiz wszystkich probek
dwoma metodami.

[1] Chatupnik, S., Wysocka, M., 2009: Changes of radium concentration in discharge waters from coal mines in
Poland as a result of mitigation. Radioprotection Vol. 44, No. 5, pp. 813-820.

[2] Drzymala, J., 2009: Podstawy mineralurgii. Wroctaw. Oficyna Wydawnicza Politechniki Wroctawskiej

[3] Michalik, B., 2008: NORM impacts on the environment: An approach to complete environmental risk
assessment using the example of areas contaminated due to mining activity. Appl. Radiat. Isot., 66, 1661-1665.
[4] Michalik, B., 2011: Radioacticve Cotamination of Environment Caused by Activity of Underground Mines,
Katowice, Prace Naukowe GIG, No. 883

[5] Penaloza, I., Tita, A., McNew, E., Chu, P., 2023, Barite resources, production and recovery using froth
flotation: A review, Minerals Engineering 203, DOI 108327.

[6] Ren, Z., Yu, F., Gao, H., Chen, Z., Peng, Y. and Liu, L. 2017: Selective separation of fluorite, barite and calcite
with valonea extract and sodium fluosilicate as depressants, Minerals, Vol. 7, No.24, pp 1-2.
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Wplyw materialu warstwy posredniej na dokladnos¢ i precyzje
wynikow oznaczania potasu w probkach rzeczywistych za pomoca
potasowych elektrod jonoselektywnych ze stalym kontaktem

Klaudia Morawska, Cecylia Wardak, Agata Bystron

Uniwersytet Marii-Curie Sktodowskiej w Lublinie, Katedra Chemii Analitycznej, Wydziat Chemii,
Instytut Nauk Chemicznych, Plac Marii Curie-Sktodowskiej 3, 20-031 Lublin

Potas to jeden z niezbednych makroelementéw, ktory musimy dostarcza¢ naszemu
organizmowi. Niedobory tego pierwiastka zwane hipokalemig mogg przyczyni¢ si¢ do chordb
uktadu krwiono$nego, pokarmowego, a takze prowadza do porazenia migsni. Nadmiar potasu
rowniez nie jest dobrg oznakg, poniewaz na skutek tejze hiperwitaminozy moze dojs¢ do
problemow z nerkami, mi¢§niami oraz sercem [1,2]. Jak podaje WHO odpowiednia dawka
potasu dla osoby dorostej to 3510 mg/dzien [3]. Wazne zatem jest oznaczanie iloSci potasu
W zywnosci, aby umozliwi¢ konsumentowi zapewnienie odpowiedniej dobowej dawki tego
makroelementu. Najczesciej w tym celu wykorzystuje si¢ metody chromatograficzne,
spektroskopowe, a takze potencjometryczne.

W potencjometrycznym oznaczeniu potasu jako elektrody wskaZznikowe stosuje si¢
elektrody jonoselektywne (ISEs, ang. ion-selective electrodes) z polimerowa membrang
zawierajagca walinomycyne jako sktadnik aktywny. W ostatnich latach coraz wigksza
popularno$cig cieszg si¢ elektrody jonoselektywne ze statym kontaktem (SCISEs, ang. solid
contact ion-selective electrodes). W celu zapewnienia odpowiedniej stabilno$ci wskazan tego
typu elektrod w ich konstrukcji stosuje si¢ rozne materiaty przewodzace, ktore umieszcza si¢
pomiedzy elektroda podtozowa i membrang jonoselektywng [4]. Na prezentowanym posterze
zamieszczone zostang wyniki oznaczania potasu w probkach rzeczywistych za pomoca
potasowych SCISEs, ktore réznily si¢ rodzajem zaimplementowanego materiatu stalego
kontaktu. Jako warstwy posrednie wykorzystano polimery przewodzace — poli(3-oktylotiofen)
(POT) 1 nanowtdkna polianiliny domieszkowane jonami chlorkowymi (PANINFs-Cl), a takze
nanoczastki tlenku miedzi (CuONPs). Badano réwniez ISE niemodyfikowang, bez warstwy
posredniej statego kontaktu, ktéra pelita funkcje elektrody kontrolnej. Za pomoca tak
przygotowanych elektrod wyznaczono zawarto$¢ potasu w wodzie mineralnej oraz w soku
pomidorowym z wykorzystaniem metody dodatku wzorca. Okre§lono w jakim stopniu
stabilno$¢ elektrod zwigzana z m.in. rodzajem warstwy posredniej wptywa na dokladnosé
1 precyzj¢ wynikow pomiaru. Wyniki oznaczen potencjometrycznych porownano z wynikami
uzyskanymi metodg absorpcyjnej spektrometrii atomowej oraz z danymi producenta.

[1] E. Kardalas, S. Paschou, P. Anagnostis, G. Muscogiuri, G. Siasos, A. Vryonidou, Hypokalemia: a clinical
uptake, Endocrine Connections, 2018, 7, 135-146

[2] E. Emektar, Acute hyperkalemia in adults, Turkish Journal of Emergency Medicine, 2023, 23(2), 75-81

[3] WHO, Guidline: potassium intakes for adults and children, 2012

[4] C. Wardak, K. Morawska, K. Pietrzak, New Materials Used for the Development of Anion-Selective Electrodes
— A review, Materials, 2023, 16(17), 5779
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Zastosowanie metod wielowymiarowych w ocenie roznic
w skladzie pierwiastkowym wkladow tytoniowych przed i po ich
uzyciu w zaleznosci od producenta

Aleksandra Pawlaczyk, Maja Kolasa, Matgorzata Iwona Szynkowska-Jozwik

Instytut Chemii Ogdlnej i Ekologicznej, Wydzial Chemiczny, Politechnika £0dzka,
ul. Zeromskiego 116, 90-924 £.odz

Obecnie na rynku powstaje coraz wigcej zamiennikow w stosunku do klasycznych
papierosow, ktore nasilajg problem zwigzany z uzaleznieniem od nikotyny u coraz szerszej
grupy ludzi. Alternatywne wyroby tytoniowe tj. wklady tytoniowe do podgrzewaczy cieszg si¢
duzym zainteresowaniem uzytkownikow z uwagi na odmienny sposéb wprowadzenia
nikotyny, brak ucigzliwego zapachu i popiotu. W trakcie uzytkowania tyton jest podgrzewany,
generujac przy tym pare, ktora wprowadzana jest do ptuc. Przecigtny okres podgrzewania
jednego wkladu tytoniowego wynosi $rednio od 3 do 5 minut, w zalezno$ci od modelu
urzadzenia oraz od sposobu palenia przez uzytkownika. Wktady na bazie zmielonych na
proszek lisci tytoniu i innych sktadnikow, formowanych w arkusze, nadal zawieraja nikotyne
I substancje szkodliwe dla zdrowia, dlatego ich palenie wcigz stanowi zagrozenie dla zdrowia
palacza [1-2].

W ramach niniejszej pracy skupiono uwage na ocenie roznic w skladzie
pierwiastkowym wktadow tytoniowych wzgledem roznych producentéw. Dodatkowym
aspektem bylo pordwnanie poziomoéw wybranych pierwiastkow w poszczegdlnych elementach
wktadow tytoniowych (ustniki, tytonie) w zaleznosci od stopnia ich uzycia. Na etapie
interpretacji uzyskanych wynikéw postuzono si¢ zaréwno testami statystycznymi jak
1 analizami wielowymiarowymi, ktorych przydatnos¢ zweryfikowano w badaniach
poréwnawczych w odniesieniu do parametru jakim byt producent a takze zuzycie. Badania
przeprowadzono na 118 probkach wkiadow do pogrzewaczy (ustnikach 1 tytoniach)
pochodzacych od dwoch producentéw, w ktdrych oznaczono st¢zenie wybranych pierwiastkow
(m.in. Ba, Ca, Cd, Co, Cr, Cu, Fe, K, Mg, Mn, Ni, P, Pb, S, Sr, Zn) technikg optycznej
spektroskopii emisyjnej ze wzbudzeniem w plazmie indukcyjnie sprze¢zonej po uprzednim
rozktadzie probek w mieszaninie stgzonego kwasu azotowego 1 perhydrolu
z udziatem energii mikrofalowej. Poprawno$¢ zastosowanej procedury oceniono w oparciu
o wyniki analiz certyfikowanych materiatow odniesienia lisci tytoni (Polish Virginia Tabacco
Leaves INCT-PTVL-6 oraz Oriental Basma Tabacco Leaves INCT-OBTL-5). W przypadku
probek nieuzytych jak i uzytych tytoni i ustnikow rzut przypadkow na ptaszczyzne dowiddt
jednoznacznego podzialu obiektow wzgledem marki. Ponadto, analiza PCA wskazywata na
rozdzielenie badanych probek w odniesieniu do parametru jakim byt stopien ich uzycia.
Uzyskane dane ilo$ciowe, wsparte analiza chemometryczng pozwolity na wnioskowanie
w zakresie stopnia bezpieczenstwa uzytkowania wktadow tytoniowych danego producenta.

[1] Musharraf, S.G., Shoaib, M., Siddiqui, A.J. et al. Chemistry Central Journal 6, 56 (2012) 1-12.
[2] Pinto E, Cruz M, Ramos P, Santos A, Almeida A. J Hazard Mater, 325 (2017) 31-35.
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Statystyka i chemometria w analizie wybranych produktéw
spozywczych

Aleksandra Pawlaczyk, Jadwiga Albinska,
Matgorzata Iwona Szynkowska-Jozwik

Instytut Chemii Ogdlnej i Ekologicznej, Wydzial Chemiczny, Politechnika £0dzka,
ul. Zeromskiego 116, 90-924 £.odz

Globalizacja gospodarcza oraz szybko rozwijajacy si¢ $wiatowy handel zywnoscig
zapewnity konsumentom niespotykang dotad réznorodno$¢ produktow spozywczych na rynku.
Jednoczesnie liczne przypadki wykrytych zatru¢ oraz zafalszowan znacznie podniosty
Swiadomo$¢ konsumentow w zakresie jakosci i autentyczno$ci kupowanej i spozywanej przez
nich zywnos$ci. W Europie pochodzenie geograficzne jest jednym z gtownych czynnikow
wplywajacych na autentyczno$¢ zywnosci. Produkty wysokiej jakosci posiadajgce oznaczenia
dotyczace pochodzenia, cechujace si¢ specjalng metoda wytwarzania badz zwigzane
z okreslonym sposobem hodowli osiagaja wyzsze ceny detaliczne i przynosza producentom
wieksze korzysci finansowe. Istnieje zatem uzasadniona potrzeba ochrony takich produktow
przed mozliwymi oszustwami, tym bardziej, ze produkcja podrabianej zywnosci i nielegalny
handel sg zjawiskami wszechobecnymi. Uwierzytelnianie zywnos$ci bazuje na analizie cech
mierzalnych, pozwalajacych rozrézni¢ produkty r6znego pochodzenia. W zwigzku z tym rosnie
zapotrzebowanie na niezawodne metody analityczne, ktére dadzg jednoznaczng odpowiedz na
temat autentyczno$ci produktéw. W miar¢ udoskonalania technologii i wzrostu czutosci technik
mozliwe staje si¢ wykonywanie pomiarow dla coraz szerszego spektrum oznaczanych
zmiennych roéwniez dzigki polepszeniu granic wykrywalno$ci. Metody analitycznie
niejednokrotnie wspomagane sg analizami wieclowymiarowymi i testami statystycznymi dzieki
ktorym dokonywana jest redukcja ztozonych zbiorow danych czy ustalane jest podobienstwo
mig¢dzy rozpatrywanymi grupami obiektow [1].

Celem niniejszych badan byta ocena zrdznicowania sktadu pierwiastkowego wybranych
produktéow zywno$ciowych dostepnych na polskim rynku w aspekcie weryfikacji ich
autentycznos$ci przy wykorzystaniu testow statystycznych i metod chemometrycznych. Badania
przeprowadzono na przyktadzie grupy jednoskladnikowych przypraw sypkich oraz ich
mieszanek jak i probek ryzu: dzikiego, biatego, brgzowego. Poziom wybranych pierwiastkow
w badanych prébkach po procesie rozktadu na mokro w zamknigtym uktadzie cisnieniowym
zmierzono przy pomocy technik: optycznej spektroskopii emisyjnej z plazma indukcyjnie
sprzezong oraz atomowej spektroskopii absorpcyjnej. Poprawnos¢ zastosowanej procedury
oceniono w oparciu o wyniki analiz certyfikowanych materiatdéw odniesienia Rice Flour NIST
1568c, Peach Leaves SRM 1547, Spinach Leaves NIST 1570a oraz Black Pepper TBKOO1RM.
Uzyskane rezultaty dowiodtly, ze informacje dotyczace sktadu pierwiastkowego w potaczeniu
z analizg wielowymiarowg mozna traktowa¢ jako obiecujace narzedzie analityczne do
klasyfikacji produktéw zywnosciowych ze wzgledu m.in. na ich rodzaj czy pochodzenie.

[1] Danezis G.P., Tsagkaris A.S., Brusic V., Georgiou C.A., Current Opinion in Food Science 10 (2016) 22-31.
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Walidacja metody oznaczania siarki w benzynie i oleju
napedowym z zastosowaniem mikrokulometrii oksydacyjnej

Rafal Piechowski!, Malgorzata Mieszkowska?,
Pawet Bukrejewski?, Zofia Kowalewska®

lWydziai Budownictwa, Mechaniki i Petrochemii, Politechnika Warszawska,
ul. Lukasiewicza 17, 09-400 Plock

Centrum Badawczo — Rozwojowe ORLEN S.A4., ul. Zukasiewicza 35, 09-411 Plock

Do $ladowych zanieczyszczen produktéw naftowych nalezg zwigzki siarki.
Dopuszczalna zawarto$¢ siarki w benzynie i oleju napgdowym na terenie Unii Europejskiej
wynosi 10 mg/kg [1-3]. Celem niniejszej pracy byla walidacja metody oznaczania siarki
W benzynie i oleju napedowym technika mikrokulometrii oksydacyjnej [4]. Wedtug tej metody
probka po wstrzyknieciu do aparatu ulega spalaniu w strumieniu tlenu w temperaturze 1000 °C.
Powstaty SO reaguje z jonami I3 rozpuszczonymi w elektrolicie. Obnizenie st¢zenia jonow I3
uruchamia miareczkowanie kulometryczne, a jony Is” sa odtwarzane na anodzie platynowej.
Proces trwa do momentu, gdy stezenie Is” wroci do stanu sprzed pojawienia si¢ SO,

Scharakteryzowano krzywa kalibracyjng w zakresie do 50 mg/kg (siarczek di-n-butylu
jako wzorzec siarki; ksylen jako rozpuszczalnik), wyznaczono granice wykrywalnos$ci
i oznaczalnosci (odpowiednio 0.3 i 0.9 mg/kg). Precyzja zostala oceniona na podstawie
porownania rozstepoOw wynikdéw analiz z granicami powtarzalnos$ci obliczonymi wedtug normy
ASTM D3120-08(14) [4] oraz granica powtarzalno§ci wyznaczong eksperymentalnie.
Doktadnos$¢ oceniono poprzez badania certyfikowanego materiatu odniesienia (siarczek di-n-
butylu w oleju mineralnym) oraz poréwnanie wynikow analiz kilku probek z wynikami
uzyskanymi innymi technikami analitycznymi (rentgenowska spektrometria fluorescencyjna
z dyspersja fali oraz fluorescencja w nadfiolecie). Uzyskano satysfakcjonujace wyniki zarowno
z punktu widzenia jako$ci benzyny [2] 1 oleju napedowego [3], jak 1 wymagan dla badanej
metody [4].

Zaleta metody mikrokulometrii oksydacyjnej w porOéwnaniu z rentgenowska
spektrometrig fluorescencyjng z dyspersja fali 1 spektrometrig fluorescencyjng w ultrafiolecie
[5] jest bardzo dobra wykrywalno$¢ 1 precyzja na poziomie stezen rzedu kilku mg/kg
(zwlaszcza w przypadku badan olejow napedowych), a takze mozliwo$¢ analizy bez kalibracji.
Wada tej metody jest toksyczno$¢ stosowanego azydku sodu, a takze koniecznos$¢ czgstej
wymiany elektrolitu, ktora warunkuje uzyskanie stabilnej linii bazowe;.

[1] Dyrektywa Parlamentu Europejskiego i Rady (UE) 2023/2413z dnia 18 pazdziernika 2023 r. zmieniajaca Dyrektywe (UE)
2018/2001, Rozporzadzenie (UE) 2018/1999 i Dyrektywe 98/70/WE w odniesieniu do promowania energii ze zrédet
odnawialnych oraz uchylajaca Dyrektywe Rady (UE) 2015/652.

[2] PN-EN 228+A1:2017-06 ,,Paliwa do pojazdéw samochodowych - Benzyna bezotowiowa - Wymagania i metody
badan”.

[3] PN-EN 590:2022-08 ,,Paliwa do pojazdow samochodowych - Oleje napgdowe - Wymagania i metody badan”.
[4] ASTM D 3120-08(2019) - ,Standardowa metoda badania $ladowych iloéci siarki w lekkich ciektych
weglowodorach ropopochodnych metodg mikrokulometrii oksydacyjne;j.”

[5] Z. Kowalewska, H. Laskowska, Comparison and critical evaluation of analytical performance of wavelength
dispersive X-ray fluorescence and ultraviolet fluorescence for sulfur determination in modern automotive fuels,
biofuels and biocomponents, Energy and Fuels, 26 (2012) 6843-6853.
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Analiza HS-SPME-GC-MS profilu lotnych zwiazkow
organicznych propolisu

Katarzyna Pokajewicz?, Ibtissem Ben Hammoudal, Radostaw Balwierz!,
Anna Kurek?, Piotr P. Wieczorek?

Instytut Chemii, Uniwersytet Opolski, ul. Oleska 48, 45-052 Opole

2Wydziat Nauk Farmaceutycznych, Slgski Uniwersytet Medyczny,
ul. Jagiellonska 4, 41-200 Sosnowiec

W niniejszym projekcie zbadano profil lotnych zwigzkéw organicznych w pigciu
r6znych probkach propolisu réznego pochodzenia (Polska, Turcja, Rumunia, Urugwaj
I Australia) oraz komercyjnego ekstraktu propolisu. Profil lotnych zwiazkéw badanych probek
zostal zbadany za pomoca HS-SPME-GC-MS. Zidentyfikowano ponad 170 réznych
sktadnikéw lotnych, reprezentujacych rozne klasy zwigzkow organicznych, z czego 27 byto
wspolnych dla wszystkich badanych probek. Do zwigzkéw tych =zaliczaly si¢ m. in.
benzaldehyd, sulkaton, p-cymen, alkohol fenyloetylowy, kamfora, a-kopaen, cis-kalamenen
I r6zne izomery eudesmolu.

Dominujacg substancja lotng w propolisie polskim, tureckim i rumunskim byl kwas
benzoesowy, wystepujacy w profilu substancji lotnych w na poziomach odpowiednio 25,1%,
10,6% 1 31%. Dodatkowo, probki te zawieraly alkohol benzylowy na poziomie 4,4-9,4%
I benzaldehyd na poziomie 2,4-5,9%. W przeciwienstwie do tego, profil zwigzkoéw lotnych
propolisu z Australii i Urugwaju albo nie zawierat kwasu benzoesowego 1 jego pochodnych,
albo charakteryzowat si¢ ich nizszym poziomem. a-pinen byl jednym z gtownych lotnych
zwigzkéw wystepujacych w profilu lotnym Urugwaju (28,9%) 1 australijskiego propolisu
(12,1%), przy czym temu ostatniemu towarzyszyl a-kopaen w ilosci 12,92%. Te 1 inne roéznice
w profile lotnym wskazujg na réznice w sktadzie propolisu z Eurazji 1 innych kontynentow.

Profil lotny komercyjnego etanolowego ekstraktu z propolisu urugwajskiego korelowat
z profilem propolisu z Urugwaju, cho¢ zaobserwowano pewne roznice. Oprocz etanolu,
rozpuszczalnika ekstraktu, dominujacg substancjg lotng w ekstrakcie byt ester etylowy kwasu
hydrocynamonowego, ktoéry wystepowal w ilosciach §ladowych w surowym propolisie.
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Badanie zafalszowan w komercyjnych olejkach lawendowych

Katarzyna Pokajewicz, Darya Lamaka, Piotr P. Wieczorek

Instytut Chemii, Uniwersytet Opolski, ul. Oleska 48, 45-052 Opole

Falszowanie olejkow eterycznych to nieetyczna praktyka, wplywajaca negatywnie
zar6wno na konsumentow, jak i uczciwych dostawcoOw. Pomimo powszechnej §wiadomosci
tego problemu, istnieje niewielka liczba badan naukowych i rynkowych dotyczacych tego
zjawiska. Celem niniejszego badania bylo zbadanie zafalszowan komercyjnych olejkow
eterycznych z lawendy waskolistnej Lavandula angustifolia. Zakupiono 55 réznych probek
olejkéw od roznych sprzedawcow detalicznych. Nastepnie scharakteryzowano olejki przy
uzyciu GC-FID i GC-MS, w tym zbadano profil chromatograficzny wg ISO oraz Ph. Eur., profil
chiralny oraz dokonano oznaczen ilosciowych z wykorzystaniem wzorca wewngtrznego wg
metody Cacheta [1].

Sposrod 51 olejkow sprzedawanych jako olejek z prawdziwej lawendy Lavandula
angustifolia, 51% uznano za autentyczne, 6% bylo zafalszowanych olejkiem lawandynowym,
14% byto zafalszowanych syntetykami, a ponad 29% zaréwno olejkiem lawandynowym, jak
I syntetycznymi substancjami. Produkty podrabiane byly $rednio tansze od oryginalnych, ze
srednimi cenami wynoszacymi odpowiednio 0,45 1 1,19 EUR za mL. Niemniej jednak, drozsze
produkty takze bywaty falszowane.

Glownymi zidentyfikowanymi syntetycznymi adulterantami okazaly si¢ by¢
syntetyczny linalol, syntetyczny octan linalilu, octan 3,5,5-trimetyloheksylu, octan a-terpinylu
1 glikol dipropylenowy. Profile chromatograficzne GC badanych olejkéw byly zasadniczo
zgodne z wynikami ilosciowymi, jedynie 4 z 55 badanych probek okazaty si¢ by¢ rozcienczone,
czego nie byto wida¢ w standardowym profilu chromatograficznym wg ISO 1 Ph. Eur.

Niektore produkty charakteryzowaty si¢ sktadem mocno odbiegajacym od naturalnego,
co sugerowato, ze sg to sztuczne mieszanki, nieb¢dace naturalnymi olejkami eterycznymi roslin
zrodzaju Lavandula. Analizy wielowymiarowe wykazaly roznice pomigdzy olejkami
falszowanymi  syntetykami 1 calkowicie = naturalnymi (zarowno lawendowymi
i lawandynowymi). W przypadku tych naturalnych mozna byto wyr6zni¢ grupy dla prawdziwe;j
lawendy i lawandyny, jak tez calkowicie odrézni¢ grupe olejkéw adulterowanych od
prawdziwych.

[1] Cachet T. et al. IOFI recommended practice for the use of predicted relative-response factors for the rapid
quantification of volatile flavouring compounds by GC-FID. Flavour Fragr. J. 31, 191-194 (2016).
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Zastosowanie metod chemometrycznych w badaniach pozostalosci
organicznych z ceramiki pradziejowej

Angelina Rosiak, Joanna Katuzna-Czaplinska

Instytut Chemii Ogolnej i Ekologicznej, Wydziat Chemiczny, Politechnika t.odzka,
Zeromskiego 116, 90-924 £odz

Badania ceramiki pradziejowej to interdyscyplinarne badania archeologiczne, ktoére
obejmujg analiz¢ sktadu chemicznego, technik produkcji, form i1 zdobnictwa, a takze funkcji
wszelkich przedmiotow glinianych bedacych materialnym dziedzictwem dawnych
spoteczno$ci. W ramach tych badan prowadzone sg chromatograficzne analizy pozostatosci
organicznych zachowanych w naczyniach ceramicznych [1, 2]. Wyniki analiz pozwalaja na
okreslenie zrodet pochodzenia pozostatosci, a co za tym idzie odtworzenie diety spotecznosci
pradziejowych. NajczeSciej analizy skupiajg si¢ na oznaczeniach sktadu frakcji lipidowych,
gléwnie za$ kwasow thuszczowych. Jednak wyciaganie wnioskdw o pochodzeniu badanych
pozostatosci organicznych wylacznie na podstawie obecnos$ci 1 zawartosci poszczegodlnych
kwasow nie jest miarodajne. Wigkszo$¢ kwasow wystepuje zardOwno w materiatach ro§linnych,
jak i zwierzecych, a ich ilosci moga ulega¢ zmianom wraz z uptywem czasu. W zwiazku z tym,
naukowcy poszukujg alternatywnych metod interpretacji wynikéw analiz chromatograficznych
[2]. Jednym z podej$¢ jest analiza proporcji wybranych kwasoéw tluszczowych, poniewaz
wykazano, ze proporcje kwasow mogg pozostawac stabilne w czasie.

Celem prezentowanych badan bylo ocena mozliwosci zastosowania programu PAST
4.16¢ [3] do analiz statystycznych duzych zbiorow wynikdéw oznaczen kwaséw thuszczowych
w ceramice pradziejowej. Program PAST jest przeznaczony szczeg6lnie do analiz zwigzanych
Z badaniami archeologicznymi i co wazne jest bezptatny i nadal rozwijany. Prezentowane
analizy wykonano w oparciu o wyliczone proporcje wybranych kwasow ttuszczowych [2].
Przeprowadzono m.in. analiz¢ skupien metoda Warda i analiz¢ glownych sktadowych (PCA).
Wyodrebniono grupy podobnych probek, zidentyfikowano najwazniejsze podobienstwa, co
w dalszych rozwazaniach w polaczeniu z wiedza archeologiczng pozwolito na wnioskowanie
0 przydatnosci testowanego oprogramowania.

[1] Lisowska E., Rosiak A., Sady-Bugajska A., Katuzna-Czaplifiska J. Functionality of early medieval roasters
studied using archaeobotany and chromatography: preliminary studies, Heritage Science, 2022, 10(1), 55.

[2] Rosiak A., Kaluzna-Czaplinska J., Gatarek P. Analytical Interpretation of Organic Residues from Ceramics as
a Source of Knowledge About Our Ancestors, Critical Reviews in Analytical Chemistry, 2020, 50 (3), 189-195.

[3] Hammer @., Harper D.A.T., Ryan P.D. PAST: Paleontological statistics software package for education and
data analysis. Palaeontologia Electronica, 2001, 4(1): 9pp.
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Badanie bioprzyswajalnosci wybranych metali istotnych
fizjologicznie z ziél po symulacji procesu trawienia metoda in vitro

Sylwia Sajkowska?!, Barbara Les$niewska?, Justyna Moskwa?, Katarzyna Socha®

Szkota Doktorska Nauk Scistych i Przyrodniczych, Uniwersytet w Biatymstoku,
ul. K. Ciotkowskiego 1K, 15-245 Bialystok, Polska

zWydziai Chemii, Uniwersytet w Bialymstoku, ul. K. Ciotkowskiego 1K, 15-245 Bialystok, Polska

$Wydzial Farmaceutyczny z Oddzialem Medycyny Laboratoryjnej,
Uniwersytet Medyczny w Biatymstoku, ul. Mickiewicza 2D, 15-222 Bialystok, Polska

Bioprzyswajalnos$¢ mozna zdefiniowac jako ilos¢ sktadnika, ktory w wyniku uwalniania
z matrycy zywieniowej, staje si¢ dostgpny do wchlaniania przez warstwe nabtonkowa
przewodu pokarmowego. Badania nad bioprzyswajalno$ciag dostarczajg informacji na temat
zawarto$ci pierwiastkOw dostepnych i1 potencjalnie wchianianych przez organizm ludzki oraz
pomagaja wskazaé, czy dany pokarm moze wywiera¢ korzystne dzialanie na organizm.
Okreslanie bioprzyswajalnosci zywnosci odbywa si¢ w oparciu 0 wykorzystanie metod in vivo
(badania na zwierzg¢tach lub ludziach), ex vivo (bazujace na wykorzystaniu narzadow
zotadkowo-jelitowych zwierzat) i in vitro (sztuczne uktady zotadkowo-jelitowe) [1,2].

W niniejszej pracy wyznaczono Dbioprzyswajalno$¢ pierwiastkow istotnych
fizjologicznie (Mn, Fe, Cu, Zn) z bazylii, migty pieprzowej oraz rozmarynu wystgpujacych
w réznych postaciach (roslina zielona, liofilizowana, suszona oraz suplement diety) po
symulacji procesu trawienia w warunkach in vitro z wykorzystaniem modelu dynamicznego.
Badania przeprowadzono w warunkach symulujacych procesy zachodzace w ukladzie
pokarmowym cztowieka przy uzyciu sztucznego jelita cienkiego oraz enzymoéw trawiennych
(pepsyny, pankreatyny, soli zotciowych) odpowiadajacych za rozktad biatek, cukrow i lipidow.
Oznaczenia catkowitej zawarto$ci metali w roslinach oraz we frakcjach uzyskanych po
trawieniu enzymatycznym zostaty przeprowadzone technikg spektrometrii mas z jonizacja
w plazmie sprzezonej indukcyjnie (ICP-MS). Opracowana metoda oznaczania pierwiastkow
zostala poddana procesowi walidacji i wyznaczono parametry walidacyjne, takie jak: precyzja,
powtarzalno$¢, granica wykrywalnos$ci i oznaczalnosSci pierwiastkow oraz doktadnos¢. W celu
porownania bioprzyswajalnosci pierwiastkoOw z réznych postaci zidt zastosowano metody
statystyczne.

Praca naukowa zostata dofinansowana ze srodkéw budzetu panstwa w ramach programu Ministra

Edukacji i Nauki pod nazwg ,, Nauka dla Spoteczenstwa” nr projektu NdS/548575/2022/2022 kwota
dofinansowania 431 250,00 z{, catkowita wartos¢ projektu 431 250,00 z1

[1] C. Dima, E. Assadpour, S. Dima, S.M. Jafari (2020) Bioavailability and bioaccessibility of food bioactive
compounds; overview and assessment by in vitro methods. Compr. Rev. Food Sci. Food Saf. 19(6): 2862-2884.
[2] D. I. Santos, J. M. A. Saraiva, A. A. Vicente (2019) Methods for determining bioavailability and
bioaccessibility of bioactive compounds and nutrients. [W:] F.J. Barba, J.M.A. Saraiva, G. Cravotto, J.M. Lorenzo
(red.). Innovative Thermal and Non-Thermal Processing, Bioaccessibility and Bioavailability of Nutrients and
Bioactive Compounds. Woodhead Publishing, Sawston, 23-54.
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Walidacja procedury oznaczania 13 pierwiastkow w ziolach

Adam Sajnog?, Elwira Koko!, Dariusz Kayzer?, Danuta Baratkiewicz!

Yzakiad Analizy Sladowej, Wydziat Chemii, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu,
ul. Uniwersytetu Poznanskiego 8, 61-614 Poznan

Katedra Metod Matematycznych i Statystycznych, Uniwersytet Przyrodniczy w Poznaniu,
ul. Wojska Polskiego 28, 60-637 Poznarn

Ziota sg zrodtem mikroelementow, witamin, biatek i innych prozdrowotnych zwiazkow,
takich jak przeciwutleniacze, polifenole, karotenoidy, flawonoidy czy terpenoidy. Szybka
urbanizacja i rosngca produkcja rolna i przemystowa czesto prowadzg do zanieczyszczenia gleb
1 wod. W zwigzku z tym toksyczne i potencjalnie rakotwodrcze pierwiastki (np. Pb, Cd, As, Ni,
Cr) sg absorbowane przez rosliny uprawiane na skazonych obszarach. Zgodnie z europejska
legislacja farmaceutyczng ziota nie sg lekami, lecz suplementami diety, a przepisy
bezpieczenstwa farmaceutykéw nie maja do nich zastosowania. Swiatowa Organizacja
Zdrowia zaproponowata strategie na lata 2014-2023 w celu uregulowania praktyk i produktéw
zwigzanych z ziotami [1].

Celem badah bylo oznaczenie pierwiastkow, zaréwno toksycznych jak
i fizjologicznych, w korzeniach ziét pochodzacych z Chin technikag ICP-MS oraz ocena
wielowymiarowych danych za pomocg narzgdzi chemometrycznych: analizy regresji
wielorakiej i analizy zmiennych kanonicznych (CVA) z efektami interakcji. Opracowano
procedur¢ analityczng, ktora obejmowata przygotowanie i mineralizacj¢ ziol, kalibracje,
walidacje 1 analizg ilo§ciowa za pomocg ICP-MS. Procedura analityczna zostata zwalidowana,
a spojnos¢ pomiarowa wyniku pomiaru zostala ustanowiona dzigki zastosowaniu
certyfikowanych materiatdw odniesienia (CRM) dopasowanych matrycowo [2].

Ziola zostaly zakupione w dwoch partiach w odstepie roku, aby zweryfikowaé
zmienno$¢ zawartosci pierwiastkow w czasie. Maksymalne dopuszczalne stezenie wg. WHO
dla Cd (0,3 mg kg 1) zostato przekroczone w 7 korzeniach, co stanowi 13% wszystkich probek,
natomiast stezenie Pb (10 mg kg ™) nie zostato przekroczone w zadnej probce. Analiza regresji
wielorakiej ujawnila istotne zalezno$ci pomigdzy pierwiastkami, w tym m.in. Mg z Sr; V z Pb,
As i Ba, Mn z Pb. Analiza CVA wykazala, ze wnioskowanie statystyczne nie powinno opieraé¢
si¢ wylacznie na rodzaju ziota lub partii towaru ze wzgledu na potencjalne efekty interakcji
miedzy tymi dwiema zmiennymi, ktéore moga by¢ zrodtem zmiennosci zawartoSci
pierwiastkéw [3]. Ponadto, CVA pozwolito na ocen¢ wielkosci roznic miedzy dwiema partiami
7101, biorgc pod uwage kazdy oznaczany pierwiastek, 1 wykazato, ze w przypadku niektorych
z10t roznice byly znacznie wyrazniejsze niz w innych.

Badania zostaly sfinansowane przez: Projekt nr POWR.03.02.00-00-1020/17 w ramach Programu

Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwdj osi priorytetowej Il i Narodowe Centrum Nauki.
Projekt NCN Opus nr 2017/25/B/ST4/00374.

[1] WHO Traditional Medicine Strategy. 2014-2023. World Health Organization, 2013.
[2] A. Sajnog, E. Koko, D. Kayzer, D. Baratkiewicz, Scientific Reports 11 (2021) 20683.
[3] D. Kayzer, Biometrical Letters 56 (2019) 89-104.

Streszczenia posterow 6—7 marca 2024



IX KONFERENCJA CHEMOMETRIA | METROLOGIA W ANALITYCE

Wplyw rehabilitacji kardiologicznej na st¢zenie manganu
i molibdenu w moczu u pacjentéw po przebytym ostrym zespole
wiencowym- The CARDIO-REH randomised study
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ul. Szamarzewskiego 84;60-569 Poznan, Polska

* LAQV/REQUIMTE, Department of Chemical Sciences, Faculty of Pharmacy,
University of Porto, 4050-313 Porto, Portugal

*LAQV/REQUIMTE, Department of Applied Chemistry, Faculty of Pharmacy,
University of Porto. Rua de Jorge Viterbo Ferreira 228, 4050-313 Porto, Portugal

Pacjenci po przebytym ostrym zespole wiencowym (OZW) cechuja si¢ wigkszym wydalaniem
manganu (Mn) z moczem niz osoby zdrowe [1]. U pacjentow po zawale serca obserwuje si¢ wzrost
stezenia molibdenu (Mo) we krwi [2]. Celem badania byto okreslenic wptywu rehabilitacji
kardiologicznej na stgzenie Mn i Mo w moczu u pacjentow po OZW.

Do badania wlaczono 70 pacjentéw po OZW, ktorych przydzielono do grupy badanej
A (n=35) lub grupy kontrolnej B (n=35). Do grupy A wtaczono chorych, ktorzy przebyli OZW w okresie
od 2 do 9 tygodni przed zakwalifikowaniem do badania. Pacjentow tych poddano prébie wysitkowe;j,
a nastepnie dwutygodniowej rehabilitacji kardiologicznej. Do grupy B wlaczono pacjentow, ktérzy
przebyli OZW w terminie nie krotszym niz 9 tygodni przed zakwalifikowaniem do badania, ale nie
przeszli jeszcze rehabilitacji kardiologicznej. U pacjentéw z grupy A przed rehabilitacjg oraz po jej
zakonczeniu, a u pacjentow z grupy B jednorazowo, przeprowadzono pomiary antropometryczne,
analize sktadu ciata, pomiar ci$nienia tgtniczego i tgtna oraz pobrano probke moczu. W probkach moczu
0znaczono stezenie Mn i Mo metodg spektrometrii mas sprzgzong z plazma wzbudzang indukcyjnie
(inductively coupled plasma mass spectrometry; ICP-MS).

W grupie A nie wykazano réznic w stezeniu Mn 1 Mo w moczu migdzy probkami pobranymi
przed, a probkami pobranymi porehabilitacji (Mn p=0,329; Mo p=0,959). Natomiast st¢zenic Mn
W moczu w grupie A bylo istotnie wyzsze, niz stezenie Mn w moczu w grupie B, zardwno przed
(p=0,036), jak i po (p=0,010) rehabilitacji kardiologicznej.

Rehabilitacja kardiologiczna u pacjentow po OZW nie wplywa na stezenie Mn i Mo

w moczu. U pacjentow po OZW wraz z uptywem czasu spada stezenie Mn w moczu.

Finansowanie: Grant Sonata-17 nr 2021/43/D/NZ7/00660; Narodowe Centrum Nauki, Polska;
kierownik: Damian Skrypnik.ClinicalTrials.gov ID: NCT03935438.

[1] Hassan Imran Afridi i wsp. Biol Trace Elem Res 142, 259-273 (2011).
[2] AlaaAbass Abadi i wsp. International Journal of Current Research10(4):67534-67536 (2018).
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Wplyw suplementacji Lactobacillus plantarum na zawartos¢
miedzi w watrobie u szczuréw na diecie wysokotluszczowej
deficytowej w zelazo
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‘Katedra Zywienia Cztowieka i Dietetyki; Uniwersytet Przyrodniczy w Poznaniu,
ul. Wojska Polskiego 31, 60-624 Poznan

’Katedra Biotechnologii i Mikrobiologii Zywnosci; Uniwersytet Przyrodniczy w Poznaniu,
ul. Wojska Polskiego 48, 60-627 Poznarn

Probiotyki mogg wptywaé korzystnie na metabolizm miedzi (Cu) [1]. Dieta
wysokothuszczowa i niedoborowa w zelazo (Fe) sg zwigzane z zaburzeniami w metabolizmie
Cu [2,3]. Celem badania byla ocena wptywu suplementacji Lactobacillus plantarum na
zawarto$¢ Cu w watrobie u szczurow na diecie wysokottuszczowej deficytowej w Fe.

Badanie przeprowadzone na 32 szczurach- samicach rasy Wistar, sktadato si¢ z dwoch
etapow po 8 tygodni kazdy. W 1. etapie szczury przydzielono do trzech grup i karmiono dieta:
grupa C (n=8) — standardowa AIN93-M; grupa HF (n=8) — wysokottuszczowa; grupa HFDEF
(n=16) — wysokotluszczowg deficytowa w zelazo. W 2. etapie szczury z grupy C i HF
kontynuowaty dotychczasowa diete, natomiast szczury z grupy HFDEF podzielono na dwie
grupy i karmiono dietg: wysokotluszczowa deficytowa w zelazo — grupa HFDEF (n=8) lub
wysokotluszczowa deficytowa w zelazo z dodatku bakterii probiotycznych L. plantarum
w dawce dobowej 5x10° CFU — HFDEFLp (n=8). Pobrano probki watroby oraz surowicy.
Probki watroby poddano mineralizacji z uzyciem 65% kwasu azotowego (suprapur, Merck,
Kenilworth, NJ, USA) w mineralizatorze mikrofalowym (Speedwave Xpert, Berghof, Eningen,
Niemcy). W probkach tych oznaczono zawarto§¢ Cu metoda atomowej spektrometrii
absorpcyjnej z atomizacja w ptomieniu (AAS-3, Carl Zeiss, Jena, Niemcy) przy dlugosci fali
324.8 nm. W probkach surowicy wykonano oznaczenie st¢zenia wybranych parametrow
biochemicznych. Zgoda Komisji Etycznej w Poznaniu (nr 57/2019).

Zawarto$¢ Cu w watrobie w grupach HFDEF 1 HFDEFLp byta wyzsza w poréwnaniu
do grupy C; natomiast w grupie HFDEFLp byla wyzsza w poréwnaniu do grupy HF. W catej
populacji zawarto§¢ Cu w watrobie korelowala ujemnie ze stgzeniem we krwi ferrytyny
1 cholesterolu catkowitego, a dodatnio ze st¢zeniem ferroportyny.

Dieta wysokotluszczowa deficytowa w zelazo zwieksza gromadzenie Cu w watrobie
u szczuréw, niezaleznie od suplementacji L. plantarum, natomiast deficyt zelaza w diecie wraz
z suplementacjg L. plantarum zwigksza gromadzenie Cu w watrobie u szczurow karmionych
dietg wysokottuszczowa.

Finansowanie projektu badawczego: Grant Preludium-17 nr 2019/33/N/NZ9/00699; Narodowe
Centrum Nauki, Polska; kierownik: Katarzyna Skrypnik.

[1] Pengya Feng i wsp. NPJ Biofilms Microbiomes 2022;8(1):63
[2] Heffern, M. C. i wsp. Proc. Natl. Acad. Sci. U. S. A. 2016, 113 (50), 14219-14224
[3] Xiaoyu Wang i wsp. J Nutr. 2018;148(8):1244-1252
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Wykorzystanie mikroskopii w podczerwieni
w analizie materialu biologicznego

Pawel Sroga, Renata Wietecha-Postuszny
Pracownia Chemii Sgdowej, Wydzial Chemii, Uniwersytet Jagiellonski w Krakowie

Mikroskopia w podczerwieni jest istotnym narzedziem analitycznym, ktore laczy
W sobie dwie techniki. Pierwszg z nich jest konwencjonalna mikroskopia optyczna, a drugg jest
spektroskopia w podczerwieni (ang. FTIR — Fourier Transform Infrared Spectroscopy).
Potaczenie tych dwoch metod pozwala na identyfikacje i charakterystyke materiatu az do tzw.
poziomu mikroskopowego. FTIR w potaczeniu z mikroskopem zwigksza czutosé
i rozdzielczo$¢ tej techniki, ze wzgledu na mozliwos¢ analizy matych obszarow (rozmiarow)
probki. Metoda ta ma ogromne zastosowanie w medycynie, petrochemii, katalizie oraz
kryminalistyce [1]. W przypadku chemii sgdowej, wykorzystuje si¢ ja do analizy §ladow linii
papilarnych, wiokien czy tez dokumentow [2].

Celem przeprowadzonych badan bylo wykorzystanie mikroskopii w podczerwieni oraz
ocena jej potencjalu w analizie roznych $ladow plam krwawych pozostawionych na tkaninach
bawetnianych. W badaniach wykorzystano krew ludzka oraz zwierzecag. W badaniach
wykorzystano Mikroskop Nicolet iN10. Slady zostaly przygotowane poprzez naniesienie plam
probki materialu biologicznego na tkanine i1 suszenie wedtug ustalonej wczesniej procedury:
4 rozne poziomy temperatury suszenia (20 °C, 30 °C, 40 °C, 50 °C), 7 kolorow tkanin
bawetnianych oraz czas suszenia od 0 do 200 minut po nakropieniu plamy. W przypadku krwi
zwierzecej, sprawdzano czy zastosowanie mikroskopii w podczerwieni pozwoli ujawni¢ istotne
roznice migdzy krwig ludzka, a zwierzeca, ponadto pomiedzy krwig zwierzgcg np. lek. Dla
probek zebrano mapy widm w podczerwieni w trybie refleksji oraz ostabionego catkowitego
odbicia (ang. ATR — attenuated total reflectance). Wyniki zostaty opracowane wykorzystujac
analize gtéwnych sktadowych (ang. PCA — principal component analysis), dzigki ktorej
pogrupowano dane probki krwi, zaleznie od temperatury suszenia, czasu przechowywania,
pochodzenia krwi, czy w przypadku krwi zwierzecej — rodzaju ksenobiotyku. Otrzymane
wyniki sg wstepne i w przysztosci moga zosta¢ wykorzystane w analizach skryningowych
sladow probek biologicznych.

[1] Bai, Yuan-Yuan, Ling-Ping Xiao, and Run-Cang Sun. "Efficient hydrolyzation of cellulose in ionic liquid by
novel sulfonated biomass-based catalysts.” Cellulose 21 (2014): 2327-2336.

[2] Obinna, Ezenwali Moses. "Physicochemical properties of human hair using Fourier transform infra-red (FTIR)
and scanning electron microscope (SEM)." ASEAN Journal for Science and Engineering in Materials 1.2 (2022):
Es’l] T:ialelmoula, Ahmed, et al. "Fourier transform infrared (FTIR) spectroscopy to analyse human blood over the
last 20 years: a review towards lab-on-a-chip devices." Micromachines 13.2 (2022): 187.

[4] Lin, Hancheng, et al. "Estimation of the age of human bloodstains under the simulated indoor and outdoor
crime scene conditions by ATR-FTIR spectroscopy." Scientific reports 7.1 (2017): 13254.
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Znaczenie porownan miedzylaboratoryjnych w opracowaniu
oficjalnej metody oznaczania zawartosci laktozy w produktach
bezlaktozowych i z obnizong zawartoscia laktozy

Mariusz Sliwinski, Magdalena Baniewska

Instytut Innowacji Przemystu Mleczarskiego Sp. z o.0., Centrum Badawczo-Rozwojowe,
ul. Kormoranow 1, 11-700 Mrggowo

AOAC - Association of Official Analytical Chemists (obecnie AOAC International)
zostalo zatozone w 1884 r. w USA, a w 1887 r. zaczeto publikowaé metody analizy dla
mleczarstwa. W 1970 roku AOAC, ISO 1 IDF podpisaly umowg o wspotpracy, co stanowito
pierwszy duzy krok w kierunku globalnej harmonizacji metod analitycznych dla sektora
mleczarskiego. AOAC skupia srodowisko akademickie, przemyst i wtadze w celu ustanowienia
standardowych metod analizy, ktore zapewnia bezpieczenstwo i integralno$¢ zywnosci i innych
produktéw wptywajacych na zdrowie publiczne na catym $wiecie. Metody zatwierdzane przez
AOAC International przechodza rygorystyczng i systematyczng analize naukowa, W celu
zapewnienia ich wiarygodnos$ci. Moga by¢ one stosowane przez agencje regulacyjne, przemyst,
organizacje i laboratoria badawcze oraz instytucje akademickie. W procesie zatwierdzania
metod analitycznych istotng role odgrywaja poréwnania miedzylaboratoryjne (ang.
collaborative study, CS). Glownym ich celem jest wyznaczenie dwoch istotnych parametrow
precyzji metody analitycznej: powtarzalnosci i odtwarzalnosci. Sa one realizowane przez
laboratoria eksperckie i stanowig praktyczny sprawdzian adekwatnosci metody pomiarowej [1].

Laboratorium Badawcze Instytutu Innowacji Przemystu Mleczarskiego uczestniczyto
w projekcie zorganizowanym przez AOAC International, ktorego celem byta walidacja nowej
metody analitycznej — Official Method of AnalysisS™M do oznaczania zawarto$ci laktozy
w produktach bezlaktozowych oraz o obnizonej zawartosci laktozy. W jednym z etapoéw
projektu zorganizowanego przez AOAC International przeprowadzono poréwnania
miedzylaboratoryjne, ktorych celem bylo m.in. wyznaczenie parametrow precyzji
(powtarzalno$ci oraz odtwarzalnosci) metody analitycznej. W rezultacie projektu
przeprowadzonego przez AOAC International stwierdzono, ze metoda enzymatyczna
oznaczania zawartosci laktozy K-LOLAC Megazyme spelnia wymagania dotyczace
powtarzalno$ci 1 odtwarzalno$ci okreslone przez AOAC 1 zostata zarekomendowana jako
oficjalna metoda (AOAC Official Method™ 2020.08) oznaczania zawartosci laktozy w mleku
bezlaktozowym i o obnizonej zawartosci laktozy, produktach mlecznych oraz produktach
zawierajacych sktadniki mleczne [2].
[1] Evers J., History and State-of-the-Art of Standardization and Harmonization of International Dairy Analytics.
eFOOD-Lab international 2, 2018, 13-16.
[2] Ivory R., Mangan D., McCleary B.V., Lactose Concentration in Low-Lactose and Lactose-Free Milk, Milk

Products, and Products Containing Dairy Ingredients by High Sensitivity Enzymatic Method (K-LOLAC),
Collaborative Study: Final Action 2020.08. Journal of AOAC INTERNATIONAL, 2022, 1-8.
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Zastosowanie materialow odniesienia w badaniach jakosci wody.

Katarzyna Wawrzonek!?, Katarzyna Wator!, Karolina Kozinska!, Ewa Kmiecik®

Ykredytowane Laboratorium Hydrogeochemiczne, Katedra Hydrogeologii i Geologii Inzynierskiej,
Wydziat Geologii, Geofizyki i Ochrony Srodowiska,
Akademia Gorniczo-Hutnicza im. S. Staszica w Krakowie, al. Mickiewicza 30, 30-059 Krakow

*Wodociqgi Chrzanowskie Sp. z o.0., ul. Jagieloniska 8, 32-500 Chrzanéw

Jakos$¢ pomiaréw analitycznych odgrywa kluczowag role w ocenie wiarygodnosci
wynikow. Laboratoria dbajg o t¢ jako$¢ poprzez wprowadzenie systemoOw zarzadzania.
Waznym elementem jest w nich zastosowanie materiatow odniesienia (CRM i RM) w trakcie
wykonywania badan [1]. Sa one wykorzystywane podczas walidacji metod, szacowania
niepewno$ci, w badaniach bieglosci, kalibracji wyposazenia, monitorowania kompetencji
analitykéw 1 dla zapewnienia spojnosci pomiarowej. Obowigzek wlaczania substancji
wzorcowych do badan pojawia si¢ w wielu dziedzinach funkcjonowania spoleczenstw, nie
tylko w nauce, takze w tzw. obszarach regulowanych prawnie, gdzie od wynikow pomiaru
zalezy podejmowanie istotnych decyzji [2].

Dla materiatéw odniesienia zdefiniowano wiele wymagan. Powinny by¢ one m.in. jak
najbardziej zblizone do probek rzeczywistych, zarowno pod wzgledem zakresu stezen jak
I pochodzenia matrycy, stabilne i jednorodne. Na laboratorium spoczywa odpowiedzialno$¢ za
wybor odpowiednich wzorcow. W przedstawianych badaniach materiatow odniesienia dla
wody sprawdzano zgodno$¢ wynikow otrzymanych przez akredytowane laboratoria
z certyfikatami producentéw, w roznych technikach analitycznych (fizyko-chemicznych,
miareczkowych, spektrofotometrycznych, absorpcyjnej spektrometrii masowej, optycznej
spektrometrii emisyjnej). Wykazano wysoka zbiezno$¢ deklarowanych stezen z danymi
empirycznymi, zarowno dla matryc naturalnych jak i sztucznych.

Projekt finansowany z programu Doktorat wdrozeniowy VI edycja Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa
Wyzszego.

[1] The selection and use of reference materials. EA-4/14 INF:2003
[2] Chemical water monitoring under the Water Framework Directive with Certified Reference Materials. Trends
In AnalyticalChemistry, vol. 36, 2012
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Analiza chemometryczna w ocenie zanieczyszczenia gleb

Kinga Wieczorek, Milena Rychlinska, Jakub Kubicki, Anna Turek
Politechnika £édzka, Instytut Chemii Ogdlnej i Ekologicznej, 90-924 Lodz, ul. Zeromskiego 116

Celem pracy byla ocena mozliwosci zastosowania metod chemometrycznych
do identyfikacji zrodet zanieczyszczenia gleb. Probki pobierano ze stanowisk zlokalizowanych
na terenach o zr6znicowanym sposobie uzytkowania. Gleby roztwarzano w mineralizatorze
mikrofalowym metodg ,,na mokro” (Multiwave 3000, prod. Anton Paar). Catkowitg zawarto$¢
baru, chromu, cynku, kadmu, manganu, miedzi, niklu, otowiu i zelaza oznaczono metodami
atomowej spektrometrii absorpcyjnej FAAS (ContrAA 300, prod. Analytik Jena) i atomowej
spektrometrii emisyjnej ICP-OES (PlasmaQuant PQ 9000 Elite, prod. Analytik Jena).
Na podstawie otrzymanych wynikow oceniono stopien zanieczyszczenia badanych gleb oraz
wykonano analize¢ chemometryczng (PCA, CA). Pozwolito to zidentyfikowaé najwazniejsze
zrddta zanieczyszczen.
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Rys.1. Rzut zmiennych na ptaszczyzne glownych sktadowych (PC1, PC2).
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Rola Okregowego Urzedu Miar w Poznaniu w zapewnieniu
spojnosci pomiarowej w laboratoriach chemicznych

J. Wisniewska, R. Danielewski, M. Kroélikiewicz, W. Ludwiczak
Okregowy Urzqd Miar w Poznaniu, ul. Krakowska 19, 61-893 Poznan

Pomiary chemiczne dotycza prawie kazdego aspektu naszego zycia m.in. jakos$ci powietrza,
gleby, wody, zywnosci. Stanowia podstawe do podejmowania decyzji w ekonomii, polityce,
ochronie $rodowiska, ochronie zdrowia, handlu, wymiarze sprawiedliwosci, sporcie.

W  przemysle pomiary chemiczne odgrywaja istotng rolg w rozwoju proceséw

technologicznych i produktéw. Nieodzownym zatozeniem przy kazdym pomiarze jest istnienie

opisu wielkos$ci, ktora ma by¢ zmierzona, procedury pomiarowej oraz wywzorcowanego
przyrzadu pomiarowego. Dla uzyskiwania wiarygodnych wynikow pomiardéw jest potrzeba
zapewnienia spojnosci pomiarowej rozumianej jako nieprzerwany tancuch poréwnan wskazan
przyrzadu pomiarowego lub wielkosci odtwarzane] przez wzorzec pomiarowy

z migdzynarodowym lub panstwowym wzorcem pomiarowym, przy czym wszystkie

porownania w tym tancuchu majg okre$long i udokumentowang niepewno$¢ pomiarowa.

Spdjnos¢ pomiarowa jest waznym zagadnieniem poréwnywalnosci wynikoOw pomiard6w

zarowno w skali kraju jak i w skali miedzynarodowej.

Na rzecz zapewnienia spojno$ci pomiarowej wynikow pomiaréw Okregowy Urzad Miar

w Poznaniu wykonuje wzorcowania przyrzadow 1 wzorcoOw pomiarowych, ktore

wykorzystywane sa w pomiarach chemicznych, w szczegdlnosci:

e wag nicautomatycznych, wzorcow masy i odwaznikow klasy doktadnosci Fi1, F2, M1
odnoszac wyniki wzorcowania do panstwowego wzorca pomiarowego masy odtwarzanego
przez prototyp kilograma utrzymywanego w GUM;

e rotametrow do gazéw (przyrzadow do pomiaru strumienia objetosci przeptywajacego
gazu) gdzie wyniki wzorcowania odniesione sg do wzorca pomiarowego objetosci przepltywu
I strumienia objgtosci gazu, panstwowego wzorca jednostki miary temperatury, wzorca
pomiarowego cis$nienia, panstwowego wzorca jednostek miar czasu
1 czgstotliwosci utrzymywanych w GUM;

e spektrofotometrow poprzez zastosowanie filtrow wzorcowych stanowigcych
odniesienie do utrzymywanego w GUM wzorca pierwotnego jednostki miary widmowego
wspotczynnika przepuszczania 1 gestoSci  optycznej; widmowego  wspotczynnika
przepuszczania, dwuwigzkowego spektrofotometru CARY 5000;

e konduktometréw z zastosowaniem rezystora dekadowego odnoszac wyniki pomiaréw
do utrzymywanego w GUM panstwowego wzorca jednostki miary rezystancji;

e ph-metrow przy zastosowaniu metody elektrycznej (symulatora pH) odnoszgc wyniki
wzorcowania do utrzymywanego w GUM panstwowego wzorca jednostki miary napigcia
elektrycznego statego;

e sekundomierzy, gdzie wyniki wzorcowania odniesione sg do utrzymywanego w GUM
panstwowego wzorca jednostek miar czasu i czestotliwosci;

e termometrow z uzyciem pieca kalibracyjnego odnoszacego wyniki pomiardw
do utrzymywanego w GUM wzorca jednostki miary temperatury poprzez zastosowanie
czujnika SPRT;

Majac na uwadze to, ze pomiary chemiczne wykorzystywane sa w prawie kazdej dziedzinie

gospodarki 1 majg wptyw na jako$¢ zycia spoleczenstwa, istotnym elementem jest dbalos¢

o wiarygodne i porownywalne wyniki pomiardw poprzez zapewnienie spojnosci pomiarowej,

stosowanie =~ wywzorcowanego wyposazenia pomiarowego, procedur¢ pomiarowg

oraz kompetentny personel realizujacy pomiary.
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Walidacja metody woltamperometrycznej do oznaczania galu(l11)
w kierunku dokladnej i niezawodnej analizy probek
rzeczywistych

Edyta Wlaztowska, Malgorzata Grabarczyk

Katedra Chemii Analitycznej, Instytut Nauk Chemicznych, Wydziat Chemii,
Uniwersytet Marii Curie-Skfodowskiej, pl. M. Curie-Sktodowskiej 3, 20-031 Lublin

Gal jest metalem cigzkim, a nadmierne narazenie na niego moze prowadzi¢ do
toksycznego wpltywu na rosliny, zwierz¢ta 1 mikroorganizmy. Wysoki poziom galu
w $rodowisku stanowi rowniez zagrozenie dla zdrowia ludzkiego. Gal moze z czasem
gromadzi¢ si¢ w organizmie i1 potencjalnie powodowac problemy zdrowotne, takie jak
zaburzenia oddechowe, zotadkowo-jelitowe, czy neurotoksycznos¢é. Metal ten jest chetnie
wykorzystywany w przemysle elektronicznym i potprzewodnikach. Niewtasciwe usuwanie
odpadow zawierajacych gal z tych galezi przemyshu moze prowadzi¢ do zanieczyszczenia
zbiornikdw wodnych i gleby. Dlatego konieczne jest monitorowanie i kontrolowanie poziomu
galu w srodowisku [1,2]. Czesto stosowanymi metodami do oznaczania galu w $srodowisku sg
metody elektrochemiczne, w tym anodowa woltamperometria stripingowa.

Zostala zaproponowana anodowa woltamperometryczna procedura pozwalajaca na
oznaczanie galu na poziomie pg L. Do wykonania pomiaréw jako elektrode pracujaca
wybrano statg mikroelektrode bizmutowa, co wykluczyto koniecznosé¢ korzystania z elektrod
opartych na toksycznej rtgci. W proponowanej procedurze gal byt gromadzony na elektrodzie
pracujacej poprzez redukcje do postaci metalicznej. Nastepnie przeprowadzono drugi etap,
majacy na celu rejestracj¢ woltamperogramu. Podczas tego etapu metaliczny gal ulegal
utlenieniu, co generowato pik na woltamperogramie. Ten pik stanowil podstawe do iloSciowe;j
analizy zawartosci Ga(Ill) w badanej probce. Zoptymalizowana procedura pozwolita na
sporzadzenie krzywej kalibracyjnej, ktorej liniowo$¢ byta w zakresie od 1.39 ug L™ do 139 g
L. Metoda wykazala doskonalg liniowo$¢ w badanym zakresie stezef, ze wspotczynnikiem
korelacji wynoszacym 0,993. Opracowang procedur¢ zastosowano do oznaczania galu
w probkach rzeczywistych, takich jak woda z rzeki Bystrzyca, woda wodociggowa oraz w
certyfikowanych materiatach odniesienia, takich jak woda powierzchniowa SPS-SW2 i $cieki
SPS-WW1, po wczesniejszym wzbogaceniu jonami Ga(Ill). Otrzymane warto$ci odzysku
miescily si¢ w zakresie od 92.4 do 105.5%, przy wzglednym odchyleniu standardowym
w zakresie od 3.2 do 6.4%. Te wyniki potwierdzaja poprawno$¢ zaproponowanej metody
1 jednoznacznie $wiadcza o jej przydatnosci do oznaczania Ga(Ill) w probkach wod
srodowiskowych [3].

[1] C.R. Chitambar, Int. J. Environ. Res. Public Health, 2010, 7, 2337-2361.

[2] S. Pysarevska, L. Dubenska, Chem. Met. Alloy, 2018, 11, 34-41.
[3] M. Grabarczyk, E. Wlazlowska, Membranes, 2022, 12, 1267.
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Klasyfikacja jablek wedlug odmiany i Swiezosci na podstawie
widm w zakresie bliskiej podczerwieni

Katarzyna Wtodarska, Katarzyna Pawlak-Lemanska, Ewa Sikorska

Katedra Technologii i Analizy Instrumentalnej, Instytut Nauk o Jakosci,
Uniwersytet Ekonomiczny w Poznaniu, al. Niepodlegtosci 10, 61-875 Poznan

Spektroskopia w zakresie bliskiej podczerwieni (NIR) jest obecnie najczgsciej
stosowang technikg spektroskopowa W analityce zywnosci. Widmo NIR dostarcza informacji
o skladzie i wlasciwosciach fizycznych probki. Ze wzgledu na ograniczong selektywnos¢
I naktadanie si¢ pasm pochodzacych od réznych sktadnikow, do analizy widm konieczne jest
wykorzystanie metod chemometrycznych. Pomiary widm NIR w potaczeniu z chemometria
stosowane s3 do oceny parametrow jakosciowych owocéw oraz monitorowania zmian
zachodzacych podczas przechowywania [1].

Celem badan byto zastosowanie spektroskopii NIR i chemometrii do monitorowania
jakosci jablek podczas krotkotrwatego przechowywania. Do badan wybrano jabtka czterech
odmian: Gala Royal (n = 65), Ligol (n = 34), Empire (n = 35) oraz Lobo (n = 37). Widma NIR
kazdej probki mierzono z zastosowaniem spektrofotometru FT NIR bezposrednio po zbiorze
(To) oraz po 14 dniach przechowywania (T14) w temperaturze 10°C. Do klasyfikacji jabtek
wykorzystano analiz¢ dyskryminacyjng metoda czgstkowych najmniejszych kwadratow (PLS-
DA). Jakos¢ modeli oceniono na podstawie obliczonej czulosci, specyficznosci oraz btedu
klasyfikacji. Do identyfikacji zakresow widm NIR, ktoére znaczaco rdéznicujg jabtka §wieze
I przechowywane wykorzystano analiz¢ zmiennych znaczacych dla projekcji (VIP). Model
klasyfikacyjny rdéznicujacy jabtka wedlug odmiany charakteryzowat si¢ wysoka zdolnoscia
klasyfikacyjng (btad klasyfikacji ponizej 1% dla kazdej klasy). Dla modelu rozr6zniajacego
jablka $wieze i przechowywane blad klasyfikacji wynosit 12,7%. Na podstawie analizy
zmiennych znaczacych VIP wykazano, ze zakresy widma NIR, ktore istotnie wplywaja na
klasyfikacj¢ jabltek wzgledem ich $§wiezosci odpowiadaja glownie pasmom absorpcji wody.
Uzyskane wyniki wskazuja, ze spektroskopia NIR w polaczeniu z wielowymiarowa analizg
danych stanowi obiecujace narzedzie do monitorowania utraty jakosci $wiezych jablek podczas
krotkotrwatego przechowywania.

Praca powstata w wyniku realizacji projektu badawczego nr 2016/23/B/NZ9/03591 finansowanego ze

srodkow Narodowego Centrum Nauki.

[1] Zhang, B., Zhang, M., Shen, M., Li, H., Zhang, Z., Zhang, H., Zhou, Z., Ren, X., Ding, Y., Xing, L., & Zhao,
J. (2021). Quality monitoring method for apples of different maturity under long-term cold storage. Infrared
Physics & Technology, 112, 103580.
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Badanie izomerow substancji dopingujacych — mozliwos$¢ ich
rozdzielenia w moczu ludzkim metoda LC-MS/MS
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Mariola Wicka?!, Patryk Konarski!, Magda Bedecka!, Danuta Stanczyk?,
Dorota Kwiatkowska®2

Polskie Laboratorium Antydopingowe, ul. Ks. Ziemowita 53 bud.4, 03-885 Warszawa

2 Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, Uniwersytet Warszawski,
ul. Zwirki i Wigury 101, 02-089 Warszawa

Ponad potowe preparatdw medycznych dostepnych na rynku farmaceutycznym
stanowig substancje chiralne. W wigkszosci przypadkow tylko jeden z enancjomerdow jest
substancja czynng farmakologicznie, np. enancjomer (+) ibuprofenu dziala przeciw zapalnie
podczas gdy jego enancjomer (-) jest zwigzkiem nieaktywnym. Innym przyktadem jest
penicylina, ktorej enancjomer (+) ma dziatanie przeciwreumatyczne, natomiast enancjomer (-)
jest silnie toksyczny [1]. Podobng sytuacje obserwujemy w przypadku cze$ci zwigzkow
uwzglednionych w , Licie Substancji i Metod Zabronionych” Swiatowej Agencji
Antydopingowej (WADA). Izomery posiadaja m.in. formoterol i salbutamol (nalezace
do lekow o dzialaniu rozszerzajacym oskrzela) czy klenbuterol (zaliczany do sympatyko-
mimetykow, czyli lekéw stymulujacych wspoétczulny uktad nerwowy) [2].

Celem zaprezentowanych badan byto opracowanie metody analitycznej umozliwiajacej
rozdzielenie 1 oznaczenie izomerow chiralnych formoterolu, salbutamolu oraz klenbuterolu
z zastosowaniem ukladu chromatografii cieczowej sprzgzonej ze spektrometrig mas. Badane
zwigzki rozdzielono za pomoca kolumny Astec Chirobiotic T2. Pomiary wykonane zostaly
za pomocg tandemowego spektrometru mas pracujacego w trybie monitorowania wielu reakcji.
Zaproponowana metoda okazata si¢ skuteczna w rozdzieleniu enancjomeréw badanych
Zwigzkow.

Mozliwo$¢ okreslenia zawartosci poszczegodlnych enancjomerow pozwala z jednej
strony na dokladniejsze oszacowanie st¢zenia aktywnej formy substancji zabronionej.
Z drugiej, moze zosta¢ wykorzystana podczas procesu wyjasniajacego (réznice w proporcji
izomerow moga wskazywac¢ na §wiadome lub potencjalnie nie§wiadome spozycie substanciji,
badz wskazywac¢ droge przyjecia substancji).

Badania zrealizowano w ramach projektu nr 2021.0418/1575/UDOT/DS./14/AMW finansowanego
ze Srodkow Ministerstwa Kultury, Dziedzictwa Narodowego i Sportu.

[1] Reddy I., Mehvar R. Chirality in drug design and development. E-book, 2004.

[2] The Wada Prohibited List 2023, www.wada-ama.org.

[3] Velasco-Bejarano B., Bautista J., Noguez M.O., Camacho E., Rodriguez M.E., Rodriguez L. Resolution
of R(-) and S(+) — enentiomers of clenbuterol in pharmaceutical preparations and black-market products using
liquid chromatography-tandem mass spectrometry. Drug. Test. Analysis 2017, 9, 1738-1743.
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Zastosowanie spektroskopii w podczerwieni oraz metod
chemometrycznych w analizie laminatow do zywnosSci

Krzysztof Wojcicki, Joanna Jurga
Instytut Nauk o Jakosci, Uniwersytet Ekonomiczny w Poznaniu

Opakowanie jest to wyrob bezzwrotny, wykonany z dowolnie wybranego materiatu,
charakteryzuje si¢ odpowiednig konstrukcja. Jego zadaniem jest zabezpiecza¢ produkt przed
uszkodzeniem, otoczeniem, zanieczyszczeniami jak i chroni¢ otoczenie przed negatywnym
wpltywem zapakowanego produktu. Posréd opakowan wyrozniamy laminaty, ktore sktadajg sie
z warstw surowcoOw potaczonych ze sobg, dajagc mozliwos$¢ dostosowania cech uzytkowych do
zapakowanego produktu, transportu oraz klienta. Zastosowanie laminatéw do zywnos$ci
W pakowaniu produktéw spozywczych jest to powszechny sposob ochrony produktu. Z racji na
panujace trendy ekologiczne na sklepowych potkach mozna spotka¢ opakowania stworzone
z coraz to innych rodzajéw tworzywa sztucznego.

Techniki spektroskopowe wraz z analiza chemometryczng stanowia ciekawa
alternatywne dla tradycyjnych oznaczen chemicznych charakteryzujacych surowce uzyte
w trakcie produkcji oraz oceng¢ jakosciowa gotowego laminatu. Celem badan byta analiza
laminatow do zywnos$ci za pomocg spektroskopii w podczerwieni. Na postawie uzyskanych
wynikow badan oraz obserwacji dokonanych podczas wykonywania pomiaréw mozna
stwierdzi¢, ze badania w spektroskopii w podczerwieni (IR) bardzo dobrze sprawdzajg si¢ do
identyfikacji surowcow. Folie polietylenowe, zarowno PE jak i MDO PE daja taki sam ksztatt
widma, a sposob ich wytwarzania nie ma wptywu na wyglad pasm, jedynie na ich zastosowanie
podczas produkcji. Tak samo jest w przypadku foli propylenowych z wyjatkiem OPP, r6znica
jednak moze wynika¢ z innego rodzaju mieszanki lub dodatku ktory zostat zastosowany przez
dostawce. Widma zastosowanego systemu klejowego ulegaja zmianie w zalezno$ci od podtoza.
Porownywanie widm moze si¢ odby¢ tylko kiedy pomiar zostal wykonany na tym samym
podtozu, poniewaz dany system klejowy ulega zwigzaniu (reaguje z surowcem). Analiza
uzyskanych widm pozwalana na stwierdzenie, ze nastgpuj¢ zanik grup NCO w czasie, ktory
Swiadczy o prawidlowym usieciowaniu kleju.

Zastosowana analiza regresji PLS wykorzystana zostata do korelacji widm z czasem
sieciowania kleju oraz jego stezeniem. Otrzymane modele kalibracyjne charakteryzowaty si¢
dobrymi parametrami co pozwolito stwierdzi¢, Ze mozliwe jest stworzenie modelu
umozliwiajgcego monitorowanie etapu sieciowania kleju oraz jego stgzenia w mieszaninie.
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Ocena ilosci wybranych pierwiastkow uwolnionych do roztworu
0,9% NaCl z materialow stomatologicznych wsparta
wielowymiarowa analizq danych
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Uniwersytet Medyczny w Lodzi, Pomorska 251, 92-213 £.6d?

*Zaktad Stomatologii Ogélnej Katedry Stomatologii Odtworczej,
Uniwersytet Medyczny w £odzi, Pomorska 251, 92-213 £6dz

5Wydziai Budownictwa, Mechaniki i Petrochemii, Politechnika Warszawska,
Lukasiewicza 17, 09-400 Plock

Praca dotyczy oceny materiatlow stosowanych jako wypetnienia w stomatologii pod
katem ilo§ci wybranych do analizy pierwiastkow uwolnionych do roztworéw 0,9% NaCl
w temperaturze 37 °C po 1, 3, 5, 7, 30 1 90 dniach. Pod uwage brane byly nastepujace
pierwiastki: Ag, Al, B, Ba, Ca, P, S, Si, Sr, Yb (analiz¢ przeprowadzono technikg ICP-OES)
oraz F (analiz¢ przeprowadzono technikag HR-CS-GF-MAS).

Na podstawie projekcji zmiennych na ptaszczyzng czynnikowg oraz dendrograméw
udato sie¢ stwierdzi¢ wystgpowanie dodatniej korelacji miedzy iloscig wybranych do analiz
pierwiastkow uwolnionych do roztworu. Szczegdlnym przypadkiem jest powigzanie fluoru
z glinem, krzemem oraz strontem, co moze sugerowa¢ wystepowanie wymienionych
pierwiastkow w analizowanych materiatach stomatologicznych w formie fluorkéw, co z kolei
pozwala na petniejsza charakterystyke budowy analizowanych materiatow stosowanych jako
wypetnienia w stomatologii.

Projekcja zmiennych na plaszczyzne czynnikowy Dendrogram dla calego zbioru danych
Metoda Ward'a
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Zastosowanie narzedzi statystycznych w analizie mikrookruchow
szkla pochodzacych z ekranow urzadzen mobilnych
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Szklo stosowane jest przy produkcji szerokiej gamy produktéw i stanowi nieodigczny
element naszego zycia. W zwigzku z tak szerokim rozpowszechnieniem tego materiatu czesto
dochodzi do ujawnienia jego odlamkéw na licznych miejscach zdarzen (np. wypadkow
komunikacyjnych czy wlaman). Analiza szklanych mikrookruchow stanowi zrédto wielu
cennych informacji w postgpowaniu $ledczym, w tym tych pozwalajacych na potencjalne
powiazanie osoby podejrzanej z miejscem zbrodni. Zwigzane jest to z tatwos$cia przenoszenia
mikrookruchéw z pottuczonych obiektow szklanych na odziez, buty, czy ciato osob bioracych
udziat w zdarzeniu [1, 2]. Coraz czg¢$ciej dochodzi do zdarzen, w wyniku ktérych ujawniane
sa mikrookruchy szkiel pochodzacych z ekrandow urzadzen mobilnych takich jak smartfony.
Zgodnie z danymi zebranymi przez World Bank Group w 2022 roku na 100 mieszkancéw
naszego globu przypadalo statystycznie az 108 numeréw komorkowych [3]. Przytoczone dane
potwierdzaja, iz w dzisiejszych czasach urzadzenia mobilne staty si¢ integralng czg¢$cia naszego
zycia. Jednakze, do tej pory nie przeprowadzono stosownych badan, ktore pozwolityby
na opracowanie metody weryfikacji pochodzenia szkiet ekrandw  smartfonow
1 powiazania ich z konkretnymi modelami aparatéw komorkowych.

Celem niniejszych badan byta analiza mikrookruchow szkla pochodzacych z ekranow
smartfonow (PED), opakowan szklanych (P) oraz szyb samochodowych i okiennych (CW)
pod katem obecnosci O, Na, Mg, Al, Si, K, Ca i Fe przy pomocy skaningowego mikroskopu
elektronowego z mikroanalizg rentgenowska (SEM-EDS, HITACHI S-4700, EDS Thermo
NORAN). Wszystkie otrzymane wyniki poddane zostaly interpretacji z wykorzystaniem
narzedzi statystycznych oraz chemometrycznych. Pozwolito to na udowodnienie, ze probki
szkiel pochodzace z ekranow smartfonéw (PED) posiadajg sklad pierwiastkowy, roznigcy si¢
znaczgco od skladu pierwiastkowego probek szkiel pochodzacych z pozostatych badanych
kategorii (CW+P).

Praca finansowana z Funduszu Mtodych Naukowcow na Wydziale Chemicznym Politechniki £.odzkiej
(grant nr W-3D/FMN/20G/2023) oraz w ramach programu ,,FU2N — Fundusz Udoskonalania

Umiejetnosci Mtodych Naukowcow ” wspierajgcego doskonatos¢ naukowq Politechniki Lodzkiej (grant
nr W-3D/FU2N/5/2024).

[1] J. M. Curran, T. N. Hicks, J. S. Buckleton, Forensic Interpretation of Glass Evidence. CRC Press, USA 2000.
[2] G. Zadora, J. Chemometrics (2007) 21, 174-186.
[3] https://data.worldbank.org/indicator/IT.CEL.SETS.P2 [dostgp: 24.01.2024r.].
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