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Znalost poctu svétlo-absorbujicich ¢astic v roztoku je nezbytna pro navrzeni chemické-
ho modelu, ktery je ndsledné pouzit pti kvalitativné-kvantitativnim popisu protonacnich
rovnovah vybranych 1é¢iv. K ureni hodnosti matice spekter bylo kriticky porovnano 12
metod faktorové analyzy. Analyza dat byla provedena algoritmem /NDICIES v software
S-PLUS. Aplikované metody je mozno rozdélit do dvou skupin, kde prvni tvoii ,,preciz-
ni* metody, které¢ urcuji pocet komponent ve smési porovnanim rezidualni smérodatné
odchylky si(4) pro k-tou Castici s instrumentalni chybou pfistroje s;,:(A). Druhou skupi-
nu tvoii metody ,,aproximativni®, které ke stanoveni poc¢tu barevnych ¢astic nepotiebuji
znat smérodatnou odchylku pfistroje s;,;(A4) a pocet slozek ve smési urcuji dle svych
specifickych kritérii. U systémil s poCtem castic vétSim jak 3 je vyhodné pouzit derivac-
ni metody SD, TD a ROD popsané Elbergalim'. Deriva&ni ptistup se ukéazal jako velmi
si. Stanoveny pocet ¢astic pro dany systém byl porovnavan s regresni analyzou progra-
mu SQUAD(84), kterym byly stanovovany disociacni konstanty pK,; a molarni absorp¢-
ni koeficienty vSech svétlo-absorbujicich castic ;. Obr. 1. odhaluje pocet latentnich
proménnych (k = 5) v spektralnich datech 1é¢iva silybin pomoci derivaci metod algo-
ritmu INDICES. Svisla pteruSovana ¢ara znaci nalezené feSeni. V prvnim fadku vlevo:
druhé derivace SD(si(4)) Kankareho metody; uprostied: tfeti derivace TD(si(A)) Kanka-
reho metody; vpravo: pomér derivaci ROD(si(4)) Kankareho metody. Druhy tadek:
Druha derivace z funkci SD(RSD), SD(AE) a SD(y?). Tieti fadek: druhd derivace
z Exnerovy funkce SD(psi), grafu Gpati SD(RPV) a zabudované chyby SD(IE). Ctvrty
fadek: druha derivace indikatorové funkce SD(IND), 3D — absorpcni spektra rizné pro-
tonovanych ¢astic silybinu pro rizné hodnoty pH. 3D — mapa rezidui po regresni analy-
ze absorbanc¢nich spekter 1é¢iva silybin v zavislosti na pH.
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