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Представлены результаты исследований по изучению возможности 
разработки системы спектральной идентификации группового и компонентного 
состава растительных экстрактов на основе баз эталонных спектров 
сравнения, сформированных в виде спектральных таблиц. Применение разных 
видов экстракции позволило изучить и идентифицировать биологически 
активные компоненты растений Мяты длиннолистной и Золотарника 
канадского различной полярности (терпены, сапонины, полифенолы и др.).  На 
основании полученных результатов показана перспективность разработки 
экспертных систем спектральной идентификации растительных экстрактов. 

Ключевые слова: идентификация, экспертная система, экстракция, 
экстракты, спектроскопия 

Введение. Растительные экстракты являются перспективными биологически 
активными составами, исследование состава которых представляется важной задачей 
аналитической и фармацевтической химии [1]. Среди методов идентификации и 
классификации важное место занимает колебательная спектроскопия, представляющая 
собой альтернативу более широко распространенным подходам (описательной 
морфологии, микроскопии, хроматографии) [2, 3]. В настоящее время предложены 
различные методики спектральной идентификации компонентов растительного сырья в 
рамках определенного вида или семейства [2, 3], при этом методы колебательной 
спектроскопии открывают более широкие возможности, в частности, разработки 
экспертных систем анализа сложных объектов [4]. В настоящей работе представлены 
результаты исследований по изучению возможности разработки экспертных систем 
спектральной идентификации извлечений из растительного сырья различной природы.  

Экспериментальная часть. СО2-экстракты растений мяты длиннолистной 
(MenthalongifoliaL.) и золотарника канадского (SolidagocanadensisL.) в докритическом 
режиме (экстрактор РАЭ-01-05; 10 МПа; 500С) получены на кафедре физиологии, 
клеточной биологии и биотехнологии Удмуртского государственного университета. Для  
детализации состава полученные экстракты (0,5 мл) обрабатывали растворителями (2 
мл) различной полярности (96 и 47% этанол, 0,1 н водный NaOH). Аналогичным 
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способом дополнительно разделяли шроты после СО2-экстракции посредством 
приготовления их водно-спиртовых вытяжек (0.5 г образца в 20 мл растворителя).   

ИК-Фурье спектры поглощения регистрировали на ИК-Фурье спектрометре «ФСМ-
2201» (ООО «Инфраспек», СПб), жидкие образцы (0,1 мл) готовили в форме тонких 
пленок на KBr-подложках, твердые фазы после полного удаления растворителя (1 мг) –
в форме таблеток (1:200KBr, интервал волновых чисел 4000–400 см-1, разрешение по 
волновому числу 4 см-1 при 60 сканах). Обработку спектров проводили в программе 
FSpec 4.3.0.9. Базы эталонных спектров (спектров сравнения) компонентов экстрактов 
формировали в виде спектральных таблиц на основе литературных данных и 
собственных измерений.   

Результаты. Современные методики спектральных измерений позволяют 
добиться достаточного разрешения сигналов, что позволяет выделять характерные для 
различных изомерных компонентов даже близкого строения, при этом усреднение 
многократным сканированием обеспечивает достаточную достоверность результатов.    
Так, для терпеновой фракции в составе СО2-экстракта мяты в спектре регистрируются 
сигналы 1676 см-1 (сопряженная С=С-С=О-система), дублет 1365+1375 см-1 (гем-
диметил (СН3)2СН) и 3069, 897 см-1 (=СН2), 1700 см-1 (С=О), что позволяет различать 
изомерные терпеноидные кетоны пиперитон и изопулегон.Разумеется, перечисленные 
сигналы могут быть отнесены и к другим компонентам, в частности, терминальные 
=СН2-фрагменты имеют карвоны, сабинены, β-пинен, тогда как несопряженные С=О-
функции характерны для ментона; в этом случае компонентный состав детализируется 
с привлечением литературных данных по фитохимическому составу растений, либо 
приводится групповой (фракционный) состав экстрактов.  

Различные виды экстракции позволяют извлекать из растительного сырья 
вещества разной полярности, помогая при этом полностью или частично снять 
ограничения методов колебательной спектроскопии при изучении сложных 
многокомпонентных систем [2]: 1) перекрывание полос поглощения при совместном 
присутствии близких по природе веществ; 2) смещение максимумов и изменение 
интенсивности полос поглощения вследствие взаимного влияния компонентов 
экстрактов. В частности, изучение спектров водных вытяжек шротов золотарника 
позволило по наличию полос в области 1100–1000 см-1 идентифицировать 3-О-
гликозиды кверцетина и кампферола.  

Совокупность данных о характеристиках экстрактов, полученные в ходе описанных 
экспериментов, позволяет формировать своего рода «базы знаний» [4], на основе 
которых могут разрабатываться системы экстракционно-спектральной идентификации 
извлечений из растительного сырья (рис.).  

Подобные «базы знаний» в настоящее время нами формируются с привлечением 
соответствующего программного обеспечения; так, спектры индивидуальных 
компонентов экстрактов, а также их компаундов, вносятся в электронные базы данных, 
в частности, в программный пакетZaIR (ООО «Инфраспек»). 
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Рис. Блок-схема системы экстракционно-спектральной идентификации 

Заключение. Таким образом, на образцах докритических СО2- и водно-этанольных 
экстрактов и соответствующих шротов лекарственных растений Удмуртии обоснована 
возможность разработки системы спектральной идентификации компонентов и групп 
биологически активных соединений. 
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