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توسط روش های  نیوفوشین و ویکتوریا بلوگیری اسپکتروفتومتری همزمان اندازه

 کمومتریکس

 فر بشیری آرزوو  *علی نیازی
 گروه شیمی -دانشکده علوم -دانشگاه آزاد اسلامی واحد اراک   -اراک

17/04/95تاريخ پذيرش:            08/04/95تاريخ تصحيح:              05/05/94تاريخ دريافت:   

 چکيده

توسط روش های کلاسیک طیفی همپوشانی های اسپکتروفتومتری به دلیل توسط روش نیوفوشین و ویکتوریا بلوگیری همزمان مخلوط اندازه

ک مدل ی( از طریق ایجاد PLSترین مربعات جزیی )های کالیبراسیون چند متغیره مانند روش کمبه وسیله روشکالیبراسیون امکان پذیر نمی باشد. 

خواهد انجام قابل  گیریگیری در محدوده کالیبراسیون می باشد، اندازههای مورد اندازهرنگهایی با غلظت های مختلف از شامل مخلوط کالیبراسیون که

گویی ( یک تکنیک پیش پردازش مناسب برای حذف اطلاعات نامناسب و غیر مفید، بدون کاهش در توان پیشOSCتصحیح سیگنال عمودی ) بود.

نانومتر ثبت  700-400مخلوط مختلف تهیه شد و طیف جذبی آن ها در محدوده طول موج  25در این مطالعه، مدل کالیبراسیون برای مدل می باشد. 

و  PLS. در این مطالعه روش های باشدمی لیتر بر گرممیلی 5/1-0/18ویکتوریا بلو  و برای 75/0-5/7نیوفوشین  گردید. محدوده کالیبراسیون برای

OSC-PLS روش ساده  باDoolitle .مقایسه و مورد بحث قرار گرفته است 

 ، نیوفوشین، ویکتوریا بلو.اندازه گیری همزمان، اسپکتروفتومتری، کم ترین مربعات جزیی، تصحیح سیگنال عمودی :کلمات کلیدی

 مقدمه -1

 ها روشاين هاي اخير از در دههباشد که اي سريع، حساس و ارزان قيمت ميهاي تجزيههاي اسپکتروفتومتري جزء روشروش

فت چنين با توجه به پيشري فراوان قرار گرفته است. همجزئي و چند جزئي مورد استفادههاي تکبراي آناليزهاي کمي سيستم

توان اطلاعات وسيعي را براي هرگونه سيستم آزمايشگاهي ثبت به کامپيوتر ميهاي اسپکتروفتومتري تکنولوژي و اتصال دستگاه

هاي اسپکتروفتومتري، غلظت اي را بررسي کرد. در آزمايشهاي مختلف اطلاعات تجزيهزمان در طول موجکرد و به طور هم

آيد. اما وقتي به ي بير به دست ميآناليت مورد آناليز با در دست داشتن ضريب جذب مولي در طول موج مناسب و حل معادله

شود، استفاده از آناليزهاي خطي راه مناسب و موثري براي حل ل موج استفاده ميجاي استفاده از يک طول موج از چندين طو

 .]1و  2[باشدمينمساله 
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گونه در شود و يا آناليز يکگونه استفاده مي چند هاي چند طول موجي به خصوص هنگامي که براي آناليزاستفاده از روش

هاي هاي کاليبراسيون چند متغيره به جاي روشهاي پيچيده بسيار مفيد خواهد بود. به اين منظور استفاده از روشبافت

 شود.کاليبراسيون تک متغيره بسيار مفيدتر خواهد بود و باعث افزايش دقت و صحت آناليزهاي مورد نظر مي

ها از جمله مشکلات مورد بحث پوشاني سيگنالشود، همهاي چند متغيره براي آناليزهاي کمي استفاده ميکه از روشهنگامي

متغيره همانند کمترين مربعات جزئي،  هاي چندهاي کمومتريکس از قبيل کاليبراسيونخواهد بود که اين مساله توسط روش

 .ن کمومتريکس قابل حل خواهد بودهاي بسيار گوناگوهاي مصنوعي و روشهوش

شود. اين حجم هاي مورد استفاده در شيمي، در هر آزمايش حجم وسيعي از اطلاعات توليد ميبا رشد و تکامل سريع دستگاه

-دهد. بدين تر و استخراج اطلاعات مفيدتر را افزايش ميها، نمايش واضحهايي جهت کاهش دادهها، احتياج به روشزياد داده

کامپيوتر و تکنولوژي به عنوان ابزارهاي کمکي جهت تسهيل به تجزيه دستگاهي، علوم تيب همراه با توسعه و پيشرفت شيميتر

نام کمومتريکس اي جديد به گرفته شدند. به کارگيري رياضي، آمار پيشرفته و کامپيوتر در شيمي منجر به پيدايش شاخه کار

براي آناليز کمي در همه زمينه هاي شيمي و بخصوص شيمي تجزيه تبديل شده است. گرديد. کمومتريکس به ابزاري مناسب 

هاي رياضي و آماري در کارهاي روزمره خود نياز پيدا امروزه کمتر آناليستي را مي توان يافت که به استفاده از روش

 .[3][1]نکند

کمومتريکس علمي مربوط به شيمي است که در آن از رياضيات و آمار براي طراحي يا انتخاب روش هاي بهينه آزمايشگاه،  

هاي شيميايي و به دست آوردن اطلاعات از سيستم هاي شيميايي استفاده مي فراهم کردن حداکثر اطلاعات مفيد با آناليز داده

هاي رياضياتي نين تعريفي براي اين واژه ارائه داده است: کمومتريکس عبارتست از روشانجمن بين المللي شيمي چ. [4]شود

 .]5[ مي کند يشتر اطلاعات شيميايي کمک)جبر خطي(، آماري، گرافيکي يا سمبوليک که به درک ب

دو رنگ هستند که در صنايع نساجي براي رنگرزي، درصنايع خودرو براي رنگ آميزي و صنايع  نيو فوشين و ويکتوريا بلو

با توجه به حضور  اين دو رنگ شيميايي در نمونه هاي مختلف اندازه  شيميايي به عنوان رنگ مورد استفاده قرار مي گيرند.

جهي برخوردار مي باشد. با توجه به همپوشاني طيفي اين دو رنگ در ناحيه مرئي، واهميت قابل تگيري همزمان اين دو رنگ از 

اندازه گيري همزمان اين دو رنگ توسط روش هاي کلاسيک امکان پذير نمي باشد. لذا در اين مطالعه از روش هاي 

 نگ ها استفاده شده است.کمومتريکس همانند روش هاي کمترين مربعات جزئي و دوليتل براي آناليز اين ر

 رهيهاي كاليبراسيون چند متغروش -2

، ]6[ (CLSهاي کاليبراسيون چند متغيره عبارت است از: روش رگرسيون کمترين مربعات کلاسيک )ترين روشمتداول

)و رگرسيون کمترين مربعات جزئي  ]8[( PCR، رگرسيون اجزاي اصلي )]7[ (ILSترين مربعات معکوس )رگرسيون کم

PLS) ]9[.[7] 
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 (PLSون کمترين مربعات جزيي )يبراسيکال -2-1

کاليبراسيون نسبت به ساير روش هاي  است وون يرگرسهاي تکنيکن يمعتبرترون کمترين مربعات جزيي يکي از يبراسيکال     

هاي کند. اين روش يکي از بهترين روشهاي طيفي و غلظت استفاده ميچند متغيره کارايي بيشتري دارد چون همزمان از داده

يچرخش يرخطيغ ين مربعات جزئيتم کمتريون از الگورين رگرسيو در ا [15-10رود ]کاليبراسيون چند متغيره به شمار مي

1 (NIPALS)  براي محاسبه مستقيم بردارها و مقادير ويژه طراحي شده است. هر جفت بردار ويژه )سطرها و ستون ها( به

 ترتيب از بزرگترين و کوچک ترين يکي پس از ديگري استخراج مي شود.

 کاليبراسيون چند متغيره دوليتل -2-2

کار برده شده است. روش دوليتل را فاکتور گاوس نيز در شيمي به  2007و همکارانش در سال  2اين متد اولين بار توسط دينگ

و  16[باشد مي نامند. الگوريتم دوليتل يک روش آناليز عددي با دقت بالا، هزينه پايين و محاسبات کم )افزايش سرعت( مي

شاني طيفي و بعنوان يک کاليبراسيون هاي چند متغيره براي محلول هايي که شامل ترکيب هاي مختلفي هستند و هم پو ]17

 رود.آنها زياد است به کار مي

 هاپردازش داده پيش -2-3

هاي کمومتريکس ضروري است. به عبارتي قبل از وارد کردن ها يا آماده سازي اطلاعات در همه روشپردازش دادهپيش

پردازش در پيشهاي ترين روششود. از متداولهاي پيش پردازش براي بهبود اطلاعات استفاده مياطلاعات از روش

 . [12](  اشاره کرد(3OSCتصحيح سيگنال عمودي توان به روشکاليبراسيون چند متغيره و سه بعدي مي

 تصحيح سيگنال عمودي -2-4

اين روش نخستين بار توسط والد و همکارانش معرفي شده است. اين ابزار جهت انجام پيش پردازش براي کاليبراسيون توسط 

نزديک بر مي گردد. هدف  IRگيرد. سابقه استفاده از اين روش به کاليبراسيون در حيطه محققان زيادي مورد استفاده قرار مي

پردازش ستاي تغييرات متغير وابسته مي باشد. اين روش به عنوان يک روش پيشحذف يک يا چندين خطاء در را  OSCاصلي

رود از اين رو گروه هاي مختلف دانشمندان الگوريتم هاي متفاوتي را براي کاهش جهت ارتقاء کارايي کاليبراسيون به کار مي

 .]25-21[پيچيدگي مدل ها و حذف سيگنال هاي اورتوگونال ارائه کرده اند 

                                                                                                                                                                                      

1 Non-linear iterative partial least squares 
2 Ding 

3Orthogonal signal correction  
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 اليبراسيونکانتخاب فاکتورهاي بهينه در  -2-5

طيف در مرحله  25 ين مطالعه برايدر اشود. از روش اعتبارسازي دو طرفه استفاده مي PLSبراي انتخاب تعداد فاکتورها در 

شود و از ضريب طيف و با تعداد مختلف فاکتورها کاليبراسيون انجام مي 24ها کنارگذاشته شده و با يکي از نمونه، کاليبراسيون

شود تا براي هر بار تکرار مي 25اين پروسه  شود.رگرسيون حاصل براي تخمين غلظت نمونه کنار گذاشته شده استفاده مي

و مجموع مربعات خطاي هاي به دست آمده با مقادير واقعي مقايسه شده نمونه يک غلظت تخمين زده شود و سپس غلظت

 شود:محاسبه ميل يطبق فرمول ذ( PRESS) 4پيشگويي

 2
ˆ

ii yyPRESS   

توان گفت هنگامي که است. مي iگويي شده آناليت در نمونه غلظت پيش iŷو  iغلظت حقيقي آناليت درنمونه  iy که

PRESS شود تعداد فاکتورهاي انتخاب شده بهينه شده است. متاسفانه اين تعداد فاکتورهاي بهينه حداقل مي *h  معمولا

ها استفاده نشده هايي که در ساخت مدل کاليبراسيون از آنشود به خصوص براي غلظتمي 5ش از حد دادهيبرازش بباعث 

مدل هايي با فاکتورهاي کمتر از  PRESSباشد. معيار بهتر براي انتخاب فاکتورهاي بهينه، مقايسه  *h  است. براي تعيين

در  Fشود. هالند و توماس به طور تجربي دريافتند که مقدار استفاده مي F-testاز  PRESSدار بودن يا نبودن مقدار معني

 %75آن کمتر از  Fشود که مقدار انتخاب مي  PRESSانتخاب خوبي است. در عمل آن تعداد فاکتورهايي براي  %75احتمال 

 .]27 و 26[ باشد

 پارامترهاي آماري -2-6

 مدل يک گوييپيش قابليت ارزيابي براي اخيرا [16][28] دارد پارامترهاي متعددي براي ارزيابي توانايي پيش بيني مدل وجود

باشند و به صورت زير گويي ميشود که نشان دهنده خطا در مرحله پيشاستفاده مي RSEP71 [30]و  RMSEP 6 [29] از

 :شوندنمايش داده  مي

 

n

xx
RMSEP

ii

n

i

2

1
ˆ 

   

                                                                                                                                                                                      

4Prediction error sum of square 
 5Overfitting 
6 Root mean square error of prediction 
*7 Relative standard error of prediction 
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 يبخش تجرب -3

 و مواد مورد استفاده ها هدستگا -3-1

 يف هايثبت ط يبرا از جنس کوارتز تاندارد اس تر جهت برداشتن نمونه، سليکروليم 250، 100، 50 يلتونيکرو سرنگ هميم 

 افزاربه نرمتک پرتوي مجهز  (Agilent, HP-8453)دستگاه اسپکتروفتومتر  استفاده شده است. يجزئ

(Chemstation Agilent technology)  دستگاه  ها ازوژ نمونهيفيتحت ويندوز استفاده شده است و جهت سانتر

با الکترود  Metrohm, 691)مدل  (متر  pHازpH  گيريبه منظور اندازه د.ياستفاده گرد K2802) مدل(وژ يفيسانتر

 ± 0001/0معادل  يبا دقتAE 200  (Mettlerمدل  (وزن کردن مواد از ترازو  ياي استفاده شده است. برااستاندارد شيشه

مورد استفاده قرار گرفت.  شيآزما يها و طراحجهت پردازش داده  MATLABو Excel افزاهاي نرم گرم استفاده شد.

 .انجام شده است  PLS-TOOLBOXتوسط OSC-PLS محاسبات

 

 ا بلويکتورين و ويوفوشيهمزمان ن يرياندازه گ يبرا روش کار -3-2

 هاي از بافرهاي يونيورسال تهيه شد، به گونه اي که غلظت 1-12 هاي pHمقادير مشخصي از محلول هاي استاندارد در 

بهينه، طيف ها در  طيشرابررسي  يبرامورد استفاده قرار گرفته و  يلتونيهموسط سرنگ ا بلو تيکتورين و ويوفوشياز ن يمختلف

 رد مطالعه قرار گرفتند..مو ا بلويکتورين و ويوفوشين براينانومتر  700 تا نانومتر 400محدوده طول موج 

 يريجه گيبحث و نت -4

 نهيبه يشگاهيط آزمايانتخاب شرا -4-1

 نهيبه pHانتخاب   -4-1-1

 pHنه، يبه pHشد.  يا بلو بررسيکتورين و ويوفوشيک غلظت ثابت از نيها در فيط يرو pHنه، اثر يط بهيافتن شراي يبرا

 يف هايط يط رويمح pHن علت اثر ين جذب وجود داشته باشد. به هميشتريو ب ين هم پوشانيتراست که در آن کم يانتخاب

ه ين ناحييتع ينه برايبه pHبه عنوان  =6pHو  (1)شکل شد يبررس pH( 1-12) ا بلو در محدودهيکتورين و ويوفوشين يجذب

 مم بود.ينيم pHن يز در اين يو هم پوشان مميه جذب ماکزين ناحيرا در ايانتخاب شد، ز يخط
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 .pH=6تر( دریگرم بر ل یلیم10ا بلو )یکتوریتر(  و ویگرم بر ل یلیم7ن )یوفوشیف جذب نیط -1شکل

 رهيتک متغ يون خطيبراسيکال -4-2

-کاليبراسيون تک متغيره بر اساس رسم جذب برحسب غلظت نمونهتحت شرايط بهينه به دست آمده در مراحل قبلي منحني 

 547 نيوفوشين يبرا هاي کاليبراسيون تک متغيرههاي انتخاب شده براي رسم منحنيهاي استاندارد رسم مي شود. طول موج

 0در  را به ترتيب ا بلويکتورين و ويوفوشينمنحني کاليبراسيون تک متغيره  باشد.مينانومتر  591 ا بلويکتوريو يبرا ونانومتر 

 .بستگي نشان داده شده استضريب هم ها معادله کاليبراسيون وچنين درشکلمشاهده مي کنيد. هم  3شکل و  2شکل

 

 . max=547 nm λن یوفوشیره نیتک متغ یون خطیبراسیکال یمنحن -2شکل
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 .max=591 nm λا بلو  یکتوریره یتک متغ یون خطیبراسیکال یمنحن -3شکل

 رهيون چند متغيبراسيکال -4-3

 1جدول ون يبراسيمرحله کال يبرا)دوجزيي( مخلوط 25، براساس يک طراحي آزمايش، رهيچند متغ در مرحله کاليبراسيون

هاي ديگر استفاده مي شود که در اين ، پس از ساخت اين مدل از آن براي تشخيص يک سري از مخلوطکه  تهيه مي شود

 547و  591يهابررسي مي شوند. جذب مخلوط ها در طول موج 2جدول  مخلوط دو جزيي براي مرحله پيشگويي 5مطالعه 

 .تحت شرايط بهينه مطابق با روش توضيح داده شده ثبت مي شوند ا بلويکتورين و ويوفوشيننانومتر براي 

ه شده است يته ييش گويمرحله پ يبراکسان نباشد يون يبراسيمرحله کال يکه با مخلوط ها يمخلوط دو جزئ 5ن يهمچن

ون چند  يبراسيانجام کال يد. برايثبت گرد 6نه برابر با يبه pHنانومتر و  700تا  400ن مخلوط ها در رنج طول موج يجذب ا

 باشد. يبرخوردار م يت قابل توجهينه از اهميبه ي، انتخاب تعداد فاکتورهاين مربعات جزئيره کمتريمتغ

 (ppm) های دو جزیی استفاده شده برای مرحله کالیبراسیونمخلوطدر  ا بلویکتورین و ویوفوشین غلظت های. 1جدول
 مخلوط نيوفوشين بلو ايکتوريو مخلوط نيوفوشين ا بلويکتوريو

8/13  1/4  14M 5/1  75/0  1M 

18 1/4  15M 6/5  75/0  2M 

5/1  8/5  16M 7/9  75/0  3M 

6/5  8/5  17M 8/13  75/0  4M 

7/9  8/5  18M 18 75/0  5M 

8/13  8/5  19M 5/1  4/2  6M 

18 8/5  20M 6/5  4/2  7M 

5/1  5/6  21M 7/9  4/2  8M 

6/5  5/6  22M 8/13  4/2  9M 

7/9  5/6  23M 18 4/2  10M 

8/13  5/6  24M 5/1  1/4  11M 

18 5/6  25M 6/5  1/4  12M 

   7/9  1/4  13M 

y = 0.0509x + 0.0478
R² = 0.9947
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 (ppm) ییش گویپهای دو جزیی استفاده شده برای مرحله مخلوطا بلو در یکتورین و ویوفوشین غلظت های. 2جدول
 مخلوط نيوفوشين ا بلويکتوريو مخلوط نيوفوشين ا بلويکتوريو

5/3  0/7 4M 5/6  5/1  1M 

6/7  0/7 5M 5/3  0/3  2M 

  6M 0/16  0/6  3M 

 
 انتخاب تعداد فاكتورهاي بهينه -4-3-1

تعيين تعداد فاکتور يکي از مراحل تعيين کننده  PLSهاي چند متغيره مانند در روش ن نکته اشاره شد،يهمانطور که به ا

عداد محاسبه شده ت PRESSاستفاده نموده و براساس  هکاليبراسيون مي باشد. براي اين منظور از روش اعتبارسازي دو طرف

 ش داده شده است.يدر حذف تعداد فاکتورها نما PRESSر يمقاد .فاکتور بهينه محاسبه مي شود

ر يشود مقاد ياستفاده م OSCش پردازش يکه از پ يهنگامنشان داده شده است  5 و شکل  4شکل  0 همان گونه که در

PRESS   وقتي از مدل ن يبنابرا. باشد يممم ينيم 2در فاکتور OSC-PLSسازي توسط فاکتورهاي شود، مدلاستفاده مي

 تري صورت مي پذيرد.کم

 

                 .ش پردازشیبدون  پ PRESSنمودار   -4شکل 
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 .OSCش پردازش یبا پ PRESSنمودار   -5شکل                       

 

 (OSC) يگنال عموديح سيش پردازش توسط تصحيپ -4-3-2

يک تکنيک پيش پردازش به کار برده شده براي  OSCهاي عمودي تصحيح سيگنالهمانطور که در قسمت بالا گفته شد، 

 حذف اطلاعاتي مي باشد که وابستگي به متغيرهاي مستقل ندارند که اين عمل براساس آناليز فاکتورهاي اصلي انجام مي شود. 

OSC  يک روش پيش پردازش مناسب براي کاليبراسيونPLSاز داده  ها با توانايي بالا و با استفادهگيري مخلوط، در اندازه

به عنوان پيش پردازش استفاده مي شود باعث مي شود که کاليبراسيون با تعداد  OSCهاي جذبي مي باشد. هنگامي که از 

  تر صورت پذيرد.فاکتورهاي کم

نشان دهنده اين است که روابط غيرخطي بين غلظت و جذب حذف شده است،  OSCهم چنين نتايج به دست آمده از روش 

منحني اسکورها  7شکل و 6شکل کند. در يستم را حذف ميعمود بر س يزهاي، نوOSCپردازش شيتفاده از پاس يبه عبارت

-OSCاز  يگردد وقت ياستفاده شده، نشان داده شده است. همان طور که مشاهده م OSC-PLSو  PLSهنگامي که از 

PLS باشد.يم رات غلظتييتغ يه به الگويرات اسکور شبييتغ يگوگردد، الياستفاده م 

 
 .ش پردازشیبدون پ PLSدوم با استفاده از مدل  یاول در مقابل مؤلفه اصل یمؤلفه اصل ینمودارها -6شکل
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 .OSCش پردازش یبا پ PLSدوم با استفاده از مدل  یاول در مقابل مؤلفه اصل یمؤلفه اصل ینمودارها -7شکل

 يهاي سنتزدر نمونه ا بلويکتورين و ويوفوشين گيري همزماناندازه -4-4

، مدل تهيه شده بر روي چندين نمونه سنتزي مورد آزمايش مده و براي نشان دادن تواناييبا توجه به کاليبراسيون به دست آ

 OSC-PLS و   PLSيهاروش با استفاده از ا بلويکتورين و ويوفوشين گيري همزمانقرار گرفت. نتايج بدست آمده براي اندازه

ج ينتا شده است. محاسبهها براي نمونهج يحاصل از نتانشان داده شده است. پارامترهاي آماري    4جدول  و  3جدول در 

 باشد. يسه ميقابل مقا OSC-PLS و  PLS  يارائه شده است که با روشها 5 تل در جدوليروش دولمربوط به 
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 .PLSبا  ا بلویکتورین و ویوفوشینمربوط  یسنتز یبه دست آمده در نمونه ها جینتا .3جدول

  

Added (ppm) Founded (ppm) ecovery (%)R   
New 

fushin 
Victoria 

blue 
New 

fushin 
Victoria 

blue 
New 

fushin 
Victoria 

blue 

  

 

5/1  5/6  3/1  6/6  0/90  0/102  

  

 

0/3  5/3  7/2  6/3  0/93  7/103  

  

 

0/6  0/16  8/5  3/15  8/97  0/96  

  0/7  5/3  1/7  3/3  7/101  7/95  

  

 

0/7  6/7  2/7  1/7  4/103  6/94  

N.F. 

   

0/2  0/9  

 

  

PRESS 

   

2187/0  1915/0  

 

  

RMSEP 

   

1763/0  3560/0  

 

  

RSEP (%)       2504/3  2201/4      

 

 .OSC-PLSبا  ا بلویکتورین و ویوفوشینمربوط  یسنتز یبه دست آمده در نمونه ها جینتا. 4جدول

  

Added (ppm) Founded (ppm) ecovery (%)R   

New 

fushin 
Victoria 

blue 
New 

fushin 
Victoria 

blue 
New 

fushin 
Victoria 

blue 

  

 

5/1 5/6 4/1 4/6 6/98 6/99 

  

 

0/3 5/3 9/2 5/3 6/98 1/101 

  

 

0/6 0/16 9/5 0/16 8/98 5/100 

  0/7 3/5 0/7 4/3 1/100 4/99 

  

 

0/7 6/7 0/7 6/7 7/100 3/100 

N.F. 

   

2 2 

 

  

PRESS 

   

0197/0  0569/0  

 

  

RMSEP 

   

0435/0  0477/0  

 

  

RSEP (%)       8113/0  5450/0      

 
 .Doolittleبا  ا بلویکتورین و ویوفوشینمربوط  یسنتز یبه دست آمده در نمونه ها جینتا.  5جدول

  
Added (ppm) Founded (ppm) ecovery (%)R 

New 

fushin 
Victoria 

blue 
New 

fushin 
Victoria 

blue 
New 

fushin 
Victoria 

blue 

  
 

5/1 5/6 4/1 3/6 3/97 3/98 

  
 

0/3 5/3 8/2 5/3 6/94 7/101 

  
 

0/6 0/16 7/5 2/16 0/96 4/100 

  0/7 3/5 1/7 7/3 7/101 0/106 

  
 

0/7 6/7 0/7 6/7 5/100 6/100 

N.F. 

  

2 2 
 

  

RMSEP 

  

1419/0  1517/0  

 

  

RSEP (%)     6490/2  7204/1      

 

 يقيحق يهادر نمونه ا بلويکتورين و ويوفوشين همزمان يرياندازه گج مربوط به ينتا -4-5

 RMSEPريمقاد يدارا OSC-PLSن است که مدل ينشان دهنده ا 5و جدول  4جدول  ٬ 3جدول ج حاصل ازيسه نتايمقا

. شداستفاده  OSC-PLSمدل از  يقيحق يدر نمونه ها ا بلويکتورين و ويوفوشين يرياندازه گ يبران ياست بنابرا يقابل قبول
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را انجام  يريدر چند مرحله اندازه گ ا بلويکتورين و ويوفوشين م. پس از افزودنيکرد پساب را انتخابن منظور نمونه يا يبرا

نشان داده   6جدول  ج به دست آمده دريمحاسبه شده است. نتا (RSD)دقت روش، انحراف استاندارد  يبررس يم. برايداد

  .شده است

 .OSC-PLSبا استفاده از مدل  تر(یگرم بر ل یلی)م یقیج مربوط به نمونه حقینتا. 6جدول

  
Spiked (ppm) ( mg/L) aFounded ecovery (%)R 

New 

fushin 
Victoria 

blue 
New fushin Victoria blue 

New 

fushin 
Victoria 

blue 
 well  

water 

. . N.D cN.D - - 

5/1 0/3 68/1  ± 08/0  14/3  ± 07/0  0/112 6/104 

Waste 

water 

0 0 47/3  ± 04/0  51/6  ± 06/0  - - 

 0/6  0/12 19/10  ± 09/0   31/19  ± 9/0  0/124 6/106 
a Mean  ± S.D., n = 3/0 
b Water samples were collected from Arak, Iran. 
c Not detected. 

 

 يريجه گينت -4-6

و با  UV-Visibleبا استفاده از تکنيک اسپکتروفتومتري  ا بلويکتورين و ويوفوشينگيري همزمان يک روش جديد براي اندازه

و با پيش پردازش  (PLS)ترين مربعات جزئي کمو روش   DMSA)تل )يره دوليون چند متغيبراسيکال استفاده از روش

گيري پوشاني فراوان، اندازهارائه شده است. با توجه به طيف هاي جذبي و به دليل هم (OSC)هاي عمودي تصحيح سيگنال

هاي کلاسيک امکان پذير نمي باشد. در اين بررسي يک روش ساده، حساس، ارزان قيمت و ها توسط روشهمزمان اين گونه

ارائه شده که در آن تمام پارامترهاي موثر بررسي و بهينه  ا بلويکتورين و ويوشوفينگيري همزمان غيرآلوده کننده براي اندازه

 ريمقاد .باشد يم يرج مطلوب تينتا يدارا OSC-PLSمدل  ن است کهيج سه روش نشان دهنده ايسه نتايمقا. شدند

RMSEP توسط روش OSC-PLS ن يهمچن .است آمده ستبد 0477/0و  0435/0ب يرتتب ا بلويکتورين و ويوفوشين يبرا

-باشد و در نهايت از اين روش براي اندازهمي 477/0 و 214/0 بيبترت بلو ايکتوريو و نيوفوشين ين روش براياحد تشخيص 

 .باشد يم ج قابل قبوليکه نتاهاي حقيقي استفاده شده در نمونه ا بلويکتورين و ويوفوشين گيري
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