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Urceni patu ¢astic v roztoku je prvnimdezitym krokem ped vlastni kvalitativni a kvantitativni analyzou
spektralnimi metodami [2]. Celkem 13 modifikaci metody hlavnich komponent (PCA) bylo shrémeazd
Z literatury [2-13].

Porovnani metod bylo zkoumano pomoci algoritmu INDICES [15], igwého v systému S-Plus,

v némz byla také zpracovana testovaci experimentalni data a simulovana data.

Testované metody Ize ro&d do dvou skupin, do skupiny ‘fesnych” metod [6], které duji
pocet aktivnich komponent v roztoku porovnanim s velikosti experimentalni chyby a do skupiny
“aproximativnich” metod, které jsowt8inou zaloZeny na empirickych funkcich, vychézejicich z velikosti
vlastnich¢isel.

VétSina metod wovala spravny peet aktivnich komponent ze souboru UV-VIS spekter s
promenovanou koncentraci komponent az do velikosti param&8#R = 10 (Sgnal to Error Ratio =
pomgr maxima absorbance ku velikosti &radatné odchylky reni), pouze d& metody, RESO a IND
uréovaly spravny p&et aktivnich komponent az do parame8&R = 6.

V systému jedné minoritriastice za fitomnosti dvoutastic majoritnich utovaly metodyRESO a
IND spravny péet aktivnich komponent az do relativniho zastoupeni minatésiice 0.5 az 1 %. Ostatni
zpravidla v této oblasti selhavaly a vyZzadovaly relativni zastoupeni mingttstice alespp 1.5 %.
VSechny metody si také dédporadily s kolinearitou a heteroskedasticitou ve spektrech.

Pro vice jak 4 komponenty se askily i derivatni metodySD a ROD, navrzené Elbergalim a
kol. [14], které pro nizSi pget aktivnich komponent vSak neuntogi spravné uteni.

Pro zjiSeni velikosti experimentalni chyby bylo pouzito Wernimont-Kankareho [7] metody, ktera
se os¥dcila jako kritérium gresnosti pouzivaného spektrofotometru.

Metody pouZzivajici takto ziskany odhad experimentalni chyby spolu s met&iESai (ktera vSak
vyZaduje pro zvySeni své spolehlivosgjiy o minimalre 20 spektrech) dND se ukazaly vSestrasn
vyhodné a Ize je dopotit ve VétSirg pripadi.
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Obr. 1 Zobrazeni vysledku 13 metod PCA pro roztiilspektralnich standaitld CuSQ, CoSQ, a
chr207).
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