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SOUHRN

Tato prace se zabyvd moznostmi molekulové vibracni spektrometrie v analyze kavy.
V uvodni ¢asti je popsano péstovani kavy, prazeni zrn, zavérecnd piiprava kdvovych népoja
a hlavni rozdily mezi nejcastéji péstovanymi druhy. Charakterizuje kofein z chemického
hlediska a jako ucinnou latku a jeho zastoupeni v raznych, bézné¢ dostupnych vyrobcich.
Uvadi zakladni principy pouzivanych metod a instrumentalni uspofadani pfiistrojh
se zamefenim na nejpouzivanéjsi druhy. V praci jsou zpracovany doposud provedené aplikace
molekulové vibraéni spektrometrie v oblasti analyzy kavy. Soucasti prace je 1 experimentalni

cast, kterd zkouma kvalitativni zmény, které nastavaji pti ptipraveé varené kavy.



SUMMARY

This work concerns with the possibilities of molecular vibrational spektrometry
in coffee analysis. Firstly, the growing of coffee, beans roasting, and coffee drinks preparation
are described as well as the main differences between the most popular coffee types.
Furthermore, caffeine is characterized as a chemical substance and as an effective matter,
along with its distribution in forms of various, widely available products. This thesis shows
the main principles of used methods and instruments arrangement with a focus on the most
used types of coffee. Also, the performed applications of molecular vibrational spectrometry
in coffee analysis conducted up until today are discussed. Finally, there is an experimental
part, which investigates the qualitative changes occurring during the preparation of coffee

drinks.
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1. UVOD

Tato bakalarska prace se zabyva moznostmi vyuziti metod molekulové vibra¢ni
spektrometrie v analyze kavy a kdvovych produktt.

Kavu bychom mohli definovat jako horky napoj ptipraveny z vody a tepelné
upravenych semen kévovniku. Je jednim ze svétové nejznaméjSich napoji a ma znacny
kofein, pro jehoZ stimulujici G€inky na lidsky organismus, je kava pfedev§im konzumovana.
Péstovani, vyroba a ptiprava kavy jsou slozité procesy. Naptiklad pii prazeni kavy dochazi
vlivem teploty k chemickym zménam, které ovlivituji vyslednou chut’ a vlini kavy. Proto jsou
tyto procesy Casto namétem odbornych praci, stejné¢ jako rozliSeni jednotlivych druhti kavy,
které se mezi sebou lisi v kvalité 1 cené.

Experimentalni Cast této prace se zabyva kvalitativnimi zménami v infracervenych

spektrech, které nastavaji pfi ptipravé rtiznych druhti vafené kavy.



2. TEORETICKA CAST

2.1 O KAVE

2.1.1 Historie kavy'

O objeveni kavy a jejich ucinkli se traduje cela fada legend a ptfib&ht. Historikové
zabyvajici se problematikou ptvodu kavy se shoduji, ze pivodni zemi odkud se kava
rozsitila, je dneSni Etiopie a Jemen. Tyto dvé oblasti jsou dnes také jedinymi lokalitami, kde
kavovnik voln€ roste v pfirozeném prostiedi. O rozsiteni kdvy do celého svéta se v pocatcich
cizinci a obchodnici rozs$itili dale. S jistotou miizeme tvrdit, ze jiz v 15. stoleti se kava
v Jemenu péstovala a v 16. stoleti byla znama po celé oblasti orientu. O masové rozsifeni
kavy po celém svéte, se zaslouzily zejména kolonidlni velmoci, jako byla Francie a zejména
Holandsko, které zacalo péstovat kdvu ve svych koloniich v Indonésii. Do Ameriky, odkud
se potom dostala 1 do Brazilie, ptivezli kdvovnik Francouzi. V 19. stoleti jiz byla kava témét

celosvétove rozsifena. Dnes se kava péstuje ve velkém mnozstvi na celém svéte.

2.1.2 Péstovani kavovnika

Z botanického hlediska fadime kavovniky do Celedi Mofenovité (lat. Rubiaceae), rodu
Coftfea. V némz se vyskytuje asi 60 druhti kavy, které se od sebe vice ¢1 méné lisi. Ne vSechny
z téchto druhti se péstuji pro komercni vyuziti. NejrozsitenéjSim druhem je Coffea arabica,
Coftfea canephora (robusta), Coffea excelsa a Coffea liberica (Cesky kava arabika, robusta,
excelsa a kava liberica®°. Tyto druhy tvoii vice jak 95 % celkové svétové produkce kavy.
Z nichz 70 % ptipada na kavu arabika 25 % na kavu robusta®. V sou¢asné dob& pochazi
vétSina produkce kavy zjizni Ameriky, asi zjedné ctvrtiny z Afriky a zbytek zjinych
menSich oblasti. Kavovniky se péstuji v nejveétsi mife v tropickém a subtropickém pasmu.
Optimalni ro¢ni teplota pro péstovani arabiky je 17 az 24 °C a pro péstovani robusty
24 - 30 °C. Pokud teplota klesne pod bod mrazu, rostliny hynou. Dilezity je také celkovy
uhrn srazek minimalné¢ 152 cm za rok a 90 % vlhkost. Péstovani kdvovniki vyzaduje

1 ptiznivou nadmotiskou vysSku. Podle teploty a vlhkosti, se kdvovniky mohou pé&stovat



v nadmoftskych vySkach nad 1000 m, ale stejn€ tak i témef na Grovni motské hladiny. Velmi
dilezitym aspektem pii péstovani kavovnikil je hnojeni organickymi hnojivy, zastitovani
(zejména pro mladé rostliny), profezavani a §lechténi' >,

Ptevaha druhli arabiky a robusty neni dilem ndhody. Péstuji se zejména kvili dobré
odolnosti vici Skadcim. Nejodolnéjsi odridou je robusta, kterd 1épe odolava rlznym
onemocnénim a nepfizni pocasi. Mezi nejvétsi Skidce patfi cizopasnd houba Hamileia
vastatrix, kterd napada listovou zelen, a brouk Stephanoderes coffea (tzv. kdvovy brouk),
ktery napada zejména plody, ale také listy kavovniku. Kavovniky se dozivaji velmi vysokého
véku az tficeti let, v tomto obdobi ale jiz neposkytuji tak vysoké vynosy ploda’.

Diilezitou soucasti péstovani kavovniku je sbér kavovych zrn. Prvni trodu kavovniky
poskytuji 4 - 5 let po vysadbé€. Zrald bobule ma jasné Cervenou, lesklou barvu. Sklizeni byva
vétsinou jen jednou do roka, jelikoz kdvova zrna zraji v rozmezi 8 - 11 mésicii, v zavislosti
na konkrétni odrtidé. Samotny sbér je pak nutné provést v obdobi, kdy jsou plody optimalné
zralé. Piezrala nebo nezrala semena se nedaji k dalSimu zpracovani pouzit. Sbér je provadeén
dvéma zékladnimi zpiisoby. Prvnim zplsobem je ,,pasové‘ trhani, pfi tomto zptsobu sbéru je
veskera uroda posbirana najednou. Druhy zplisob ,,vybérovy“ je ekonomicky vice narocny,
sbiraji se pfi ném jen ty nejvice zralé plody v intervalu n€kolika dni, tato metoda se pouziva

jen pii sbéru arabiky'.

2.1.3 Prazeni zrn

Poté, co jsou kavovnikové plody spravné wusuSeny a roztiidény, exportuji
postupu totiz mize dojit k totdlnimu znehodnoceni zrn. Tato oblast zpracovani kavy byla
dosud nejvice prozkoumana. Prazeni mé na starosti specidlné vyskoleny Elov€k — prazic.
Aby kéava byla dobie uprazend, musi jit o zkuSen¢ho odbornika, ktery dokdze kdvu vnimat
vSemi smysly a dokaze vcas zastavit, popt. prodlouzit prazici proces. Pfi prazeni kavy
se pouziva ustalend terminologie. Stupen a tedy 1 miru uprazeni kdvy miazeme rozdélit do ti
zékladnich skupin, které se podle potieby a zvyklosti mohou jesté¢ dale anebo 1 jinak d¢lit.
Uprazeni kavy mize byt ,,nizké“, ,sttedni” a ,,vysoké*. Pouzivaji se 1 oznaceni podle vzhledu
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kavoveého zrna jako ,,svétle”, , stfedn (Obr. 1). Pro rtzné druhy kav jsou dobré
rtizné stupné uprazeni. Také zalezi na mistnich zvyklostech. Ve skandinavskych zemich jsou

upfednostiiovdna svétle prazend zrnka, naopak v Italii maji rddi tmavé prazenou kavu.



Takto zpracovand zrna musi byt pfed samotnou konzumaci pomlety (Obr. 2). Pfi mleti

zejména dtlezité davat pozor, aby se kdvova zrnka nepiehiivala, nepiipalila a nedoSlo tak

k poskozeni kvality'.

SR &
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Obr. 1. Riizné uprazend zrnka kévy (pevzato z cit.”)

Nahrubo mieté Sifedné mieta Jemné mieta Praskova

Obr. 2. Riiznym zpiisobem pomletd zrnka kavy (ptevzato z cit.”)

Po upraZeni zrn je nutné je vcas ochladit. Chlazeni kdvovych zrn se provadi
na chladicich sitech, kde se zrno ochlazuje studenym vzduchem, ¢imz dochazi k ukonceni
prazicich procesli. Rychlé chlazeni zrn je velice dileZité pro zachovani vin€ a kvality.

v SRy vz Iy ’ v rotr v . 1
Po uprazeni ztraceji zrna ¢ast svoji hmotnosti, ovSem nabiraji az 40 % na objemu .

2.1.4 Arabika a robusta’

Kavovnik arabika byva péstovan obvykle v hornatych oblastech (500 - 2000 m),
v téchto oblastech je chladnéji, ale nizsi vlhkost zabraniuje vyskytu sktidcti. Kédvovnik robusta
byva obvykle péstovan ve vlhkych a teplych oblastech (200 - 500 m). Obecné se povazuje
arabika za uSlechtilej$i druh kavy, ktery je jemny, vonavy a mirné kysely, ovSem obsahuje
ve vysSich nadmotskych vyskach. Vysledné kavové produkty dostupné na trhu, jsou cCasto

smési vySe uvedenych druhd.



2.1.5 Kofein jako uéinna latka

Chemicky nazev kofeinu je 1,3,7 — trimethylxantin (Obr.3), nalezi k methylovym
derivatim xantinu, jehoZ chemicky nazev je 2,6 - dihydroxypurin. Spolu s kofeinem patfi
mezi derivaty xantinu 1 dal§i znamé latky stimulujici nervovy systém, naptiklad v Caji

obsazeny theophyllin a v &okolad& teobromin’.
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Obr. 3. Strukturni vzorec kofeinu.

Pisobeni kofeinu na lidsky organismus je velice slozity proces. Kofein je svou
strukturou velice podobny adenosinu. Adenosin se v lidském téle uvoliuje pfi inavé nebo
pied spankem a mé za nasledek zpomaleni nervové aktivity a rozsifeni cév. Kofein, ktery
se vaze na stejné receptory jako adenosin, je schopen spanek a tUnavu oddalit. Také
zapticifluje zGzeni cév, coZ ma za nasledek vzrist krevniho tlaku. ZvySena mozkova aktivita
poté stimuluje nadledvinky, které zacnou produkovat hormon adrenalin, ktery podporuje
srdecni ¢innost a prohlubuje dychdni. Kofein taktéz zvySuje koncentraci dopaminu, coz je
latka podporujici pfenos nervového vzruchu v mozku a vzbuzuje pocit spokojenosti a §tésti*.
V jakych voln€ dostupnych vyrobcich a v jakém mnozstvi se mize nd$ organismus setkat
s kofeinem, uvadi tabulka nize (Tab. II).

Rostliny kdvovnikl pouzivaji kofein jako prostiedek obrany. Z celé rostliny je nejvice
kofeinu obsazeno v kavovém bobu. Kofein tu slouzi jako G¢inna obranna latka. Po dozrani
semene a jeho padu na zem, se kofein za¢ne louhovat do okolni plidy, kde blokuje rist
ostatnich rostlin a tim vytvoii kavovému semenu dostatek prostoru pro novy rist’. Kava

obsahuje kromé kofeinu 1 velké mnoZstvi zejména organickych latek (Tab. I).



Tabulka I: Ldtky obsaZené v kavé. (pievzato z cit.")

Ptitomna latka Obsah v hmotnostnich % Slouceniny
C. arabica C. robusta
sacharidy rozpustné 55 az 65 40 az 55 glukdzy, galaktozy,
arabinoza,
sachar6za
sacharidy nerozpustné 33 az 35 polymery, manozy,
galaktdzy, arabindzy,
polysacharidy:
manan, celudzy
kyseliny a fenoly 8az 1l 9az 17 -
prchavé kyseliny 0,1 kyselina octova,
propionova, maslova,
valerova
neprchavé kyseliny 2az29 1,3a72,2 kyselina citrénova,
malonova, chinova,
kavova
chlorgénové kyseliny 6,7 az 9,3 7,1 az 12,1 -
lipidické slouceniny 15az 18 8az 12 kafestol, kahweol
vosky 0,2az0,3
oleje 7,7az 17,18 pievazné estery
kyseliny palmitové a
stearové
dusikaté slouceniny 11 az 15 -
volné aminokyseliny 0,2 az 0,8 kys. glutamova,
aspartova, asparagin
bilkoviny 8,5az 12 -
kofein 0.8az 1,4 1,4 az 4,0 -
trigonellin 0,6 az 1,2 0,3az0,9 -
mineralni latky 3,0az 5,4 draslik, vapnik,

fosfor, zelezo, hoi¢ik




Tabulka Il: Priimérné mnoZstvi kofeinu v Salku kavy (cca 100 ml) a v nékterych oblibenych
sycenych nealkoholickych népojich (cca 150 ml). (ptevzato z cit.")

Vyrobek mg kofeinu
Kava ptekapavana 115-175
espresso 100
Turecka kava 80-135
Instantni kdva 60-100
Bezkofeinova turecka kava 3-4
Bezkofeinova instantni kava 2-3
Ledovy ¢aj 70
Caj Gerstvé vyluhovany 60
Napoj Coca-Cola 45,6
Cola light s umélym sladidlem (dietni) 45,6
Népoj Dr. Pepper 39,6
Napoj Pepsi — Cola 37,2
Pepsi — Cola light s umélym sladidlem 35,4
Syceny nealko napoj ,,NESPI* 36
Kakao 6

2.1.7 Zpusoby piipravy kavy

Pomletim kavovych zrnek jest¢ cesta ke kone€nému spotiebiteli nekon¢i. Chut

a aroma vysledného Salku kdvy mize z velké €asti ovlivnit zptsob, jakym je kava pfipravena,

uvarena.

Turecka kava

Je nejznaméjsi druh piipravy kavy, zpisob ptipravy je jiz po staleti stale stejny.

Mezi Sirokou vetejnosti je znadma jako ,,turek®, ktery se pfipravuje pouhym zalitim rozemleté

kavy vrouci vodou. Pii spravném a tradi¢nim zptlisobu piipravy se ale pouziva mald mosazna

nadobka s dlouhym drzadlem, zvana dZezva a kiva se béhem p¥ipravy ptivede tiikrat k varu'.




Mokka

Tento druh kavy je uvaien z jemné mletych kavovnikovych zrn, smichanych s cukrem,

které pred konzumaci projdou ttikrat varem'.

Espresso

Espresso je hustd, aromatickd, silnd, velmi tmavé upraZena kava. Pii tomto zplsobu
ptipravy kavy je vodni péara pod tlakem protlaCovana pfes velmi jemné namleta prazena
kavova zrna. To podporuje uvolnéni tékavych aromatickych latek, které zplisobuji
charakteristickou wviini espressa. Takto pfipravena kava ma vynikajici, jemnou chut,

ktera dlouho setrvava v Gstech i po jejim vypiti" > *.

Cappucino

Cappuccino, ¢i Cesky "kapucino", je silnd cCernd kava s naSlehanym mlékem,
poprasend mletou skofici. Jméno Cappuccino je italského plivodu. Vzniklo ptipodobnénim
tohoto napoje k tvarové unikatnim kapucim, které nosili mni$i kapucini, ptisluSnici
fimskokatolického tadu. A pravé ona kapé€ se zacala pouzivat k popisu pény, kterd se tvoii

: 4
na povrchu Cappuccina’.

Instantni (rozpustna) kava

Instantni neboli rozpustna kéva vynika svou jednoduchosti ptipravy, po zaliti vrouci
vodou totiz na dné€ Salku nevznika nezddouci nepozivatelna usazenina, jako je tomu u turecké
kavy. Tohoto se dociluje pomoci specidlniho zplsobu piipravy. Tekutd kava piipravena
z vody a mletych praZzenych kavovych zrn se po prefiltrovani zmrazi na - 40 °C. Poté projde
procesem tzv. mrazové sublimace (lyofilizace), kdy se odpaii se zmraZzend voda za velmi
nizkého tlaku. Vznikly prasek si zachovava vétSinu piivodnich latek 1 aroma kavy. Kvalita
takto ptipravené kavy zavisi samoziejmé na pouzitych surovinach, ale 1 na spravné provedené

lyofilizaci’.

Bezkofeinova kava

Je kava se sniZzenym obsahem kofeinu, kterd b&hem piipravy prochazi procesem

dekofeinace (odstranéni kofeinu). Tento proces je aplikovdn jiz na zelena kavova zrna.



V zévislosti na zpisobu provedeni dekofeinace, lze ziskat kavové boby s obsahem kofeinu
snizenym az o 97 % oproti ptivodnimu obsahu. Dekofeinace se miize provadét nékolika
zpusoby. Nepiima metoda je zaloZena na louhovani kofeinu pomoci organickych rozpoustédel
(metylchlorid, etylacetat), béhem této metody jsou zrna nejdiive napafovana vodnimi parami,
aby doSlo k jejich rozevieni a tim i zvétSeni povrchu. Dal§i metoda se nazyva ,,mokra®,
principem je namaceni zrn ve vod¢, kde se vylouhuje kofein, ktery je zachytavan
na aktivovanych uhlikovych filtrech. Zbyld voda, obsahujici vonné latky, se zkoncentruje
a postiikaji se ji usuSend kavova zrna. VSechny pouzivané dekofeinacni procesy maji
negativni vliv na kvalitu kavy, jelikoz vysledna kava vétSinou obsahuje chemické nahrazky
vonnych latek, které se béhem procesu vytratily, a nékteré latky se pii procesu mohou zcela
vytratit. Z vySe uvedené¢ho plyne, ze bezkofeinova kava se krom obsahu kofeinu 1i8i 1 v chuti

1
a aroma .

2.2 INSTRUMENTACE

2.2.1 Princip molekulové spektrometrie

Zateni, pouzivané v molekulové spektrometrii, nema tolik energie, aby dokazalo
vybudit elektron do vys$$iho energetického stavu, ale ma dostatek energie, aby zménilo
vibraéni nebo rota¢ni stavy molekul. Pro zjednoduSeni popisu vibraci molekul
v kondenzovaném stavu byla zavedena aproximace, kdy molekuly v kondenzovaném stavu

nemohou rotovat’,

Molekulové vibrace a rotace

Atom, nachazejici se v kartézské soustavé soufadnic, se mize pohybovat podél vSech
3 os a pfifazujeme mu tedy 3 stupné volnosti. Predpokladame-li, Ze v systému se nachazi
n atomi, mizeme pocet stupiiii volnosti vyjadrit jako 3n. V ptipad¢€, Zze jsou atomy vazany
v molekulach, neni jejich pohyb nezévisly, jelikoz vibruje celd molekula. Do vypoctu stupné
volnosti je nutno zahrnout navic 1 3 soufadnice pro popis rotace a 3 soufadnice pro popis

A%

vypo&itame podet stupiiti volnosti jako 3n — 5, jelikoZ odpada vyznam rotace podél osy’.



Pro popis vibra¢nich pohybli atomi v molekuldch slouzi model harmonického
oscilatoru. Ve skutecnosti se ale molekuly chovaji jako anharmonické oscilatory, jelikoz
u harmonického oscildtoru nemuze dojit k pretrzeni vazeb a disociaci. Pti laboratorni teploté
se vétSina molekul (99 %) nachédzi v zakladnim stavu v = 0 (vibra¢ni kvantové c¢islo).
Do vysSiho energetického stavu se miize dostat pomoci dovolenych ptechodi. Prechod
ze zékladniho stavu, do stav v =1 se nazyva fundamentalni, pokud nastane piechod zv =1 do
v =2, jednd se o tzv. horké ptechody. V dusledku anharmonicky vSak dochazi 1 k prechodiim,
kdy A v je vétsi nez 1, takové pak nazyvame svrchni tony. Pokud ma fundamentalni piechod a
svrchni ton stejnou nebo velmi podobnou frekvenci, objevi se misto ocekdvaného jednoho
pasu pasy 2 (Fermiho dublet), tento jev se nazyva Fermiho resonance™°.

Molekulové vibrace miizeme rozdélit na nékolik druhd. Ve dvouatomovych
molekulach dochazi k vibraci, zaloZené na natahovani a smrSt'ovani vazeb, tento druh vibrace
pfi kterych se méni uhel mezi vazbami v molekule, jsou to vibrace deformacni.
Tyto deformacni vibrace muzeme dale délit na symetrické, antisymetrické, rovinné
a mimorovinné”.

V plynném skupenstvi miize dochazet i k molekulovym rotacim. Energie téchto rotaci
je o 1 az 3 fady mensi nez u vibracnich hladin a projevuje se jemnou strukturou vibracnich
past’.

Pii pouziti infracervené spektrometrie dojde ke zméné vibracniho stavu molekuly
pouze tehdy, kdyz se soucasné zméni 1 jeji dipolovy moment a jen takové vibrace se projevi
ve spektrech. Ve spektrech ziskanych pomoci Ramanovy spektrometrie se projevi jen ty pasy,
u nichz béhem vibrace dojde ke zméné polarizovatelnosti molekuly. U molekul, majicich
stfed symetrie, dochéazi k vzdjemnému vylouceni: vibrace aktivni v infracervenych spektrech

jsou inaktivni v Ramanovych a naopak’°.

Princip infradervené spektrometrie

Infracervend spektrometrie je zalozena na absorpci elektromagnetického zateni
o vhodné energii vzorkem, pii némz dochazi ke zméné vibracnich a rotacnich stavu molekuly
a souCasné¢ ke zméné dipolového momentu molekuly. Zateni pouZivané v infraervené
spektroskopii mizeme rozdélit podle vlnovych délek i1 vinoctu na blizkou (near infrared,

NIR) (800 — 2500 nm, 12000 — 4000 cm™), sttedni (middle infrared, MIR) (2500 — 5000 nm,
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4000 — 200 cm™) a vzdalenou (far infrared, FIR) (5000 — 10000 nm, 200 — 10 cm™)
infraCervenou oblast. Pfi vyhodnocovani infracervenych spekter vyuzivame tii hlavnich ryst

absorp&nich past, jejich polohu, podet, tvar a intenzitu °.

Princip Ramanovy spektrometrie

Metoda je zalozena na méfeni Ramanova posunu, ktery vznikne po dopadu zéteni
o vhodné energii na molekuly vzorku. Je nutné pouzit zafeni, jehoz energie je dostatecné
nizkd, aby nedochazelo k excitaci valen¢nich elektront. Po dopadu zafeni na vzorek, mize
dojit k jeho absorpci, prichodu nebo rozptylu. Rozptyl zplisobeny makroskopickymi slozkami
vzorku oznacujeme jako Tyndaliv a rozptyl zplsobeny molekulami jako Rayleightv.
Pti uplatnéni téchto dvou rozptyli zastava vysledny vinocet stejny jako plvodni vlnocet
pouzitého zafeni. U malé Casti zafeni mizeme pozorovat, Ze doSlo k interakci mezi zafenim
a vzorkem a tedy 1 k posunu vInocti, tedy k Ramanovu posunu. Poloha Ramanova posunu je

nezavisla na vlno¢tu budiciho zafeni’.

2.2.2 Infraervené spektrometry

V dnesni dobé jsou nejvice pouzivany spektrometry vyuzivajici tzv. Fourierovy
transformace, coZz je vypocetni matematickd metoda slouzici k pfevedeni signdlu
na interpretovatelné¢ spektrum. Vzhledem k principu metody je infracervena spektrometrie
vyuzivana v nejvétsi mife ke kvalitativnimu stanoveni organickych latek ve vzorku, ale také
kvantitativni analyze a analyze anorganickych latek. V praxi se pouzivaji 2 zakladni typy
instrumentéalnich uspofadani. Disperzni infracervené spektrometry a ptistroje vyuzivajici

Fourierovy transformace’.

Disperzni infracervené spektrometry

Jsou konstrukéné starSim a v soucasnosti méné pouZivanym typem infracervenych
spektrometrti. Konstruovali se jako jedno paprskové nebo dvoupaprskové. Jednopaprskové
se pouzivaly jako jednoucelové pristroje, které vyuzivaly pouze jeden vinocet. Jako zdroj

polychromatického zafeni se zde pouzivaji rozzhavené tyCinky, napf. Nernstova tyCinka,
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globar. Rozklad infraerveného zéatfeni se provadi pomoci odrazovych miizek, které jsou
vyrobeny z kovovych materiali. Diive byla detekce infracerveného zéafeni zajiSténa pomoci
termoclankt, vyrobenych nejCastéji z Sb + Bi nebo Pb + Ag. V dne$ni dobé€ se pozivaji spise
pyroelektrické detektory, nejznadméjsi TGS (triglycinsulfat) a DTGS (deuterovany
triglycinsulfat), nebo polovodicové detektory napt. PbS a také MTC (Mercury-Cadmium-
Telluride), ktery vynikd vysokou citlivosti a rychlou odezvou. Pti pouziti disperznich
infraCervenych spektrometrti byvaji spektra zaznamenavana obvykle jako zavislost

transmitance na vino&tu®.

4
A= = = = N
1 —> m > 5 @— 7

2 2

Obr. 4. Schéma jedno paprskového disperzniho infracerveného spektrometru,
1. Zdroj zareni, 2. Chopper (rotujici zrcadlové segmenty), 3. Kyveta se vzorkem, 4.
Srovnavaci prostredi, 5. Monochromdtor, 6. Detektor, 7. Vyhodnocovaci zarizeni.

(pievzato z cit.”)

Spektrometry s Fourierovou transformaci

Jsou vsouCasné dob€ nejpouzivan€j§im druhem infracervenych spektrometri.
Na rozdil od disperznich infracervenych spektrofotometrii pouzivaji tyto piistroje misto
monochromatoru Michelsonliv interferometr. Jednd se soustavu slozenou z polopropustného
déli¢e paprskli a dvou na sebe kolmych zrcadel, z nichZ jedno je pohyblivé a druhé pevné
umisténé. Zatfeni, které dopada na polopropustny delic paprskli, se zpilky odrazi
k pohyblivému zrcadlu a druha pilka dopadd na pevné zrcadlo. V disledku pohybu
pohyblivého zrcadla dochdzi po zpétném odrazu paprskii na polopropustném zrcadle
k vyruseni nebo sc¢itani paprski, tedy k interferenci. Rekombinovany paprsek poté prochazi
vzorkem v kyvetovém prostoru a neabsorbované frekvence jsou piivedeny na detektor.
Interferometricky signal se pak pifevede pomoci Fourierovy transformace (matematické
metoda) na infracervené spektrum. Cely proces, vcetné pohybu zrcadla v Michelsonové

interferometru je plné ¥izen pomoci po&itage’.
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V infraCervené spektrometrii s Fourierovou transformaci se pro vzdalenou
infraCervenou oblast vyuziva jako zdroj vysokotlakd rtutova vybojka, ve stiedni a blizké
oblasti nejcastéji SiC (globar) a pro blizkou infraervenou a viditelnou oblast wolframova
nebo halogenovd zarovka. Vzhledem k tomu, Ze detektory pro disperzni infracervené
spektrometry nespliiuji podminku velmi rychlé odezvy detektoru, vyuziva infraCervena

spektrometrie s Fourierovou transformaci pyroelektrické TGS, DTGS a polovodi¢ové MTC®.

Pevné zreadlo

A
W Pohyblivé zreadlo
rB ] ri
11 11
11 11
Zdroj zaieni I I
11 11
11 11
_— . 1 11
Délie paprska Ll L
W
Rekombinovany paprsck
Vzorek
Detektor

Obr. 5. Schéma Michelsenova interferometru (ptevzato z cit.%)

Spektrometry, vyuzivajici Fourierovy transformace, maji oproti disperznim pfistrojim
ktera u n&kterych piistroji miize dosahnout az 0,05 cm™. Vynikaji také diky vysoké rychlosti
zdznamu 1 vypoctu a také umoznuji méteni v Sirokém rozsahu spektra. Oproti disperznim
pristrojim maji také lepsi pomér signalu a Sumu®. U piistrojii s Fourierovou transformaci, 1ze
snadno zaménit nékteré Casti pristroje (napf.:zdroj, detektor) a upravit tak spektralni rozsah
piistroje a interferometr ma vEtsi propustnost toku zareni, jelikoz neni omezen vstupni

a vystupni §térbinou™°.
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Méfeni vyuzivajici pruchodu (transmise) zafeni

Infracervend spektrometrie umoznuje méteni spekter vzorkli ve vSech skupenstvich.
Pti vhodném vybaveni je mozné provadét analyzu vzorkid v plynném skupenstvi. Vzhledem
k nizké hustoté molekul plynu se k tomuto ucelu pouzivaji kyvety ve tvaru dlouhého valce,
kter¢ umoznuji delSi prichod paprsku vzorkem. Nebo také specialni kyvety s odraznymi
plochami, které zajisti nékolika ndsobny odraz vzorku v kyveté, diky kterému dojde
k prodlouzeni délky paprsku az na 20 m (tzv. dlouhocestné kyvety). Pomoci vySe uvedeného
postupu miiZeme stanovit i koncentrace v fadech desitek ppb’.

Me¢éfeni infracervenych spekter roztokl se provadi nejCastéji v kyvetach vyrobenych
z materidll, plné propoustéjicich IR paprsky a zaroven neteCnych ke zkoumané latce
a pouzitému rozpoustédlu. Nejvice dostupnym materidlem jsou halogenidy alkalickych kowii,
ovSem jsou rozpustné ve vodé. Naopak vici vod¢ inertni je napt. CaF,, BaF,, AgCl, AgBr,
ZnSe, Ge, Si a polyetylen®.

Tuhé matrice lze métit vice zpisoby. Pro métfeni spekter makromolekularnich latek,
muzeme pouzit pfimo folie, zhotovené ze zkoumané latky. Vzorky majici praskovou podobu
lze méfit v podobé suspenze, naptf. s nujolem. Pouzivana je také tzv. tabletova metoda,
pifi které je vysuSeny vzorek rozmélnén a homogenizovan snadbytkem vyZzihaného KBr.
Ve specialnim lisu je poté pomoci forem a vysokého tlaku vylisovdna prihledna tabletka
o tloustce 1 — 2 mm a priméru asi 1 cm. Nevyhodou tohoto postupu, je moznost vyskytu
interferenci pasu vody, ktera se mize vyskytovat v nedostatecné vysuSeném KBr a ovlivnéni

kvality spektra v diisledku velikosti zrnéni vzorku a KBr (rozptyl zateni)”.

Méreni vyuzivajici odrazu (reflexe) zareni

Vzhledem k naro¢né ptipraveé vzorkl pii vyuziti nékteré z transmisnich metod méfeni,
jsou vsoucasné dobé stile vice vyuzivany metody zalozené na meéfeni odrazu zafeni.

Tyto metody jsou v&t§inou mnohem méné naroéné na piedb&zné zpracovani vzorku®.

Metoda zeslabeni uplného odrazu (Attenuated total refelction — ATR)

Pii pouziti této metody je vzorek nanaSen na podlozku z materidlu propustného
pii infradervené zafeni (AgCl, ZnSe, Germanium). Cast zafeni dopadajictho na podlozku

pronikd do vzorku do hloubky né€kolika pm. Dochdzi k absorpci vino¢ti odpovidajicich
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vibracim molekul ve vzorku a takto zeslabené zatfeni je posléze vyhodnocovano. Vysledné
infraCervené spektrum je podobné béznému spektru, 1i8i se pouze v intenzitach ziskanych

past®.

Metoda difazniho odrazu (Diffuse Reflectance Infrared Fourier Transform — DRIFT)

Tato metoda je vyuzivana zejména pro pevné matrice, které¢ maji nepravidelny povrch
a které¢ nemizeme rozpustit ve vhodnych rozpoustédlech nebo pouZit jinou metodu ptipravy
vzorku. Lze analyzovat 1 velice malé mnoZstvi vzorku, které je naneseno na podlozku
z propustného materidlu. InfraCerveny paprsek je posléze fokusovan na vzorek. Vzniklé
difuzné rozptylené zateni je pievedeno optickou soustavou na detektor. Vysledna spektra
se vyjadiuji v linearnich jednotkdch Kubelka-Munk, tyto jednotky odpovidaji jednotkdm

absorbance ve spektru méfeném pomoci KBr techniky®.

2.2.3 Ramanovy spektrometry

Ramanova spektrometrie patii spolu s infracervenou spektrometrii mezi metody
vibraéni molekulové spektrometrie. Byla pojmenovdna po indickém fyzikovi profesoru
Ramanovi, ktery objevil vroce 1928 jev neelastického rozptylu, jenz je zakladem
této metody. Metoda je pfedevSim vhodna ke strukturni analyze a ke zkoumani slozeni
vzorktll. Je mozné ji vyuzit k analyze pevnych vzorki, jako jsou kovy, polovodice, polymery
a 1 jinych krystalickych 1 amorfnich materiali. Kapaliny mizeme analyzovat jako vodné
1 nevodné roztoky 1 jako Cisté latky. V posledni dob¢ naléza Ramanova spektrometrie 1 velké

uplatnéni v analyze povrchu a biologickych systémir’.

Instrumentace

V diivéjSich dobach se jako zdroj pouzivali rtutové vybojky. V soucasnosti se vSak
pouzivaji vyhradné lasery, které dokdzi emitovat zatfeni v blizké infraervené, viditelné,
popiipad¢ zateni v UV oblasti. Mezi nejCastéji pouzivané lasery patii: He-Ne (632,8 nm),
Nd-YAG (1064 nm) a diodové lasery (782 nebo 830 nm)'’.

V dtive pouzivanych disperznich Ramanovych spektrometrech bylo zatfeni rozkladano

pomoci dvojitych i trojitych mizkovych monochromatorii s nastavitelnou $térbinou’.
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Méfeni vzorku

Aby se zabranilo rozkladu vzorku, lze pouzit chlazenych a rotujicich kyvet. Vzhledem
k tomu, Ze laser miiZzeme lehce fokusovat (i ménit jeho intenzitu) lze analyzovat 1 velmi malé
mnozstvi vzorku® '°. Pro méfeni v plynném stavu se pouZivaji kyvety s ndsobnym prichodem
podobng jako v infradervené spektrometrii®. Vzorky se mohou davkovat do kyvet ze skla nebo
jinych nefluoreskujicich materidli. Oproti infracervené spektrometrii, ma Ramanova
spektrometrie vyhodu v tom, Ze voda nezptsobuje interference. Lze tedy bez problémi méftit
1 kapalné vzorky. Pevné vzorky se méfi bud’ ve formé monokrystali anebo rozdrcené

. ’ Y 1
na jemny pragek® '’

Povrchové zesileny Ramanuv rozptyl, Surface - enhanced Raman Scattering (SERS)

Povrchové zesileny Ramaniv rozptyl zahrnuje ziskavani Ramanovych spekter
obvyklou cestou na vzorcich, které jsou adsorbovany na povrchu &astic koloidnich kovii
(obvykle stiibro, zlato nebo méd’) nebo na zdrsnénych povrsich kust téchto kovii. Ramanovy
linie adsorbovanych ¢astic jsou zde zesileny o 3 az 8 tadl. To umoznuje méfit velice nizké
koncentrace 10° az 10 mol/l. Obvykle lze pomoci Ramanovy spektrometrie métit roztoky o

o vgnr v 1
koncentraci vét$i nez 0,1 mol/l 0

Rezonanéni Ramanova spektrometrie

Jako zdroj zéteni se zde pouziva laser o energii, pii které dochdzi k absorpci zafeni.

o ’ ;e . ’ Y VAR v Vo vy v
Nastava zvyseni intenzity Ramanovych linii o 10” az 10°, coz umoziuje métit koncentrace az
10® mol/l. Nevyhodou jsou interference zpiisobené fluorescenci. Rezonanéni Ramanova

spektrometrie nachazi nejvétsi uplatnéni v analyze biologickych molekul™.
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23 VYUZITI MOLEKULOVE VIBRACNI SPEKTROMETRIE
V ANALYZE KAVY

Metody molekulové spektrometrie nachdzeji uplatnéni v potravinaiském primyslu.
Naptiklad pti rozliSeni jednotlivych druha kévy (lisici se v cené 1 kvalité), jejich zastoupeni v
kavovych smésich, ale i1 pfi rozliSeni zemépisného plivodu kavovych zrn a ur€eni celkového
obsahu kofeinu v nich. Vyznamnym piinosem v oblasti vyroby kavy je 1 zkoumani vlivii

teploty na kvalitu kavy, pfi prazicich procesech.

Lyman D. a kolektiv zkoumali vliv prazicich podminek na chut’ a viini vafené kavy
pomoci infracervené spektrometrie s Fourierovou transformaci a ddvkovani vzorku pomoci
ATR. Pouzita byla kdvova zrna z mésta Antigua v Guatemale. Pro poskytnuti udaji o vini
vafené kavy byla pouzita oblast 1800 - 1680 cm™. Studie, provadéna na svétle, stiednd
a tmave prazenych zrnech zjistila, Ze kdyz mira tepla na zac¢atku prvniho a druhého pukani zrn
byla ponechdna konstantni, typy karbonylovych sloucenin byly podobné, liSily se pouze
kavovych zrn pii jejich druhém pukani. KdyZ mira tepla na zac¢atku prvniho a druhé¢ho pukani
byla proménna, ovlivnilo to vSechny typy karbonylovych sloucenin vzniklych v pribéhu
prazeni. Mizeme tedy fici, Ze podminky prazeni zelenych kdvovych zrn na zacatku prvniho

a druhého pukani jsou dileZité determinanty zédkladni chuti a aroma vafené kavy''.

Pomoci infracervené spektrometrie s Fourierovou transformaci byla zkoumana 1 kava
Kona, varianta kavy ,,Kona Typica®, rostouci v severni a jizni Casti ostrovu Kona, jenz je
nositelem charakteristické zndmky regionu ostrova Hawai v USA. Excelentni kvalita
zpracovani kavy ji €ini jednim z nejlepSich kavovych produkti na svété. Pro kvalitativni
a kvantitativni analyzu surové a vafené Kona kavy a smési vyrobenych z Kona kavy byla
pouzita infraCervend spektrometrie s Fourierovou transformaci ve spojeni sATR
a vicerozmérna analyza. Kalibra¢ni standardy Kona kavy se sestavaly z 10 riznych smési
Kona kavy ze 14 riznych farem na ostrové Hawai a smési neobsahujici Kona kéavu
ze 3 riznych mist na Hawaii. Pro vylepSeni kalibraéniho modelu byla pouZita matematicka
vylepSeni, jako je derivaéni transformace, Skdlovani rozptylu, vicerozmérna regrese, metoda

castecnych nejmensich ¢tverct (PLS) a regrese hlavnich komponent (PCR). Kalibra¢ni model
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byl Gspésné ovefen za pouziti deviti syntetickych smési Kona kdvy a jejich ptimési, 100 %
smési Kona kavy. V oblasti 1900 - 800 cm™ byly nalezeny odlisné piky u surové a vafené
kavy. Kalibra¢ni model, sestrojeny pomoci metody ¢astecnych nejmensich Ctverct, zaloZeny
na vafené Kona kavé se zpracovanim dat pomoci Skalovani rozptylu, ukazal nejvyssi
analyzy komer¢nich smési Kona kavy. Vysledky ukazuji, ze FTIR mize byt rychlou

alternativou ovéfeni Kona kavy, kdyZ je potieba rychlé a jednoduché piipravy vzorka'?.

Moznostmi vyuziti infraCervené spektrometrie v analyze kavy se zabyvali Pizzaro C.
a kolektiv. Spektrometrie v blizké infraCervené oblasti kombinovand s vicerozmérnymi
kalibracnimi metodami byla pouZita pro kvantifikaci prazenych vzorkd kavy druhu robusta,
jako moznost pro kontrolu znehodnocovani kavy, coz je velice diilezita zalezitost vyuzivajici
se k vysvétleni vysoké rtiznorodosti prodejnich cen, zdvisejicich na piivodu odridy kavy.
K tomuto ucelu byla pouzita metoda regrese castecnymi nejmenSimi ctverci (PLS)
a waveletovd metoda pfedbéZzného zpracovani, kterd byla diive vynalezena a pojmenovana
OWAVEC" (kombinace waveletové analyzy a orthogonalniho algoritmu jako metody
predb&zného zpracovani ve vicerozmdrné kalibraci'®) aby mohly soudasné fungovat dva
rozhodujici kroky pfedb&éZného zpracovani ve vicerozmérné kalibraci: korekce signalu
a komprese dat. Nékteré metody predbézného zpracovani (centrovani stiedni hodnoty, prvni
derivace a metoda korekce na dva ortogonalni signaly — ortogonalni korekce signdlu OSC
a piima ortogondlni korekce signdlu DOSC) byly dodate¢né aplikovany pro nalezeni
toho nejlepsiho prediktivniho modelu, jaky mtze byt a pro vyhodnoceni u¢innosti OWAVEC
metody, porovnavajici pfisluSnou kvalitu vyrobenych rozdilnych regresnich modeld.
Kalibra¢ni model vyrobeny po pted-zpracovaci derivaci spektra pomoci OWAVEC poskytnul
vysokou kvalitu vysledkt (0,79% RMSEP), procento robusty bylo urceno s vétsi spolehlivosti
nez pii spojeni modeli vyrobenych zneupravenych spekter a dat upravenych metodou

ortogonalni korekce signalu (OSC), a poskytuje v&tsi jednoduchost'.

Spektrometrie v blizké infracervené oblasti byla pouZita i pfi stanoveni rozdili mezi
Cistou kavou arabika a robusta a smési téchto druhti. Metoda pfedb&ézného zpracovani ptimé
ortogonalni korekce signalu (DOSC) byla aplikovana na sadu 191 NIR spekter prazené kavy

z obou Cistych druhti a smési s proménnym obsahem odridy robusta od 0 do 60% (w/w), aby
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byly odstranény nesouvisejici informace, zptisobené riznym slozenim vzorkti. Upravena NIR
spektra, byla pouzita pro vytvofeni oddélenych klasifikacnich modelti pomoci potencialné
funk¢ni metody jako technika tfidniho modelovéni, pro prizkum nékterych moznosti vice ¢i
méné¢ shodné¢ omezujicich kone¢ny pocet zvazovanych kategorii. VSechny ziskané
klasifikaéni modely byly porovnany pro vyhodnoceni jejich ptisluSnych kvalit a pro ukazku
vhodnosti aplikace DOSC metody jako krok ptedbéZzného zpracovani pro vyvoj vylepSenych

klasifika¢nich modelt pro G&ely rozliseni kdvovych odrad".

Pomoci infraCervené spektrometrie s Fourierovou transformaci byl zkouman i obsah
kofeinu ve vzorcich prazené kavy. Metoda zahrnuje smaceni kavovych vzorkl v 0,25 mol/l
vodném roztoku amoniaku, extrakci kofeinu s CHCl; a méfeni absorbance pii 1651 cm’!
se zakladni linii mezi 1900 - 830 cm™. NavrZend procedura je rychld, potiebuje pouze 16
minut extrakéniho Casu pro kazdy vzorek a poskytuje znané snizeni spotieby organického
rozpoustédla z 200 ml diethyletheru a 50 ml CHCIs potiebnych pro kazdy vzorek pii pouZiti
nizkotlaké kapalinové chromatografie s UV spektrometrickou detekci, na pouhych 5 ml
CHCI;. Metoda poskytuje limit detekce 3 mg/L kofeinu a relativni smérodatnou odchylku
0,4 % pro 3 nezavislé analyzy vzorku obsahujiciho 18,6 % mg/g kofeinu. Usp&$nost této
hodnoty od 94,4 % do 100,1 % a zporovnani vysledki nalezenych pro sadu komerénich

o . s 717 e ’ 1
vzorkii, pomoci oficidlnich srovnavacich procedur'®.

Aplikaci Ramanovy spektrometrie v analyze kavy se zabyva odborny clanek,
uvetejnény v Journal of Agricultural and Food Chemistry. Tento Clanek se zabyva rozliSenim
odriid kavy arabika a robusta pomoci FT Ramanovy spektrometrie. Bylo zjisténo, ze tyto dva
typy kévy se li§i v procentudlnim zastoupeni lipidu kahweol. Kava arabika obsahuje
0,1 - 0,3 % kahweolu, zatim co kava robusta pouze 0,01 %. Bylo zjisténo, Ze spektrum kavy
arabika obsahuje dva charakteristické piky v oblasti 1567 cm™ a 1478 cm™. Stejné piky byly
zjiStény 1 pii zmétfeni Cistého kahweolu. Na spektra byla aplikovana analyza hlavnich
komponent (PCA), kterd odhalila shlukovani piki, souhlasici s druhy kavy. Prvni hlavni
komponenta analyzy hlavnich komponent vysvétluje 93 % spektralnich variaci
a koresponduje s koncentraci kahweolu. Pomoci diagramu komponentniho skoére prvni hlavni

komponenty, dv€ skupiny arabiky mohou byt rozliSeny na nasledujici: Jedna skupina
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s vysokym obsahem kahweolu a druha s nizkym obsahem. Prvni skupina obsahuje vzorky
pochazejici zKeni a Jamajky, druhd vzorky pochazejici z Australie. Hlavni rozdily
mezi témito kdvami je, Ze kdva pcstovana v Keni a na Jamajce se péstuje ve vysokych

nadmoiskych vyskach, kdyzto kava z Australie se p&stuje v nizsich nadmoiskych vyskach'’.

Briandet R. a kolektiv se zabyvali dvéma ekonomicky nejvyznamnéjSimi druhy kavy,
arabiky a robusty. V této praci byla pouzita infraCervend spektrometrie s Fourierovou
transformaci jako rychld alternativa chemickych metod pro autentizaci a kvantifikaci
kavovych produktii. PCA analyza byla aplikovand na spektra lyofilizované instantni kavy,
ziskana pomoci DRIFT (Ddiffuse Reflection Infrared Fourier Transform) a ATR (Attenuated
Total Reflection) vzorkovacich metod, a ukazala shluky piki odpovidajici kavovym druhim.
Linearni diskriminacni analyza poskytla 100 % spravné rozdéleni pro oba zkuSebni
a testovaci vzorky. Chemicky ptavod stanoveni byl prozkouman pomoci interpretace zatézi
analyzy hlavnich komponent. Metoda regrese ¢astecnych nejmensich ¢tverct je aplikovana na
spektra smesi arabiky a robusty pro stanoveni relativniho obsahu kazdého druhu. Vnitini
kiizova validace poskytla korela¢ni koeficient 0,99 a standardni chybu urceni na 1,20 %

(w/w), coz ilustruje potencial metod pro industrialni off-line kontrolu kvality'®.

Alessandrini L. se spolupracovniky studoval vztah mezi nékterymi prazicimi zménami
(ztrata vahy, hustoty, vlhkosti), pomoci infradervené¢ spektrometrie v blizké oblasti, mezi
zelenymi  a rozdilné prazenymi kédvovymi vzorky, aby se otestovala pouzitelnost NIR
spektrometrie k urovani prazici teploty pfi prazeni kavy. Byly vyvinuty oddélené kalibra¢ni
a valida¢ni modely, zaloZené na regresi metody ¢astecnych nejmensich ¢tverct (PLS regrese),
korelacni NIR spektralni data 168 reprezentativnich a vhodnych vzorkd zelené kavy.
S pouzitim PLS regrese byla provedena predikce 3 modelovych prazicich odezev. Byla
ziskéna vysoka spravnost vysledk, jejiz standardni chyba odhadu byla v rozmezi od 0,02
do 1,23 %. Ziskana data umoznila sestaveni velkych a spolehlivych modelti pro urceni
prazicich podminek neznamych kavovych vzorkl, uvazime-li ze naméfené a predurcené
hodnoty ukézaly vysoké korelacni koeficienty. Vysledky poskytnuté navrhnutymi
kalibracnimi modely byly srovnatelné s podminkami spravnosti béZznych analyz a odhalily
dobrou pouzitelnost NIR spektrometrie pro on-line nebo rutinni aplikace pro predikci a/nebo

kontrolu prazici teploty pomoci NIR spekter'™.
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3. EXPERIMENTALNI CAST

Ke kvalitativni analyze pomoci infracervené spektrometrie byly vybrany celkem tii
vzorky kavy, vyskytujici se béZzné na Ceském trhu. Kdva SEGAFREDO Espresso Classico,
Jihlavanka Extra Special a Nescaf¢ Sensazione (rozpustna kava). Od kazdého jednotlivého
zkoumaného vzorku kdvy byla ziskana 3 spektra (u instantni kdvy jen 2). Prvni spektrum bylo
namétfeno z ptivodniho neuvareného vzorku kavy, odebran¢ho ze spotiebitelského obalu (dale
jen puvodni kava). Druhé spektrum bylo ziskano z uvatfené kavy, ktera se uchytila na filtru
po prefiltrovani (dale jen kdvova usazenina). Tteti spektrum charakterizuje kavu, ktera byla
ziskdna z prefiltrovaného vodného roztoku po odpatfeni vody (dale jen uvarend kava).

Viechny spektra byla méfena v rozsahu 4000 - 600 cm™ a rozligeni 4 cm™.

3.1 Pristrojové vybaveni

Laboratote Univerzity Palackého v Olomouci jsou vybaveny FT-IR spektrometrem
Nicolet 6700 (Thermo, USA) pro vzdalenou, stfedni a blizkou infradervenou oblast.
Pti zaznamenavani spekter byl pouZzit detektor DLaTGS/KBr a Ge/KBr déli¢ paprski. Jako
zdroj infracerveného zafeni poslouzil vzduchem chlazeny EverGlo. Vzorky byly nanaSeny
na Smart jednorazovy nastavec se ZnSe krystalem a mikrometrickou pfitlackou. Vzorky byly

na nastavec nanaSeny pomoci nerezové Spachtle.

3.2 Pracovni postup

Z kazdého vzorku kéavy, bylo odebrano 5 g kavy, které byly posléze prevedeny
do piipravené Cisté kadinky o objemu 100 ml. Do kddinky bylo poté pfilito 100ml vody
o teploté 98 °C a tento roztok byl ponechan v kadince po dobu 10 minut. Po uplynuti této
doby byl roztok pftefiltrovan (do dalsi kddinky o objemu 100 ml) na jednoduché filtracni
aparatufe s pouzitim skladaného filtracniho papiru. Kévova usazenina, zbyld ve filtraénim
papiru, byla ususena na vzduchu. Vzorek rozpustné¢ kavy z pochopitelnych divodu filtrovan
nebyl. Filtrat byl poté kvantitativné preveden do pfedem ptipravenych teflonovych kelimkd.
Tyto kelimky byly umistény na vafic, na kterém posléze probihalo odpaieni ptebytecné vody.

Voda byla odpatfena na cca 5 ml a tento zkoncentrovany roztok kavy byl pfeveden do malych
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plastovych kelimkti a dosuSen za laboratorni teploty po dobu dvou tydnli. Uvedeny pracovni

postup byl pro kazdy jednotlivy vzorek kavy proveden dvakrat.

3.3 Pouzité chemikdlie

Pro zaznamenani infracerveného spektra kofeinu byl pouzit standard kofeinu:
CAFFEINE ANHYDROUS, purum > 99 %, vyrobce Fluka Némecko. Naméfené spektrum
bylo pro kontrolu porovnano se spektrem kofeinu v odbornych ¢lancich a ve vSech hlavnich
rysech se shodovalo. Bylo potvrzeno, e spektrum obsahuje pik pii 1656 cm’, ktery je podle

odbornych &lankd charakteristicky pro kofein'®!”.
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4. VYHODNOCENI

Vzhledem ke skuteCnosti, ze kava jako takovd obsahuje velké mnozstvi rtiznych
organickych latek, je pfifazeni jednotlivych piki v kavé k jednotlivym konkrétnim latkdm
véci obtiznou. Tato bakalafskd prace se zamétila predevSim na ovéfeni pfitomnosti kofeinu
v kavé a porovnani jednotlivych spekter v souvislosti s moznymi zménami, vzniknuvs§imi pii
vafeni kavy. VSechna ziskana spektra byla porovnavéana se spektrem ¢istého kofeinu (Obr. 6)
a také mezi sebou navzijem, aby bylo zjiSténo, jestli vkaveé doSlo béhem piipravy
ke zménam.

Ve spektru kadvové usazeniny, uvafené¢ i1 puvodni kévy byly nalezen Siroky pas
v oblasti vlnoctl, charakteristickych pro -OH skupiny. U uvafené kavy (Obr. 9, Obr 11, Obr.
13) byl tento pas velmi intenzivni a castecné ziejm&€ mohl piekryt 1 vlnocty piipadajici
methylovym skupindm. Intenzita tohoto pasu mohla byt zapfi¢inéna nedokonalym vysuSenim
vzork, ale 1 ptitomnosti latek, které obsahuji -OH skupiny a které jsou v kave také obsazeny.
Takovymi latkami mohou byt naptiklad kyseliny nebo cukry. Ve spektrech piivodni kavy
(Obr. 7, Obr. 8) a kavové usazeniny (Obr. 12, Obr. 13) byl objeven pik pii 1744 cm™, ktery
se ovSem ve spektru kavy uvafené nevyskytuje. Tento pik se také nevyskytoval u ptivodniho
vzorku instantni kavy (Obr. 10). Vzhledem k technice vyroby instantni kavy je ziejme,
7e se v podstaté jednd o kavu jiz uvafenou, coZ vysvétluje absenci piku 1744 cm™ objevenou
ve spektrech uvafenych kav (Obr. 9, Obr. 11, Obr. 14). Tento pik by mohl odpovidat
charakteristickym vibracim karbonylové skupiny, ale vzhledem k rozmanitosti organickych
latek obsazenych v kave, neni mozné jej piimo piiradit ke konkrétni latce.

Ve vSech spektrech plvodnich kdv a kavovych wusazenin byl objeven pik
pii 1656 cm™, ktery je charakteristicky pro kofein'® ' a potvrzuje tak pritomnost této latky
ve vzorcich. Ve spektrech uvafené kavy neSel tento pik jednoznaéné prokézat, jelikoZ mohl
byt piekryt vysokou intenzitou sousedicich pikii. Piky nalezené v oblasti 1700 — 600 cm’
odpovidaji jednotlivym vibracim rtznych funkénich skupin latek, obsaZenych v kave.
Vzhledem k tomu, ze se mohou rtzné pirekryvat a Ze byla provadéna pouze kvalitativni
analyza, nebudou zde dale rozebirdna. Bylo zjiSténo, Ze spektra uvafené, neuvaiené kavy
a kavové usazeniny se v zasad¢ téméf nelisi. Jedinym vyraznym nalezenym rozdilem byl pik
pti 1744 cm™. Podle predpokladi se potvrdilo, Ze béhem vateni kavy v ni nedochazi k zadnym

vyraznym chemickym zméndm, které by mohly byt zaznamendny infracervenou spektrometrii.
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Obr. 12 Spektrum piivodni kavy (Jihlavanka Extra Special)
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5. ZAVER

Tato prace se zabyva pouzitim infraCervené a Ramanovy spektrometrie v analyze
kavy. Kava je celosvétove rozsifenou, ekonomicky velice vyznamnou komoditou a procesy
sni spojené (vyroba, ptiprava) jsou casto predmétem odbornych c¢lankim. Tyto prace
se zejména zabyvaji rozliSenim nejCastéji péstovanych druht kévy (arabika a robusta), aby
bylo mozné zjistit zastoupeni téchto druhii v kdvovych smésich, ale i1 rozpoznat, ze které
oblasti nebo kontinentu dany druh kdvy pochéazi. Zkoumana byla 1 kava v pritbéhu praZiciho
procesu, vliv teplot na vyslednou chut a viini. Kéva obsahuje velké mnozstvi, zejména
organickych latek. NejCastéji analyzovanou latkou v kaveé je kofein, ale bylo dokazano, ze
zemépisny puvod druhti kavy jde vysledovat 1 pomoci zastoupeni lipidu kahweol. Pti analyze
kavy se Casto vyuZzivaji se statistické metody, jako jsou analyza hlavnich komponent,
vicerozmérna analyza a metoda ¢astecnych nejmensich ¢tverct. DalSi moznosti vyuziti téchto
metod by mohla byt analyza zastoupeni obsahu kofeinu v jednom druhu kavy, v zdvislosti
na druhu hnojiv pouZitych pifi péstovani kavy. Z experimentalni ¢asti vyplyva, Ze b&hem
vareni kdvy v ni nedochdzi k Zddnym vyraznym chemickym zménam, které¢ by mohly byt

zaznamenany infracervenou spektrometrii
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7. SEZNAM POUZITYCH ZKRATEK

PCA — analyza hlavnich komponent

PLS — metoda ¢aste¢nych nejmensich ¢tverct

PCR — regrese hlavnich komponent

OSC — ortogonalni korekce signalu

DOSC — ptima ortogonalni korekce signalu

RMSEP — standardni chyba odhadu

FT-IR — infracervena spektrometrie s Fourierovou transformaci
NIR — infracerveni spektrometrie v blizké oblasti

ATR — Metoda zeslabeni uplného odrazu
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