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OSSZEFOGLALAS

Az élelmiszertudomény teruletén sokfelé alkalmaznak olyan indirekt moédszereket
az élelmiszerhamisitds detektalasara, amelyekkel a mért fizikai-kémiai jellemzd&k
korrelaltatdsa alapjan meghatarozhat6 a vizsgalt minta valamely tulajdonsaga. Gyors,
mintael6készitést altalaban nem igényl6, roncsolasmentes moédszernek bizonyul a
tobbvaltozos statisztikai elemzésekkel kiegészitett kozeli infravords spektroszkopia
(NIR). A vizes - vagy vizes oldatba vitt - rendszerek és az elektroméagneses sugarzas
(fény) kovetkeztében megfigyelhetd kdlcsdnhatasokat, tehat a kiillonb6z6 perturbacidk
a viz szerkezeti és funkcionalis tulajdonségaira gyakorolt hatasat egy Uj, dinamikusan
fejl6d6é tudoményterilet, az aquaphotomics vizsgélja. Tobb kutatasi eredmény is
bizonyitja, hogy az un. ,,viztukér-megko6zelités” alkalmazéasaval a vizes rendszerekben
a konvenciondlis megkozelitéssel elérhetd detektacios hatar atléphetd, esetenként
akar néhany nagysagrenddel kisebb mennyiségben jelen 1év6 komponensek
kimutatasa is megvaldsithatd. Az aquaphotomics technikat a tudomany olyan tertletein
tesztelték, mint példaul a gyodgyaszat, a mikrobiolégia, a ndvényélettan vagy az
élelmiszervizsgalat. Kisérletsorozatunkban fliszerpaprika-6rlemények kukoricaliszttel
0-40%-ban torténd hamisitasanak detektalhatésagat vizsgaltuk az aquaphotomics
metodika alkalmazasaval azok oldatainak felhasznalasaval. Az eredmények értékelése
soran a viz els6 felharmonikus tartoményéat hasznéltuk (1300-1600 nm). A spektralis
mintazatokat aquagramon szemléltettilk, majd parcialis legkisebb négyzetek
regresszidja (Partial Least Squares Regression - PLSR) -moédszerrel modellt épitettink
a kukoricaliszt-tartalom becslésére. A PLSR-eredmények szoros korrelaciét mutattak
a hozzaadott és a NIR-spektroszkopidval (Near Infra Red spectroscopy) becsilt
kukoricaliszt mennyisége kdzott. A kisebb kukoricaliszt tartalmi mintak (0-3%) 1450 nm
korul mutattak nagyobb elnyelést, mig a nagyobb kukoricaliszt tartalmu mintak (15-40%)
1364-1412 nm kozott. Ezeket a killonbségeket a hidrogénkotésekkel eltéré mértékben
kotott viz spektralis elnyelése magyarazza. Az elmult években végzett kutatasok
eredményei azt mutatjdk, hogy az aquaphotomics-technika tébb tudomanyteruilet
mellett az élelmiszertudomanyban is igéretesnek bizonyul.

Bevezetés az aquaphotomics-ba Az aquaphotomics célja és fejl&désének rovid torténete

Az aquaphotomics a viz mint komplex, szamos Korabbi, vizes kdzegek kozeli infravordés spektrosz-
konformaciobdl allé és kiilonbdz6 funkcionalitdsokkal kdpias mérése soran kapott sajat, valamint mas
rendelkez6 molekularis rendszer vizsgalatat célz6 kutaték eredményeire alapozva a japan Kobei
Uj tudomanyterilet, amely a vizmolekuldk és a fény Egyetem professzora, Roumiana Tsenkova 2005-
kolcsdnhatasan alapszik [1]. ben egy kifejezetten a viz-fény koélcsonhatast
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vizsgald és a megszerzett ismereteket rendszerez6
tudomanyterulet felallitdsat javasolta, amelynek
az aquaphotomics nevet adta [2, 3]. A viz-fény
interakci6 hatalmas informéaciéforrasnak bizonyul
a vizes rendszerek szerkezeti és funkciondlis
tulajdonsagait illetéen. A viz egyike a természet
alapvetd épitéelemeinek. Ez a tudomanyteriilet a viz
atfog6 tanulmanyozaséaval foglalkozik, mint a vizes
rendszer ,molekularis- és energiatiikre”.

Az aquaphotomics kidolgozésakor a f6 cél az volt,
hogy koz0s platformot és stratégiat biztositson
a viz funkcionalitisanak jobb megértéséhez a
viz-féeny interakcid Altal, az elektromagneses
spektrum minden frekvenciajan. Az eddigi munkak
tébbsége kozeli infravords (NIR)-spektroszkopiaval
tortént, jellemzéen az O-H vegyértékrezgés els6
felnarmonikus (1300-1600 nm) tartomanyaban, ahol
a korabbi munkak eredményeképpen sok specifi-
kus, a vizre jellemz8 abszorpciés savot azonositot-
tak [4- 6]. A tudomanyaggal kapcsolatos kutatasok
azt mutatjdk, hogy az aquaphotomics jelentésen
hozzgjarulhat a vizkutatashoz és a viz molekuléaris
rendszerének jobb megértéséhez [1].

A NIR a kozép- és tavoli infravoros fényhez
képest mélyebb penetraciét tesz lehetéve, ezaltal
megbizhatébb, ugyanakkor gyors és roncsolas-
mentes mérést valosit meg, amely kilondsen
alkalmas akar intakt biologiai rendszerek tanul-
manyozasara is [1, 7]. A NIR-spektroszkopia
analitikai gyakorlatban torténé felhasznalasa soran
(példaul gyogyszerészeti alkalmazasokban) a viz
az egyik f6 géatja az egyes Osszetevék kozvetlen
tdbmegmeghatarozasanak [8], mivel a viz - jelentds
fényelnyelése okan - az abszorpcids spektrumon
belul elfedi az egyéb 0Osszetevket, abszorpciés
saveltodast okoz, és jelentdsen megvaltoztatia a
vizsgalandé minta spektrumat. Mivel a viz a NIR
tartomanyban jelent6s fényelnyelést mutat és
mennyiségi valtozasa is konnyen mérhet6, ezért
a NIR-spektroszképia egyik f6 és leggyakoribb
alkalmazasi terlilete a nedvességmeghatarozas.
A viztartalom, a hidrogénkétések és a hidratacios
allapot vizsgdlatara [9] felhasznalja példaul a
mez6gazdasadg, az élelmiszeripar, az orvostudo-
many, a gyogyszeripar, a polimer- és textilipar.

Az aquaphotomics fejl6désével irtak le a viz
kollektiv anyag- és energiatikor tulajdonsagait
[1]- Az ugynevezett ,viztikor-megkozelités” (Water
Mirror Approach) az aquaphotomics egyik alapvetd
spektrumelemzg és -értelmezd modszere. A viz
hidrogénkotéseinek nagyfoku érzékenységét
hasznalja, ahol a vizes rendszer és a kornyez6
energiak valamennyi Osszetevfje befolyasolja
a viz szerkezetét [1]- Minden vizes rendszer a
vizmolekulak hal6zatanak dinamikus elrendezédése.
A vizmolekulak kézti masodlagos kotések erfsségeét,
szamat és min6ségét a benne 1évd komponensek)
hidratacioja és a kiilénbdz6 perturbaciok egyittesen
befolyasoljak, amik hatassal vannak az egész

viztdmegre [10]. A vizes rendszer barmely tipusu
megzavarasa a vizmolekulak konformacidinak meg-
véltozasat okozza, ami a NIR-spektrumban vélto-
zasokat eredményez a vizre jellemzd abszorpcios
savokban.

Fizikai és kémiai valtozas hatasara az abszorpcids
mintdzat minden esetben megvaltozik. A viz ezen
tulajdonsagai lehetévé teszik a kis mennyiségben
oldott anyag(ok) indirekt mérését [11] még akkor
is, ha NIR-tartomanyban fényt nem abszorbedlo
Osszetev6r6l van sz6 [12]. Az aquaphotomics
kutatdsokban kozos, hogy a vizsgalt rendszerek
matrixa a viz. Az ilyen rendszerek bonyolult és
sokvaltozds spektrumaba rejtett informaciok ki-
nyeréséhez specidlis adatelemzési maddszertanra
van sziikség [13]. Az aquaphotomics eszkoztara
magaban foglalja a NIR-spektroszkopiaban alkal-
mazott és az évek soran egyre kifinomultabba vald
sokvaltozds adatelemzési mddszerek alkalmazasat,
mikdzben bdviti is azt.

A fény-viz interakci6 aquaphotomics metodikaval
torténé tanulmanyozasa révén a viz szerepét leird
ismeretek folyamatosan bévilnek. A min6ség-
biztositasi rendszerekben egyre jellemzébb kove-
telmény, hogy a kilénb6z6 kutatasokban alkal-
mazott modszerek gyorsak, roncsolasmentesek,
illetve vegyszerigény-nélkiliek legyenek. A mddszer
tagadhatatlan el6nye, hogy alap és alkalmazott
kutatdsokban egyarant hatékonyan alkalmazhatd,
nem invaziv, azaz beavatkozas nélkili megfigye-
léseket tesz lehetdvé. Jellemzd, hogy az egyedi
paraméterek mérésével szemben holisztikus meg-
kozelités valosul meg [13].

Az aquaphotomics fejlédésével (] terminoldgia
bontakozott ki annak érdekében, hogy az UGjonnan
megszerzett ismeretek alapjan minél pontosabban
leifa a vizsgalat targyat. Az el6bbiekben
részletezetteket lehetévé tevd metodika folyamatat
az 1 abra szemlélteti. A kisérlettervezést, pontos
miszerbedllitast kdvetéen a vizsgalandd mintakat
zavarasnak teszik ki. A kisérletek végrehajtasa
(spektrumok felvétele) utan a nyers adatok vizsgalata
torténik, amit a spektralis adatok el6kezelése és
elemzése kovet. Az elemzések eredményeként
nyert viz abszorpciés savok (Water Absorption -
WABS) alapjan keriilnek azonositasra az aktivalt
viz abszorpciés savok. Az aktivalt viz abszorpciés
savok spektralis mintazatokat (Water Absorption
Spectral Pattern - WASP) alakitanak ki, amelyek
aquagramokon jelenithet6k meg. A viz abszorpcios
séavok adatbazisa az aquaphotome.

WAMACS

Water Matrix Absorbance Coordinates, azaz
vizmatrix abszorpciés koordinatdk. Ezek azok
a spektralis tartomanyok, ahol legnagyobb

valosziniiséggel taldlhatok meg a specifikus, vizre
jellemzé abszorpcios savok (WABS), amelyeket
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a viz kulénbd6z6 molekularis konforméacidinak
kiilonboz6 energiatartomanyban megjelend
fényelnyelései eredményeznek (vizmoédosulatok,

vizmolekularis struktirak). Az O-H vegyértékrezgés
els¢ felharmonikus tartomanyaban (1300-1600 nm)
kisérletileg 12 WAMACS-ot azonositottak [1].

A ktivalt vizsavok

A kllénb6zd perturbaciok soran a viz abszorpcios
savjai kulonb6z6 mértékben aktivalédnak. Az
aguaphotomics kutatasokban konzisztens
modon ismétléd6 aktivalt savok alapjan az egyes
perturbaciok jol azonosithatok és jellemezhetok.
Ezért az elemzések soran a viz aktivalt abszorpciés
séavjai keriilnek azonositasra.

WASP

Water Absorbance Spectral Pattern, azaz viz
abszorpcios spektralis mintazat. A WASP-ot az
egyes perturbacidk éaltal okozott aktivalt vizsavok
kombinacidja hatarozza meg, amely leirja a teljes
vizmolekularis rendszer allapotat. Nagy mennyiségd
kémiai és fizikai informéaciét szolgaltat, a rendszer
egészének szerkezetét és dinamikajat rogziti [10].
A WASP holisztikus biomarkerként alkalmazhaté a
rendszer funkcionalitasanak felderitéséhez.

Aquaphotome

A teljes elektromagneses spektrumban a vizab-
szorpcids savok és mintdzatok adatbazisat
aguaphotome-nak nevezik. Az aquaphotome a
kilonbdz6 vizmolekularis szerkezetek egésze,
amelyet vizes vagy biolégiai rendszerek alakitanak
ki kilonb6zd kordlmények kozétt. Adott rendszer

és adott korilmények kozott a teljes aquaphotome
meghatarozhatd az 06sszes kilonallé WASP
funkcionalitdsanak értelmezésével azok atfogo
adatbazisaként. A jellemzd vizsavokrol megszerzett
nagy adatbazis kapcsolédhat specifikus biolégiai
funkciokhoz, gyors 0sszehasonlitast és azonositast
tesz lehet6vé, valamint atovabbiakban felhasznéalhatd
biologiai, kémiai és fizikai el6rejelzésre, diagnosz-
tizalasra [1,10].

Aqguagramok

Az aquagram az eredmények egy Uj grafikus
megjelenitési moddja, amelyet a viz abszorpciés
spektralis mintazat tdmor és szemléletes abra-
zolasara fejlesztettek ki [14]. Az aquagram kiva-
lasztott hullamhosszokon mutatja kilénbdz6 minta-
csoportok normalizalt és atlagolt abszorbancia-
értékeit. [14, 15]. Az aktivalt viz abszorpcios savok
altal meghatarozott tengelyeken az értékek radar-
vagy lineéris diagramon is abrazolhatok [16].

Az aquagramokon perturbacié- és rendszerspeci-
fikusan meghatarozott szadmu tengely és WABS
keril megjelenitésre. A vizvegyérték-rezgés elsd
felhangsavjaban az aquagram tengelyei (altalaban)
a korabban felfedezett 12 vizmatrix abszorpcios
koordinatakon (WAMACS) alapulnak [13].

A klasszikus aquagram viszonylagos, flgg a
szamitasban foglalt mintaktol. Fejlettebb valtozata a
standardizalt és konfidencia-intervallumokkal ellatott
aquagram [17]. Ezzel a b6vitménnyel egyszerlbben
megallapithato, hogy az aguagramokon megjelenitett
vizre jellemz6 abszorpciés spektralis mintazatok
(WASP) kozotti kildnbségek statisztikailag szig-
nifikansak-e [13].

1 abra. Az aquaphotomics maédszer attekintése; Tsenkova etai, 2018 alapjan
Figure 1 Overview of the aquaphotomics methods according to Tsenkova et al., 2018

Elelmiszervizsgalati k6zlemények - 2019. LXV. évf. 4. szam



AZ AQUAPHOTOMICS MODSZERTAN

Kisérleti elrendezés

Az aquaphotomics vizsgalatok kulcseleme a jé
min&ségli spektrumok rogzitése, amelyhez nagy
spektralis felbontast (0,5-1nm) preciziés spektro-
méterek (nagy jel-zaj arany, S/N) sziikségesek [18].
A kisérlettervezés soran a hagyomanyos megkoze-
litésG NIR-elemzéseknél alkalmazandé szabdlyok
mellett tovabbi specidlis elemeket is biztositani kell.
llyen példaul az egyes mintak tdbb ismétlésben
torténé spektrumfelvételezése, ugyanazon minta

tobb egymast kovet6 megvilagitassal torténd
elemzése, a kornyezeti paraméterek (példaul

hémérseéklet és paratartalom) folyamatos monitoro-
zasa. A vizsgdlat soran tovabba bizonyos minta-
szamok szerinti tiszta viz mérésére is sor keril; a
vizspektrumok a kdrnyezetben vagy a berendezés-
ben esetlegesen bekdvetkezett nem  kivant
hatadsok korrekciojara szolgalnak. A kisérleti mintak
spektrumfelvételezése a rendszeres tiszta vizmin-
tak lemérése kozott véletlenszerl elrendezésben
torténik ugyanazzal a kivettaval, fokozott figyelmet
forditva a mintak preciz termosztalasara. A mérési
korilmények rogzitése azért szikséges, mert az
aquaphotomics kutatasok soran altalaban olyan
paranyi, a viz molekularis szerkezetéb6l adodo
spektrdlis eltéréseket kerestink, amely elemzésekre

a miiszer mérési beallitas geometrigjabdl vagy
a hémérséklet ingadozasbdl addédd legkisebb
eltérések is zavar6an hatnak.

Az aquaphotomics kisérletek soran gyakran

alkalmaznak kilonbdz8 kontrollalt perturbaciokat,
amelyek segitséget nyudjtanak a rejtett informaciok
feltarasaban. A  gyakorlatban  leggyakrabban
alkalmazott szandékos perturbacio a hémérséklet
[6], az egymast kovet6 megvilagitas és a
kilonbdz8 mértékl higitas [19]. A vizes rendszerek
NIR-spektruma nagyon Osszetett, és az egyes
perturbaciok altal okozott abszorbancia spektrumuk
valtozasai altalaban nagyon finomak, mindazondaltal
allandék és konzisztensek. Egy meghatarozott
perturbaci6 nem eredményez mindig azonos
valtozast a spektrumban. A NIR-tartomanyban a
vizspektrumban négy hangsulyos csucs talalhato,
koriilbelil 970, 1190, 1450 és 1940 nm-nél. A
vizsgalt vizes rendszertdl fiiggéen egyes régiodk
alkalmasabbak lehetnek az elemzésre és tobb
informaciot szolgéltatnak [1, 19].

S pektralis el&kezelési médszerek

A rogzitett spektrumok elemzésének els§ lépése a
nyers spektralis adatok vizualis vizsgélata, amely
informaciot szolgéltathat az egyértelmlen kiugro
értékekr6l és a szikséges spektrum el6kezelési
modszerekrdl egyarant. Az el6kezelési modszerek
els6dleges célja a kutatds szempontjabol fontos
informé&cidk erfsitése és a nem kivant hatdsok
csOkkentése. Az adatelemzés sordn szamos

el6kezelési modszer alkalmazhat6. A zajcsdkkentési
moddszerek kozé tartozik példaul az atlagolas és a
simitas [20]. Az aquaphotomics mddszertanban
leggyakrabban alkalmazott zajcsokkentési
technika a Savitzky-Golay-sz(ir§ alkalmazasa
(altaldban  masodrend(i  polinom  fiiggvénnyel
és optimalizalt hullamhossz tartomannyal) [21].
Az alapvonal-eltolodds  korrigdlasara gyakran
alkalmazzdk a normalizalast, a standard normal
valtoz6 transzforméciét (Standard Normal Variate
- SNV) [22, 23] és a tObbszordés szorédasi
korrekciot (Multi Scattering Correction - MSC)
[23]. A ,detrending” szintén lehetséges mddszere
az alapvonal-eltolédas korrekcidjanak, de ez
hatékonyan alkalmazhatd a meredekség-valtozas
kikiiszobolésére is. A spektrumok és a spektralis
derivaltak kozotti kialonbség az egyes abszorpcios
csucsok kozott taldlhatd, ami az aquaphotomics-
metodikdban els@sorban az aktivalt viz abszorpciés
savjainak hatékonyabb felderitését teszi lehet6vé.
A derivalasnak két NIR-technikaban leggyakrabban
alkalmazott modja a Norris-Williams- [24] és a
Savitzky-Golay-féle [21] derivalas. A derivaltak
két alapvetd probléméat oldanak meg: az atfedd
csucsokat és a nagy alapvonal-valtozast. Az els6
derivalt az additiv, a mésodik derivalt a multiplikativ
hatasokat is korrigdlla. Az aquaphotomics
kutatasokban az aktivalt viz abszorpcids savok
feltirasahoz jellemz6en a masodik derivaltakat
hasznéljak [25]. A kiterjesztett tdbbsz6rds sz6rodasi
korrekcié (Extended Multi Scattering Correction -
EMSC) egyike azoknak az eszkdzdknek, amellyel
ismert hatds spektrumra gyakorolt torzitdsa
mérsékelhetd [26].

K emometriai médszerek

Az abszorpcids spektrumok altal kédolt nagymeny-
nyiségl informacié értékeléséhez kémiai ismeretek-
kel vezérelt tobbvaltozés adatelemzésre, Un.
kemometriai médszerek haszndlatara van szikség.
Az aquaphotomics-mdédszertanban a tébbvaltozos
spektralis elemzés els6 kvalitativ értékelése leg-
gyakrabban  f6komponens-elemzéssel  torténik,
amelynek els6dleges célja a spektralis variabilitas
mogott rejlé {6 mintazatok mélyebb megértése.

A f6komponens-elemzés (Principal Component
Analysis - PCA) egyike a spektroszkopia leghasz-
nosabb és valodszin(ileg leggyakrabban alkalmazott
felderit§ technikdinak [27]. Célja a mintak kozotti
lehetséges kapcsolatok meghatarozésa, azaz
elsédleges informaciét szolgaltat az adatkészlet
fébb iranyaiban és variancigjaban. A kiindulasi
adatmatrixot redukalja, a teljes matrixot pedig
jol reprezentdld, kisebb szamu hattérvaltozékba
tomoriti. Az igy kialakul6 sokdimenzids térben olyan
irAnyokat hataroz meg, ahol az eredmények varian-
cidja a legnagyobb. A variancia legnagyobb részét
az els6 f6komponens magyarazza [28]. Az eredmé-
nyek scores és loadings grafikonokon illusztralhatok.
A scores grafikon az egyes mintak mért spektruma-
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inak az Ujonnan épitett valtozok (fékomponensek)
altal transzformalt térben valé helyzetét mutatja be
- lehetévé téve az egyes mintak spektralis térben
kialakult, egyméshoz képest f6bb mintdzatainak
megismerését  mig a loadings grafikon az eredeti
véltozdk (hullamhosszak) fent emlitett mintazatainak
kialakitdsaban val6 szerepének sulyat jeleniti meg. A
fékomponens-elemzéssel az aktivalt viz abszorpcids
savok derithet6k fel.

A diszkriminancia analizis (DA) felligyelt modszer
(@ mintak csoportba sorolasa definialasra keril az
elemzés soran). A részleges legkisebb négyzetek
diszkriminancia elemzése (Partial Least Squares
Discrimination Analysis - PLS-DA) [29] segitséget
nyldjt azoknak a viz abszorpciés savoknak a
kimutatasaban, amelyekben alegnagyobb kiilénbség
mutatkozik az egyes el6re definialt csoportok kozott.
A mddszer a PLS regresszi6 algoritmusan alapszik,
amely a latens valtozOkat keresi az Y valtozok
maximalis kovariancigjaval [30]. A SIMCA (Soft
Modeling of Class Analogies) alkalmazasa soran
[31, 32] az egyes el6re definidlt mintacsoportokra
egyenként, tobb lépésben egyedi PCA modellek
keriilnek épitésre és a tovabbi mintacsoportok
belevetitésével torténik a csoportok hasonlésaga-
nak, megkilonbodztethet6ségének az elemzése. A
modszer végeredményben megad egy Ugynevezett
discrimination power vektort, amely bemutatja, hogy
mely hullamhosszaknak van leginkdbb szerepe a
kilbnbségtételben, informaciot szolgaltatva ezaltal
az aktivalédott viz abszorpcids savokrol.

A viz abszorpciés savjai felhasznalhatok tdébbek
kozott kozvetett modon a vizben jelenlévé anyag(ok)
koncentracio valtozasanak megallapitasahoz is [12,
13]. A részleges legkisebb négyzetek regresszioja-
modszer (PLSR) Altalanositia és egyesiti a
fékomponens-elemzés és a tobbszoros regresszio
tulajdonsagait. Célja az 0Osszefliggés feltardsa a
fligg6 valtozo(k) és a fliggetlen valtozok kozoétt [33-
35]. A fiiggetlen valtozokbol, vagyis a spektrumokbal
latens valtozékat (LV) hoz létre, amelyek linearis
kombinacioi az eredeti véaltozéknak. Az LV-k ugy
keriilnek kialakitasra, hogy a becsilni kivant fliggd
valtozod variancigjat is maximalisan leirjak. A PLSR
alkalmazéasakor a regressziés egyenlet egyutthatoit
szamoljuk és az egyes valtozékra vonatkozo
eredményeket becsiiljiik, amelyek arrél szolgaltatnak
informacidt, hogy mely hullamhosszak, illetve vizre
jellemz6 abszorpciés savok valtoznak leginkabb a
vizsgalt fiiggd valtoz6 megvaltozasaval.

Az aquaphotomics els6 sorban vizben gazdag
rendszerekben alkalmazhat6. A vizben oldédo,
kis koncentraciéban jelenlév6é molekulak nagy
mennyiségl vizmolekulaval hidratalédnak. Az oldott
molekulak korlli hidratacié attételesen hatéssal van
a hidratacioban nem érintett vizmolekulak kozotti
H-kotésekre is. igy aviz egyfajta erésitéként miikodik.
A kimutatand6 alkotd kozvetlen mérése helyett a
koncentraciora vonatkozé informacido megszerzése

kozvetetten, az oldészermolekuldk valtozasainak
mérése alapjan valosul meg [36].

A kétdimenziés korrelaciés spektroszképidban a
spektralis mérés alatt kiils§ zavarast (legyen az
példaul hémérséklet, koncentracié stb.) alkalmaznak
a rendszeren, ami mélyebb feltarast tesz lehetévé az
id6 vagy a zavaras fliggvényében. A spektralis régiot
egy masik dimenziora is Kkiterjeszti és az atfed§
hullamhosszsavokat 0sszetev6ire bontja fel [37]. A
2D korrelacios spektrumok (amelyekben erdsitettek
az egyes spektralis intenzitasok k6z6tti hasonlésagok
és  kulonbségek)  kozvetlenil a  dinamikus
spektrumokbdl szarmaznak. Ezéltal a spektralis
intenzitds nyomon kovetése megvalosithatd. A
spektrdlis intenzitAsok szoOrasat (eltérését) a vart
értéktdl - amelyet bizonyos fizikai valtozok (példaul
id6 vagy hémérséklet) sorrendjében egymast
kovetben gydijtenek -, két fiiggetlen hullamszammal
hasonlitjak 6ssze [38].

Az analizis utolso lépése a viz abszorpcids spektralis
mintazatok illusztralasa aquagramokon.

Az AQUAPHOTOMICS MODSZER ALKALMAZASAI

A kozeli infravoros spektroszkopia gyors és
roncsolasmentes technika, olyan szertedgazo
alkalmazasi terilettel, amit az aquaphotomics-

mobdszertan tovabb szélesit. Az aquaphotomics-
diszciplina kidolgozasa 6ta multidiszciplinéris
tudomanyteriletté fejl6dott [39]. Az els6 publi-
kaciékban a viz abszorpciés savok alapjan
értelmeztek és irtak le jelenségeket, mint példaul
a tejelétehenek t6gygyulladasadnak (mastitis)
diagnosztizalasi lehetGségét [40, 41]. Allatélettani
kutatdsokban alkalmaztak a médszert driaspandak
[15] és tehenek ivarzasi periddusanak [42] kimu-
tatasara.

A modszert orvostudomanyi kutatési céllal alkal-
maztak HIV-virus fert6zottség megallapitasara [43],
dializis hatékonysaganak novelésére, vastagbélrak
korai sz(irésére, valamint lagy kontaktlencsék
jellemzésére [44]. A moédszer mikrobioldgiai alkal-
mazasai soran kulonb6z8 tejsavbaktérium-torzsek
gyors azonositasat [45], valamint probiotikus és nem
probiotikus tejsavbaktériumok elkilonithet6ségét és
rezisztenciajat [46, 47] vizsgaltak. Novénybioldgiai
kutatdsokban mozaikvirussal fert6zott széjabab
diagnozisat végezték [48], valamint a vizmolekularis
szerkezet alapjan alatdmasztottak a jerikd rézsa
(Haberlea  rhodopensis)  extrém kiszaradasi
toleranciajat [49].

Az aquaphotomics élelmiszeripari alkalmazasai
soran vizsgaltdk a tej mindségi jellemzéit [40, 41], a
z6ld kavébabok ochratoxin-A szennyezettségét [50],
tanulmanyoztak az olasz Taleggio sajt eltarthatdsagat
[51] és sikerrel nyomon kévették a bolgar sarga sajt
(Kashkaval) érlelését [52] is. Barzaghi, Cremonesi
& Cattaneo projektjikben olasz propolisz bioaktiv
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OsszetevBinek azonositdsat végezték intelligens
élelmiszer csomagoléanyagokban. Vanoli et al

munkéjanak célja innovativ, celluléz polimer alapu
bevonat ,Salame Piacentino” szaldmi érlelésére
gyakorolt hatdsanak tanulmanyozéasa volt [53, 54].

Az aquaphotomics széleskérd elismertségéhez
hozzgjarultak a vizmin6ség mérésére iranyuld
kutatasok [55] és a vizes oldatokon végzett
kisérletek is. Vizsgalatokat végeztek tobbek kozott

viz peszticidtartalmanak mérhet6ségére [56],
de szennyez§ anyagok sooldatokban torténd

kimutathatésagara is [19]. A viztikor-megkdzelités
lehetbve tette a ppm (1:109 - bizonyos koriilmények
kozott akar a ppb (1109 - koncentraciéban jelen
lévé OsszetevBk kdzvetett meghatérozasat, amelyre
a konvenciondlis NIRS elemzési technikaval
korabban nem volt lehet6ség [6, 7, 11]. Kutatdsok
bebizonyitottak, hogy ezzel a koncepciéval a
viz spektridlis mintazata hasznalhatd holisztikus
vizmin8ség-jelzéként [25].

LegUjabb kutatasunkban paprikaporok kukorica-
liszttel torténd hamisitasanak detektalhatésagat
tesztelttk az aquaphotomics technikaval. A
vizsgdlatok soran magyar csemege fliszerpaprika-
Orlemény hamisitasat végeztik el kukoricaliszttel 0
és 40 % kozotti koncentraciéban, tobb lépésben.
Az igy elkészitett mintakbdl tizszeres desztillaltvizes
higitdssal oldatokat allitottunk el6, amelyeket
homogenizalas utan megszdrtink. Az igy kapott
oldatok transzflekszids spektrumait MetriNIR
(MetriRep ~ Kft.,, Magyaroszag)  készllékekkel
rogzitettik a 740-1700 nm hullamhossz-tartomany-
ban, harom parhuzamos spektrum felvételével. A
spektrumok értékelése soran az 1300-1600 nm

tartomanyt haszndltuk. A spektrumokon Savitky-
Golay-simitast és tobbszorés szorddasi korrekciot

(MSC) alkalmaztunk, majd modellt épitettlink
részleges legkisebb  négyzetek regresszidja
moédszerével (PLSR) a hozzaadott kukoricaliszt

- sz

megbecslésére. A WASP
abrazolasdhoz klasszikus aquagramot készitettlink.
Az adatok kiértekelésére az R-projekt és R-studio
3.5.2. szoftvereket hasznaltuk.

A PLS regresszi6 modelljének eredményei szoros
korrelaciét (modellépités: R2=0,97; modellvalidacio:
R2ZCV= 0,90) mutattak a becsilt és a valés hozza-
adott kukoricaliszt mennyisége kozott. A modell
épitése soran 2,14%-os hibaval, mig a validacio soran
4,04%-0s hibaval tudtuk helyesen megbecsilni a
hozzaadott kukoricaliszt mennyiségét.

A aquagram adatainak értelmezését szemlélteti a
2. abra, amelyen olyan fiiszerpaprika-6rliemények
eredményei lathatok, amelyekhez  kiilénb6z8
koncentracioban kukoricalisztet kevertiink (n = 85).
Az dbra azt mutatja, hogy a kevesebb kukoricalisztet
(1%, 3%) illetve a kukoricalisztet egyaltalan nem
tartalmazé mintak magasabb abszorbancia értékkel
rendel-keznekazl426 nm, 1440 nm, 1452 nm, 1462 nm,
1476 nm és 1488 nm-es hullamhosszokon, amely
arra utal, hogy az autentikus minta, valamint az
1% és a 3% kukoricalisztet tartalmazé mintak tébb
hidrogénkotésben levd vizmolekulat tartalmaznak.
Ezzel szemben a t6bb kukoricalisztet tartalmazé
mintdk magasabb abszorbancia értékkel rendel-
keztek az 1364 nm, 1374 nm, 1384 nm, valamint
1412 nm-es régidban. Ez utébbi arra utal, hogy a
magasabb kukoricaliszt mennyiséget tartalmazo
mintak  (15-40%) kevesebb vagy gyengébb

2. bra. Kllonb6z6 koncentraciéban kukoricalisztet tartalmazoé paprikaporok oldatainak aquagram abraja (n = 85)
Figure 2. Aquagram of the solutions of ground paprika samples containing various concentrations of corn flour (n = 85)
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H-kotéssel kotott vizmolekulakat tartalmaznak [57].
A fenti hullamhosszok esetében egyfajta trend
figyelhet6 meg a ndvekv6é hozzaadott kukoricaliszt
koncentraciojanak fliiggvényében: 1426-1488 nm-en
csokkend, mig 1364-1412 nm-en novekvé trend.

Osszefoglalés

Az aquaphotomics technika egy Uj és igéretes
modszer vizes rendszerek szerkezeti és funkcionalis
tulajdonsagainak gyors és  roncsolasmentes
feltarasara. A klasszikus NIR-spektroszképiaban a
viz - jelent6s fényelnyelése miatt - megvaltoztatja a
vizsgalt minta spektrumat, igy egyike a leggyakoribb,
kozvetlen tdbmegmeghatarozast akadalyozo6
alkoténak. A vizes rendszerek méasodrendil kotései
(példaul a hidrogén-hidak) barmilyen perturbaciora
nagy érzékenységgel reagalnak a vizmolekulak
konformacidinak valtozasaval, ami a NIR-spektrum-
ban vizre jellemz6 abszorpcids savot eredményez.
Ezt hasznalja ki az aquaphotomics. A kiilénbdz6
perturbaciok hataséara - legyen az fizikai vagy kémiai
- az abszorpcidos mintazat megvaltozik, igy a viz
spektrdlis jelvalaszait felhasznalva a konvencionalis
NIR-elemzéshez képest esetenként akar néhany
nagysagrenddel kisebb mennyiségben jelen 1évd
komponensek kimutatasa is megvaldsithato.

A flszerpaprikdbdl gyartott poritott termékek
minéségét  meghatarozza az  egészséglgyi
biztonsag, valamint a hasznalati- (eltarthat6séag,
csomagolas), a taplalkozasélettani- és az
élvezeti érték. A kereskedelmi forgalomba keril6
fliszerpaprika-6rlemények  talan legfontosabb
értékmérd tulajdonsaga a szin és az iz. A magyar
fliszerpaprika jovedelmez@ és fontos exportcikk, ez
indokolhatja a hamisitast. Az élelmiszerhamisitas

egyben élelmiszerbiztonsagi kérdés is. Az
élelmiszerhamisitds -  torténjen  természetes
vagy mesterséges anyaggal - detektalasara

indirekt moddszerek terjedtek el. Kilonésen az
élelmiszeripari min&ségbiztositasban figyelheté meg
a gyors, megbizhatd, roncsolas- és vegyszermentes
vizsgélati modszerek elterjedése. Erre atdbbvaltozos

statisztikai elemzéssel kiegészitett NIR-spekt-
roszkopia tokéletesen alkalmasnak bizonyul.
Jelen kutatdsban célunk az aquaphotomics-

moédszertan alkalmazéasa kukoricaliszttel hamisitott
fliszerpaprika-6rlemények vizsgalatara. A metodika
magaban foglalja a kisérlettervezést, a mérérend-
szer  Osszedllitasat-beallitasat, meghatarozott
perturbaciok mellett az egyes kisérletek randomizalt
sorrendben torténd végrehajtasat, a nyers adatok
vizsgalatat, el6kezelését és a kemometriai méd-
szerekkel torténd adatelemzést. Ezeknek célja a
perturbaciénak megfelel6 koncentraciévaltozas-
sal jaro, vizre jellemz6 abszorpciés savok azonosi-
tasa és az igy meghatarozott spektralis mintazat
aquagramon tortén6 osszesitése.

A PLS regresszid6 modelljének eredményei szoros
korrelaciét (modellépités: R2=0,97; modellvalidacio
R2CV=0,90) mutattak a NIR &ltal becsilt és a valos
hozzdadott kukoricaliszt mennyisége kozott. A
modell - annak épitése soran - 2,14%-0s, mig a
validacioé soran 4,04%-os hibaszizalékkal becsulte
meg a hozzéadott kukoricaliszt mennyiségét. Az
aquagramon szemléltetett eredmények tikrozik azt
a tendenciat, miszerint az O-H vegyértékrezgés
els§ felharmonikus tartomanyaban (-1450 nm) az
autentikus és a minimalis kukoricalisztet tartalmazé
mintdk tdobb hidrogénkotésben 1évd vizet tartal-
maznak a nagyobb mértékben hamisitott mintakhoz
képest.

A kutatdas soran alkalmazott NIRS alapl modszer
gyorsan és kell6 érzékenységgel nyujt objektiv
eredményt. A vizsgalatok eredményei hozzajarulnak
a min6ségi termékek jellemzbinek megismeréséhez,
eredetiségiknek és hamisitdsuknak a detekta-
l4sahoz.
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