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Určení počtu částic v roztoku je prvním důležitým krokem před vlastní kvalitativní a kvantitativní analýzou
spektrálními metodami [2]. Celkem 13 modifikací metody hlavních komponent (PCA) bylo shromážděno
z literatury [2-13].

Porovnání metod bylo zkoumáno pomocí algoritmu INDICES [15], vytvořeného v systému S-Plus,
v němž byla také zpracována testovací experimentální data a simulovaná data.

Testované metody lze rozdělit do dvou skupin, do skupiny “přesných” metod [6], které určují
počet aktivních komponent v roztoku porovnáním s velikostí experimentální chyby a do skupiny
“aproximativních” metod, které jsou většinou založeny na empirických funkcích, vycházejících z velikostí
vlastníchčísel.

Většina metod určovala správný počet aktivních komponent ze souboru UV-VIS spekter s
proměňovanou koncentrací komponent až do velikosti parametruSER = 10 (Signal to Error Ratio =
poměr maxima absorbance ku velikosti směrodatné odchylky měření), pouze dvě metody,RESO a IND
určovaly správný počet aktivních komponent až do parametruSER = 6.

V systému jedné minoritníčástice za přítomnosti dvoučástic majoritních určovaly metodyRESO a
IND správný počet aktivních komponent až do relativního zastoupení minoritníčástice 0.5 až 1 %. Ostatní
zpravidla v této oblasti selhávaly a vyžadovaly relativní zastoupení minoritníčástice alespoň 1.5 %.
Všechny metody si také dobře poradily s kolinearitou a heteroskedasticitou ve spektrech.

Pro více jak 4 komponenty se osvědčily i derivační metodySD a ROD, navržené Elbergalim a
kol. [14], které pro nižší počet aktivních komponent však neumožňují správné určení.

Pro zjištění velikosti experimentální chyby bylo použito Wernimont-Kankareho [7] metody, která
se osvědčila jako kritérium přesnosti používaného spektrofotometru.

Metody používající takto získaný odhad experimentální chyby spolu s metodamiRESO (která však
vyžaduje pro zvýšení své spolehlivosti vějíř o minimálně 20 spektrech) aIND se ukázaly všestranně
výhodné a lze je doporučit ve většině případů.
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Obr. 1 Zobrazení výsledku 13 metod PCA pro roztok tří spektrálních standardů (CuSO4, CoSO4, a
K2Cr2O7).
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