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ANOTACE

Disert&ni prace je zagfena na analyzwkavych organickych latek ve vzorcichinedniho
materialu. Zabyva se aplikaci prekoncetifah technik, extralnich technik (mikroextrakce
tuhou fazi, destilace, extrakce nadkritickou takoti) a pouzitim analytickych sepanéch
metod pro identifikaci, fip. semikvantifikaci dkavych slodenin charakteristickych pro
n¢které @irodni materialyi produkty z nich vyrobené.

Teoretickacast diserténi prace je ¥novana poznatkm o silicich, princigm a aplikacim
prioritni extrakni metodou v disertai praci. Roviz je v praci obsahl&ast o plynové
chromatografii ve spojeni s hmotnostni spektrormetri

Experimentalni¢ast diserténi prace je rozglena na it hlavni kapitoly, kterymi jsou
problematika extrakce¢kavych slodenin gFitomnych v okétnich listcich #zi, analyza
raznych druli alkoholickych ndpdi a charakterizace profil¢kavych latek tonkovych bdib
Zakladni informace o zkoumanych matricich jsou wyps v teoreticke ¢asti prace,
v praktickeé ¢asti jsou uvedeny pouzité chemikaligjstroje a analytické postupygcetns
jejich optimalizace. Kazda kapitola obsahuje vlastekci, kde jsou diskutovany dosazené

vysledky, z nichz &které byly publikovany v odbornych zahramich ¢asopisech.

KLi COVA SLOVA
HS-SPME/GC-MS,iZe, alkoholické napoje, tonkové bolBipteryx odorata

TITLE
Analysis of volatile Organic Compounds in Naturatkices by HS-SPME/GC-MS



ANNOTATION

This thesis is about the analysis of volatile orgatompounds in natural samples. It is
focused on the application of preconcentrationnégres, extraction techniques (for example,
solid-phase microextraction, distillation or sup#ical fluid extraction) and the application
of analytical separation techniques for the idedtfon and semi-quantification of volatile
compounds typically found in natural materialspoyducts made from them.

The theoretical part deals with theoretical knowkedof essential oils, along with the
principles and applications of extraction methadslominant technique in this thesis is solid-
phase microextraction, so a section is dedicatediscaccordingly. There is also an extensive
part about gas chromatography-mass spectrometry.

The experimental part of the thesis is divided itlibee main chapters: the extraction of
compounds present in rose petals, the analysidfefaht kinds of alcoholic beverages, and
the aroma-profile characterization of volatile camupds found in tonka beans (Dipteryx
odorata). The theoretical part of the thesis cost#ie basic information about that which has
been studied, and the practical part contains tmemeals, instruments and analytical
procedures used. Each chapter contains its owiroseghere the results are discussed, some

of which have been published in professional fargayrnals.
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chromatografii/hnmotnostni spektrometrii/lhmotnosipéktrometrii
Head-space ve spojeni s mikroextrakci tuhou faaifplou
chromatografii ahmotnostni spektrometrii

Mezinarodni skupina pro vyzkum rakoviny

Hmotnostni spektrometrie s indak vazanym plazmatem
Kapilarni SPME



LLE
LPME

LR
MDGC, GC-GC
MDS

MS
NaSO,
NacCl

NIF, SNIF
NMR
OSME
P&T

PA

PCA
PDMS
PDMS/DVB
PP

RI

RSM
SBSE

SD

SDE
SDME
SFE
SIMCA
SPE
SPME
TDS/TDU

TFME, TF-SPME

TIC
VOCs

Extrakce kapalina-kapalina
Mikroextrakce kapalina-kapalina
Logisticka regrese

Multidimenzionalni plynova chromatogeaf
Mapovani objekt vicerozngrnym Skalovanim
Hmotnostni spektrometrie
Siran sodny

Chlorid sodny

GC/O technika zkoumajiegétnosti detekce
Nuklearni magneticka rezonance

GC/O technika zkoumajici intenzitu vonnychugémin
Purge & Trap

Polyakrylat

Analyza hlavnich komponent
Polydimethylsiloxan
Polydimethylsiloxan/divinylbenzen

Pdet piki

Reterni index

Metoda odezvové plochy

Sorpni extrakce na michadle

Destilace s vodni parou

Simultalni destilace-extrakce
Mikroextrakce jednou kapkou

Extrakce nadkritickou tekutinou
Meékké nezavislé modelovariidy analogie
Extrakce tuhou fazi

Mikroextrakce tuhou fazi

Termodesomi systém/jednotka

SPME tenkého filmu
Celkovy iontovy proud

Tekaveé organické latky



CILE PRACE

Hlavnim cilem pedloZzené disertai prace byla izolace organickyckkavych latek
pomoci dvou prekoncentmaich technik, tj. head-space (HS) a mikroextrakdeot fazi
(SPME) a jejich stanoveni metodou plynové chronatfogg s hmotnostni detekci (GC-MS).
Pozornost byla kladenagaevsim na problematiku optimalizace experimerthlpodminek
pro pouzité extradni techniky a naslednou aplikaci vzniklé metodye@né vzorky. V ramci
praktické ¢asti disertani prace byly zkoumanyizné girodni matrice. Disertmi prace je
zantiena na analyzuuZovych oketnich listki, alkoholickych napdj a tonkovych bot.
Ziskané extrakty byly podrobeny GC-MS analyze antifigované slodeniny byly

semikvantifikovany.
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1 Uvod

Rostliny, ovoce a zelenina jsou nezbytné pro lidgkyot i jeho zdravi. Hraji
vyznamnou roli diky obsahu vitamiinminerati, stopovych prvis afady dalSich dlezitych
sloZzek vyskytujici se v rostlinnych materidlechu&sti rostlin jsou idkavé a polatkave
latky, které jsou row¥ dilezité v procesutistu rostlin, konkurenci mezi rostlinami, ochéan
rostlin p'ed hmyzimi Skdci, krmeni byloZravt apod. Kromd toho, na ochranu rostlin se
pouzivaji chemické latky ve formpostiki, jako jsou nafiklad insekticidy nebo fungicidy.
Dale do styku s rostlinamifighazi i organické zrgstujici latky. Mezi tyto polutanty péit
nagiklad pesticidy, které vstupuji do rostlin z okdlai prostedi a mohou mit negativni
acinky na lidské zdravi. Proto analyz&kavych a polatkavych slodenin, sekundérnich
metabolifi a pesticid v rostlinach nabyla na vyznamu. Koncentrag@avych a polatkavych
slowenin v rostlinach jsou velmi nizké ve srovnani a/himi slozkami rostlin (jako jsou
lipidy, bilkoviny a sacharidy). Rostlinna matrice yelmi slozita, a proto je nezbytné zvolit
spravnou analytickou metodu [1].

V poslednich letech se pouzivaji mikroextiak techniky pro stanovenikavych
latek. Vyznduji se jednoduchym pouzitim, vysokou citlivostiatkou dobou fedupravy
vzorku, moznosti pouZiti nizkého objemu rozpédist, @ip. moznosti rozpoudio uplre
vynechat. Dale je tyto metody moZné automatizovaapdiikovat na matrice tizného
skupenstvi. Techniky mikroextrakce se proto stavajiraktivnim nastrojem pro
zakoncentrovanikavych a polatkavych slogenin z rostlinych matric [1].

V roce 1990 byla Pawliszynem a kol. vyvinuta metodlroextrakce tuhou fazi (solid
phase microextraction, SPME). Tato metoda byla vejohle fijata na zaklag svych vyhod
v riznych oblastech analytické chemie. Mezi jeji vyhpadyi jednoduchost, miniaturizovana
forma a diky eliminaci rozpou&tel sefadi mezi metody zelené chemie. SPME se dale
vyznauje kombinaci vzorkovani, extrakce, zakoncentrovégicni a davkovani extraktu do
chromatografu v jediném kroku. Dale je mozné SPMimkinovat i s jinymi metodami,
nagiklad head-space extrakci (HS) a zapoijit ji do en#ttizovaného procesu [1, 2].
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2 Teoreticka ¢ast

2.1 Tékavé latky v rostlinném materiélu

V rostlinach sedkaveé latky vyskytuji v podabsilic. V literatue se bzn¢ setkavame
s ozngenim silic jako esencialni, éterické nebo aromatickeje. Silice jsou lipofilniho
charakteru, olejovité a d&bd rozpustné v organickych rozpatdiech. Smichanim
esencialnich ol@js vodou vznika systém dvou nemisitelnych kapalinzalilnych hustotach.
VétSinou maji silice nizSi hustotu nez je hustota wodle v gipact vySSiho obsahu
aromatickych slotenin tomu niZe byt opané. Prevazre byvaji silice bezbarvé, ale jsou
nachylné k oxidaci a pryskignagni (tvrdnou), coz se fie projevovat ztmavnutim oleje [3].
Z divodu nepiznivého misobeni vihkosti, kysliku, tepla a&la je vhodné esencialni oleje
uchovavat ve tmavych a di@uzavenych nadobach. Ke zme vzhledu a un¢ nedochazi
pouze v pipad vystaveni jiz vySe zmémym podminkam, ale i vlivem starnuti. Barevné
silice mohou byt naklad silice gipravené z hisnanku pravého, jez ma zelené az modré
zabarveni diky fitomnosti cyklickych seskviterpérazuleri, resp. azulenogennich
seskviterpefn (nag. matricin, matrikarin). Po destilaci a okyselegfot latky nmeéni svou

strukturu a dochazi ke vzniku chamazulenu, ktefisapuje modré zabarveni silic [4, 5].

2.2 Biologicka aktivita latek

Silice vyskytujici se v rostlinach se ziskavaji roirjiné pro své l&vé a zdravi
pros@sné @inky. Biologicka aktivita silic se projevujeapobenim natznych organovych
arovnich a vyvolava dité zadouci/nezadouctinky podle druhu pouzité silice. Biologicka
aktivita dané latky mze byt biotransformaci snizena, neémma nebo zvy3ena. dihky
mohou byt nafiklad antibakterialni, antifungélni, antivirové taxidac¢ni atd. [6].

2.3 Syntetické vonné latky

V diivéjSich dobach se vyhradvyuzivaly pouze firodni materialy pro izolaci
vonnych slodenin, avSak dnes je vyvoj a aplikace syntetickyamnych latek (musk
slowenin) zcela neodmyslitelny.

Vonné latky se vyskytuji ve forénvini (parféemy, toaletni i kolinské vody),
v kosmetickych fipravcich, mydlech, Sampdnech, sprchovych gelédiicich a pracich
vyrobcich arad® dalSich produki vyskytujicich se na trhu. N&pglad parfémy, sloZzené
z parfémové kompozice jsou vykly jednak z kvalitnich irodnich materid (silic,
extrakti,, destilaf) a dale z tzv. firodreidentickych latek — latek din¢ se vyskytujicich

Vv prirodk, ale vyralinych levrgjSim zpsobem, tj. synteticky [7]. Syntetické vonné latley s
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v parfémech pouzivaji jako fixatoryaneé. Now synteticky pipravené sloteniny se musi
podrobit toxikologickym zkouskam a tést biologické odbouratelnosti. Pouzitchto latek

podléha pisnému schvalovacimu jednani [8].

2.4 Chemické slozeni

Silice jsou charakteristické velmi Sirokou Skalourgamickych slogenin.
V esencialnim oleji sedin¢ idenfitikuji terpeny (jgvodni i oxidovana forma), karbonylové
sloweniny, alkoholy, fenoly, estery, kyselinyfada dalSich slaenin. SloZeni silic se lisi
v jednotlivychc¢astech rostlin (kieny, listy, plody apod.) Na slozeni silic ma vlada faktod
- ptivod, stéi a zdravi rostliny, klima i doba sklizrf9]. Jednotlivé silice mohou byt sloZzeny
az z rkkolika stovek slotenin, gicemz fada z nich byla uz popsana vedegckych
publikacich [10]. \étSina slodenin silic, gredevsim terpenoidy, jsou opticky aktivni a jejich
enantiomery se mohou vyskytovat v rostlinactizném pondru. Rizné enantiomery mohou
projevovat rozkknou biologickou aktivitu [11]. V fipac, Ze obsahuji vice asymetrickych
uhlika, mohou se vyskytovat jako gmdiastereomér[12].

2.4.1 Terpeny, terpenoidy

V silicich se vyskytuji terpeny sloZzené ze dvou fwierpeny, strukturni vzorec
CioHie) nebo ti (seskviterpeny, strukturni vzorec 16854 isoprenovych jednotek.
Monoterpeny jsou bezbarvé, velnskavé kapaliny, které maji nevyrazné aromi.nzkych
teplotach se snadno oxiduji. Z chemického hledskggdna o isoprenoidy, které mohou byt
acyklické (nap. geraniol, nerol), monocyklické (nagimonen, menthol§i bicyklické (nag.
pinen, kafr). V pirodé monoterpeny pini hned ¢kolik funkci. Jednak mohou slouZzit
k odpuzovéani Skdci, stejré tak mohou slouZit jako lakadlo pro opylujici hmyzbo slouzit
jako lakadlo pro hmyz zneSkadjici prilakané Skidce. Také jsou vyuzivany v potraviatvi,
kosmetickém pmyslu, farmacii nebo aromaterapii¢hieré mohou fisobit proti srdénim
chorobAm a nebo se projevujiadou @inka (nag. protinadorovych—limonen,
antibakterialnichy-terpinen nebo antiseptickycipinen). Mohou tveéit az 90 % slozeni
esencialnich ol@j nagiklad u silic ziskanych z pomer&n se jedna o obsah 90-99 %
monoterpet [13]. V citrusovych plodech se vyskytuje s vysokghsahem monoterpen
D-limonen. Napiklad, esencialni oleje ziskané z pometafsladkych) obsahuji majoritni
slozky D-limonen s obsahem 83,33 % a linalool 8%1 Také v esencialnich olejich

z hakych pomeradi a sicilskych citrofi lze monitorovat vysoky obsah tergen
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V esencialnim oleji z htych pomeraéi je obsah D-limonenu 78,53 % @terpinenu
12,65 %. V oleji ze sicilskych citrdgnje obsah hlavnich slozek tergempro D-limonen
59,78 % S-pinen 14,71 % a-terpinen 10,19 % [14].

Seskviterpeny jsou obvykle bezbarvé a ve srovnambrsoterpeny jsou arométijsi,
meére tekavé a maji vysSi molekulovou hmotnost, jelikozujsiozeny zeit isoprenovych
jednotek. Projevuji se podobnymkindky jako monoterpeny a pro své vlastnosti jsou
seskviterpeny pouzivany jako fixa slozka winé v parfémech. Mezi seskviterpeny ipat
nagiklad farnesen (chmel), humulen (chmel) nebo bikabdcitrusy). Seskviterpeny jsou
hlavni sloZkou naiiklad esencialniho oleje z cedrovéh@wh (hlavni slozkou je oxidovany
seskviterpen cedrol [15]), kdy jejich obsah je & % [16]. Podob& vysoky obsah
seskviterpet (az 90 %) je i najklad v oleji ze santalovéhorela, kde hlavni sloZzky twb
cis-a-santalol acis-B-santalol [16, 17]. Hlavnimi sloZkami esencialnibieje z arélie jsoua-
af-pinen, a obsah seskvitergeje az 93 % [16, 18]. Terpen, obsahuijici kysliknsgyva
terpenoid. Kyslik je zde vazan ve farnaldehyd, ketoni, alkoholi nebo karboxylové
skupiny. Terpenoidy jsou v rostlinnych tkaniceyazrg ve volné fornd, pouze mal&ast je
piitomna v podob glykosidi [19].

2.4.2 Alkoholy a jejich derivaty

V silicich se vyskytuji alkoholyigvazre ve forne terpenoidnich alkohalvzniklych
oxidaci monoterpah nebo seskviterpé&n RozliSuji se alkoholy acyklické (napgeraniol,
linalool, citronelol-ize damaSska [20], apod.), monocyklické namentol-mata peprna
[21]) nebo bicyklické (naip borneol-levandule [22] ). Kroénterpenoidnich alkohdl jsou
piitomné i alifatické alkoholy (nd&p hexanol, heptanol ad.) a aromatické alkoholy inap

benzylalkohol, fenylethylalkohol atp.) [23, 24].

2.4.3 Karbonylové slowteniny

Karbonylové sloteniny (tj. aldehydy a ketony) rovh tvori (¢inné slozky vonnych
silic. Mezi acyklické aldehydy pétnagiklad citral (snds izomed geranialu a neralu) [25]
a citronellal. Cyklické aldehydy s aromatickym jéuir jsou benzaldehyd (naptiesre,
jasminova esence), dkoovy aldehyd (nap skdicovnik) nebo vanilin (nap vanilka).
Aldehydy mohou psobit na lidsky organismus nidglad protizastlive, snizuji horéku nebo
maji uklidiujici &inek na nervovy systém. Terpenoidni ketongsgbi uklidiujicimi
a analgetickymi €&inky, nebo mohou podporovat hojeni ran a traveefp@&noidni aldehydy

jsou pro svou silnou ovocnouini vyuZivany nafiklad v parfémech [23, 26].
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Nekteré oleje s vysokym obsahem karbonylovych &oin mohou vyvolat zdravotni
komplikace. Nafiklad olej z yzopu rize vyvolat epileptické zachvaty. Olej z pity
pravého niZze u Zen vyvolat potrat diky vysokému obsahu thwjanpulegonu, a proto se

nedoporduje olej pouzivat &hem thotenstvi [23].

2.4.4 Estery

Estery v silicich jsou obvykle velmi yiavé a maji tendenci vénsladce s ovocnym
aroma. Rsobi proti koznim vyrazkam, protizéhveé, antimykoticky a posiluji nervovy
systém. Jako ffklady estei Ize uvést nafiklad benzyl-acetat (jasminova esence), linalyl-

acetat (bergamot, levandule) nebo geranyl-acetaariidule) [23].

2.4.5 Dalsi sloweniny
Dalsi latky gitomné v silicich jsou:

= Kyseliny — kyseliny reaguji s alkoholy za vznikutess. VétSina estar je pgiitomna
v oleji jako produkt vznikajici dhem destilace. &které estery naopak mohoti p
destilaci (zejménaip hydrodestilaci) podléhat hydrolyzeritdmné kyseliny mohou
byt karboxylové (nap kyselina anisova, benzoovd, fenyloctova atd.ponmastné
(nap. kyselina palmitova) [23].

= Laktony, kumariny a furokumariny — laktony jsou tgké vnitini estery, tzn., Ze
esterovd skupina se stala &asti kruhu. Laktony jsou rozéhé v piroc
a v esencialnich olejich se vyskytuji jen ve velmalém mnozstvi. Diky vySSi
molekulové hmotnosti se obtizné ziskavaji destildeichazeji se v silicich ziskanych
nagiklad lisovanim. Hkladem laktonu je achillinfitomny viekricku obecném [23].
Kumariny a furokumariny jsou typem laktionKumariny by nély byt pouzivany
s opatrnosti, jelikoz drazdiuki a jsou fototoxické. Vysoky obsah kumarinu se
vyskytuje napiklad v tonka bobech. Bergapten, zastupce furokimaaje povazovan
za potencialni fotokarcinogen [27].

= Oxidy — v aromaterapii se ri@stji setkAvame s eukalyptolem (je znam pod Sirokou
Skalou synonym, napjako 1,8-cineol). Eukalyptova silice se pouzivsirapech proti
kasli, jako pichu’ ve Zvyka@kach atd. Bsobi napiklad antisepticky, protizéstliveé
a poméahé rozpoudthleny i rymé a nachlazeni [23].

= Ethery, furany — esencialni oleje s obsahem fehylettheru se ziskavaji nidklad
z pandanu (Obr. 1). Jakdiklad furanu v esencialnim oleji Ize uvést methafyrjenz

je jednou z Ginnych sloZek silice maty peprné. Mezi dalgindé slozky této silice
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pati mentol a menthon. Mezi pozitivniciaky maty na naSe zdravi panhagiklad

zlepSeni traveni a zazivani [23].

= Sloweniny obsahujici dusik nebo siru — mezi dusikat@shiny pati pyraziny (nap.
2,3,5-trimethylpyrazin) a alkoxyalkylpyraziny (nap2-methoxy-3-isobutylpyrazin),
které se vyskytuji ¥erstvém ovoci nebo zelerin Sloweniny obsahujici siru se
mohou vyskytovat ve fortnmerkaptafi nebo sulfid. Sirné slodeniny se projevuji

silnym pronikavym aroma (dially disulfidtfpomny vcesneku) [23].

2.5 Ziskavani silic
2.5.1 Destilace s vodni parou

Majoritni ¢ast slozek silic maji vysSi bod varu nez 100 °Qéaxpdestilace s vodni
parou (Steam Distillation — SD) umiae Setrné fedestilovani jednotlivych latek s podstatn
vySSim bodem varu nez ma voddi teplot varu vody ma izolovana latkaditou tenzi par
a ji odpovida obsah této latky v parach nad kapalirnV gipad, Zze se pary této slozky
odstraiuji proudem plynu, tj. proudem vodni pary, dochi@zirychleni vyp&vani slozky,
kterou chceme izolovat. Para je vy®Aa parnim generatorem, kter4 prochdes przorek
v baice (Obr. 2vlevo) a strhava s sebou aromatické slozky silidésled® v chladti
zkondenzuje a je jimana veulloze, kde se separuje na hydrolat (vodna vrstvegencialni

olej (Obr. 2vpravo).
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Obr. 2 Destilace s vodni parou.

2.5.2 Hydrodestilace

Destilace se provadi pofemim rostlinného materidlu do vody a uvedenim kvar
Vznikajici vodni para strhav@&kaveé slozky vzorku, kde v chladidochazi ke kondenzaci
smeési par do sérné baiky, kde vznika nemisitelny systém voda — olej (akSinou tvdi
horni lelEi ¢ast). Vznikly olej je naslednoddilen ze systému a takipraven pro fipadnou
redestilaci nebo dalSit@isteni. Behem hydrodestilace (Hydrodistillation - HD) probjiha
fyzikélné-chemické dje, jako jsou (hydro)difuze esencialnich éleg horké vody skrz
rostlinné membrany, hydrolyzaditiych slozek esencialnich otep tepelny rozklad [28, 29].
Hydrodestilace se v laboratorningifitku provadi v aparate dle Clevengera (Obr. 3).

Obr. 3 Clavengerova aparatura pro hydrodestilaci [8].
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CSN EN ISO 6571 normakoreni, kdenici latky a byliny: Stanoveni obsalddavych olej
(silic) uvadi standardizovany postup extrakékavych slodenin silic a stanoveni jejich
obsahu. Metoda je zaloZena na hydrodestilaci vadFar Clevengerova typu. Vydestilované
silice jsou jimany do zndmého mnoZstvi organickébppoustdla — xylenu. MnoZstvi

ziskanych silic se stanovi jako rozdil objemu xgleifaze po aied destilaci [31].

2.5.3 Extrakce nadkritickou tekutinou

Pro extrakci silic z{firodnich materid se pouZziva tzv. extrakce nadkritickou
tekutinou (Supercritical Fluid Extraction — SFE)FES se provadi pomoci nadkritickych
kapalin, coz jsou latky vyskytujici se ve stavu katickou teplotou (%) a kritickym tlakem
(pk). Nekastji se pouziva oxid uhdity. V dusledku fyzikalg-chemickych vlastnosti oxidu
uhlicitého se extrakce provadiipelativreé nizkém tlaku (p= 7,38 MPa) a teplotach (F 31
°C), mohou byt tedy extrahovany i tepelnestabilni slogeniny. Nadkriticky oxid uhtity
neni jedina tekutina, kterou lze pouzit jako extrakinidlo. Oxid uhliity je pouzivan pro
své [Fiznivé vlastnosti. Je to inertni, nétavy, netoxicky a cenavdostupny plyn ¥istot
potrebné pro extrakci. Oxid ukiity se pouziva pro extrakci nepolarnich slenin. Lze jej
pouzit i pro extrakci polarnich sléenin. V tomto pipact se gidava modifikator (naipklad
methanol, cyklické ethery apod.), ktery byglmspliovat podminku misitelnosti s extgakm
¢inidlem a zarovi kapalny stav  pokojové teplat. Fistroj pro laboratorni provedeni SFE
je uveden na Obr. 4 [32].

Obr. 4 Aparatura pro SFE.
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2.6 Rize

Razovy olej se vyrabi zpracovaninizovych okétnich listki, obvykle destilaci vodni
parou nebo maceraci. SlozefZaového oleje je variabilni a zavisi rfapa fazi ve vyvoji
kvétu. Hlavnimi sloZzkami poupat jsogy-murolen, a-himachalen aa-pinen. V¢erstvych
rostlinach, ve fazich od rozvijeni patg, jsou hlavnimi slozkanf-citronellol, citronellol-
acetat, fenylethyl alkohol a geraniol, ve fazi @blo rozkétu pougte predstavuji hlavni
zastoupeni B-citronellol, citronellol-acetat, fenylethyl alkohogeranyl-acetat, geraniol,
fenylethyl-acetat, nerol, n-hexyl-acetdtranyrcen. V tizovém esencialnim oleji existuje az
20 druhi latek, které pekraiuji obsah 1 %, ndp fenylethyl alkohol (22,61 %), citronellol
(12,02 %), geraniol (6,77 %), eugenol (6,19 %) mihalkoholu (2,33 %) [33].

Nejcastji se zpracovavaji dva druhyizi, a to fize damaSskaRpsa damasceha
a nize stolistdRosa centifolip DamaSskaize se pstuje edevsim v Turecku a Bulharsku,
pak také v lIranu, Indii, Maroku, jizni FranciiCing, jizni Italii, v Libyi, na jihu
Ruska a na Ukrajith RazZe stolista sedstuje v Maroku, Francii a EQyp{34].

Razovy olej je jednou z nejhodna@i8ich surovin parfumerie, kosmetiky
a farmaceutického pmyslu. R@ni swtova produkceirzoveho oleje je fiblizné 15 000 kg,
hlavnimi producenty jsou Turecko a Bulharsko [3E4to skuténost vede kadé védeckych
publikaci zaobirajic se analyzamizf, esenciélnich ol&j apod. Jedna seigdevsim
o kvalitativni a kvantitativni analyzy, vyti€ni aroma-profil nebo klasifikaci jednotlivych
druhi razi, pripadré oleja z nich gipravenych. Nafiklad, Gorji-Chakespari [36]
s kolektivem pouZzili elektronicky nos k rychlé idiikaci jednotlivych genotyp razi na
z&kladré zjisteni chemické kompozice vydestilovanych esencialoilefii. Verma a kol. [37]
se pro zmnu zabyvali destilaci suSenych @kvich listi damaSskéize.

Krom¢ destilace se k ziskavanizovych olefi pouzivaji i dalSi metody, jako je
extrakce rozpoustilem [38], extrakce nadkritickou tekutinou [39-4dgbo se tak&asto
vyuziva kombinace d&kolika metod. Pro svou jednoduchost a relativni hlgst se
v laboratornim réfitku pouziva head-space mikroextrakce tuhou fazsp@eni s GC/MS.
Erbas a kol. [38] spojenim HS-SPME-GC/MS separowalidentifikovali 46 slotenin
v ¢erstvych #@Zzich s majoritnim zastoupenim fenylethyl alkohoWB,2 %), citronellolu
(16,6 %) a geraniolu (10,3 %). Vydestilovany esaimtiolej vykazoval odliSné slozeni, kdy
aspesre identifikovali pouze 15 slaienin a obsah fenylethyl alkoholginil pouze 1,3 %.
Kromé vydestilovaného esencialniho oleje byly analyzgviadalSi produkty vzniklé dhem
destilace, tj. WZova voda (hydrosol) a zbytkova voda. Analyaaveho oleje, kZové vody
a zbytkové vody byla provedena pomoci GC-FID. Vgdlprodukty simultélni destilace-
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extrakce vykazovaly vySSi mnozstvi fenylethyl al&lohve srovnani s esencialnim olejem.
Obsah fenylethyl alkoholu vizové vod byl 35,6 %) a ve zbytkové védbyl jednoznéné
nejvyssi, tj. 98,2 %. Ostatni vonné komponerii¥owvé vody byly geraniol (27,9 %), nerol
(12,9 %), citronellol (8,3 %) a eugenol (6,2 %)ri2ové vo@d a zbytkové vod nebyly
piitomny uhlovodiky s dlouhyntettzcem, s vyjimkou eikosanu, ktery bykifpmen ve
stejném mnozstvi vizoveé vod i zbytkové vod, tj. 1,8 %. PodstatnnizSi obsah eikosanu

byl v riZovych pléatcich (0,2 %) a wzovem oleji (0,5 %).

2.7 Alkoholické napoje

2.7.1 Historie
Alkoholické népoje, ¥etre ovocnych destildit jsou velmi popularni po celém &w.

Ve stedni a vychodni Evr@pse ovocné destilaty povazuji zatitgé pojeti tradice nebo
gastronomické &Hictvi riznych kultur [42]. Historie alkoholickych napojsaha az do
starowku, kdy se denci zabyvali destilaci esenci tidgad z fiznych bylin, kvasnic apod.
Napoje nasly své vyuziti i jako débné prosedky vyrakné v Iékarnach, palirnach nebo
dilnach zabyvajicich se alchymii. W¥igjSich dobach se jako surovinatend pro destilaci
pouzivalo zkazené a nahnilé ovoce s cilem ho zathrvSak v pfibéhu 19. stoleti se, pod
puisobenim ositové cinnosti hospod&kych spolk a tisku, zaina k zaloZeni kvasu uZzivat

pouze ovoce vyzralé, kvalitni a zdravé [43].

2.7.2 Rozdleni alkoholickych napoja

Klasifikaci nejen alkoholickych napij uvadi vyhlaska Ministerstva zeédglstvi
¢. 335/1997 Sb., kterou se provadi § 18 pism. aj)d)), j) a k) zakond. 110/1997 Sb..
Alkoholické napoje se liSi podle obsahu ethanohépoji. Ve vig je @iblizné 10-15 % (v/v);
v klasickém pi¢ kolem 5 % (v/v), ale vifjpact speciélnich drub piva se hodnota @ize
pohybovat az kolem 7-8 % (v/v). VysSi obsah ethagelve whisky (cca 40 % (v/v)), rumu
(cca 38 % (v/v)) a v ovocnych destilatech se hoaletthanolu pohybuje az nad 40 % (v/v).
Pri vyrobé ovocnych destildit vznika methanol, jenz se jeho vysledny obsah mpakjbovat
v pripustném obsahu podle vyhlasky141/1997 Sb. #oha¢. 3, tj. 15 g/L 100% ethanolu
(1,5 % (v/v)). Napiklad v 50% ovocném destilatutie byt obsah methanolu nejvyse 0,75 %
(v/v). Krome téchto ,klasickych* alkoholickych napbjexistuje napoj, jehoz obsah ethanolu

se pohybuje okolo 70% (v/v), jedn& se o tzv. abgihd].
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2.7.3 Ovocné destilaty

| pres fakt, Ze Keské republice neodmyslitelné fiatyroba a konzumace piva, tak
i vyroba ovocnych destilatje velmi oblibena, a to zejména na MatravYodle n&zeni
Evropského parlamentu a Rady (ES)110/2008 ze dne 15. ledna 2008 se ovocny destilat
ozn&uje jako lihovina vyrobena vyhradnalkoholovym kvaSenim a destilaci duznatého
ovoce nebo mostu takového ovoce, bobulovin nebenig}, s peckami nebo bez pecek [45,
46].

Nejcasgji zpracovavanym druhem ovoce jsou Svesikgska republika neni jedina,
ktera pati mezi velké producenty ovocného destilatu ze &kedPati mezi € i Polsko,
Slovensko, Md&arsko, Bulharsko, Srbsko nebo Rumunsko [47].

Ovocné destilaty se kramsSvestek vyrafji i z dalSich drufh ovoce. Lze pouzit
peckoviny (tesrg, viSré, meruiky, broskve, mirabelky apod.), jadrové ovoce (hyy$iblka)

a drobné ovoce i{gné druhy bobuli). Aroma vysledného produktu byedmy rozmanité.
Hlavnimi sloZzkami ovocnych destitajsou ethanol a voda. Nicm&ndalSi slodeniny hraji

vyznamnou roli v oblasti chuti aimi lihovin. Jedna se @kavé slodeniny — vy3Si alkoholy,
aldehydy, estery, kyselinygkkavé fenoly atd. [48]. Vysledn& kvalita lihovin @livnéna

piirodnim aroma daného ovoce (primarnitihda je utenafadou fakto#, jako jsou doba
sklizr¢, zengpisny pivod, zpisob @stovani a nasledné skladovani. Déle se na vysheitmié
lihoviny podili i fermentace (sekundarniighw’), destilace (tercialnifichu’) a zrani napoje
(kvartérni gichw) [42, 49].

Analyza tkavych slodenin v ovocnych destilatech je popsansas veédeckych
publikaci. Napiklad Sliwinska a kol. [42] se popisuji ovocné likéry a destilvyrobené ze
Svestek, eSni, melouf, jablek, citrug a hrusek) a uva§l metody pouZzitelné pro sledovani
procesu fermentace (pomoci HPLC), analygkatych slodenin (GC ve spojeni s MS nebo
FID detektorem), stanoveni obsahu vybranychdéganin (spektrofotometricka analyza) nebo
urceni organoleptickych vlastnosti (senzorickd angly&adecka a kol. [48] zase u¥fd
fluorescekini spektroskopii jako nastroj pro stanovenikterych slodenin gitomnych
v nizkych koncentracich (0,1 — 1 pg/l). Lachenmaidwol. [50] pouZili pl& automatizovany
proces HS-SPME/GC/MS/MS pro stanoveni toxickéhoyldtarbamatu v 54 ovocnych
destilatech (40 % (v/v))ipravenych z peckovin, které byly ziskany z malduauziu nebo
piimo z palirny. Uvadi se, Ze ethyl-karbamatistgbuje rakovinu u zvat a byl klasifikovan
Mezinaroni agentura pro vyzkum rakoviny (IARC) jakwozny karcinogen pr@lovéka
(skupina 2B) [51]. Ethyl-karbaméat vznik&Hem fermenténiho procesu a byl detekovan
v produktech jako je pivo, chléb, jogurt ad. V rot@85 vznikly véejné obavy o lidské
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zdravi, kdy kanadské organy zjistily relativnvysoké hodnoty ethyl-karbaméatu
v alkoholickych napojich (vyrobenych z plodvestek, iesni, meruék apod.) dovazenych
z Némecka. V dsledku toho Kanada nastavila maximalni limit 0,4/Ineghyl-karbaméatu

v ovocnych lihovinach [50]. Analyzou ethyl-karbamase také zabyvali Li. a kol. [52]
v ¢inskych lihovindch pomoci HPLC ve spojeni s fluosgnim detektorem.

2.8 Tonkové boby

Tonkoveé boby (také znamé jako tonkoveé fazole, tpjg@u semena stromDipteryx
Odorata(Aubl.) Willd., ktery se nachazi vetstni a jizni Americe [53]. Jednotlivd semena
tonky jsou dlouhé iblizn¢ 2,5-3,0 cm (vyznaiji se¢ernym vrasitym povrchem se stlym
vnittkem (Obr. 5). Diky rozmanité Skale aroma, jakovimé vanilky, skdice, Safranu,
mandle nebo itebicku, se extrakty z tonky pouZzivaji na trhu s tabdkaivprodukty jako jsou
napiklad cigarety, doutniky nebo Snupaci tabak. VywaZktonkovych semen se také
pouzivaji v kosmetickém, parfemovémumysiu nebo také jakoi{sada pro aromatizaci
v potravinach (najbklad napoje cola nebo cukrovinky) [54, 55].

Tonkové boby obsahuji kumarin, jehoz obsah s&armpohybovat v rozmezi 1-3 %
(vyjimecneé az 10 %) [54]. V semenech jsou také&gmny sloZky s niz8im obsahem, jako je
5-hydroxymethylfurfural, dihydrokumarin a methyl-libatat [27]. V roce 1855 se zaly
objevovat studie, které nazfilg, Ze kumarin ma toxické dinky na nervovy systém, srdce,
krevni cévy a jatra u zkdt, steji tak i na vyvolani nadorovych oneme@ain a toxickych
stavi u lidi. V roce 1954, Ead pro kontrolu potravin ad& (Food and Drug Administrattion,
FDA) zak&zala pouZzivat kumarin v potravinach, rikolSsak v tabakovych vyrobcich.
V evropskych zemich je povoleno pouzivat kumarkojpotravinovou fisadu, ale v zemich
USA je pouzivani kumarinu zakazano. K&lad, francouzska kuchyrecela zrn¢ pouziva

tonkové boby proifpravu deseit[56].

Obr. 5 Tonkové boby [57].
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2.9 Extrakce latek

Extrakce analyt je zaloZena na styku nejnénlvou vzdjemé nemisitelnych fazi,
které se vyznalji rozdilnou rozpustnosti (rozdilnymi ragdvacimi koeficienty)
v pouzitych rozpoustlech. Extrakce se provadi s cilem &ddanalyt od zbyvajicich slozek,
nebo naopak oditit ruSici latky od analytu. Extraki techniky élime do rekolika skupin.
Principidlre existuji d¥ zékladni skupiny, a to metody zaloZzené na rovno&adistribuci
slozek (destilace, extrakce apod.) a metody zalwhenrozdilech v rychlosti migrace slozek
ato b’ pres polopropustnou membranuizné druhy filtrace, dialyza a osméza), nebo
v silovém poli (elektroforéza).iPvybéru vhodné extraini metody je pdeba vzit v Gvahu
vlastnosti separovaného analytu. Obrzmazotuje separéni metody pro vodné vzorky
a mize poslouzit jako orientai nastroj pro vyér vhodné metody na zakladznalosti

tekavosti, polarity a molekulové hmotnosti separovemezorku [58, 59].
2.9.1 Extrak ¢éni a mikroextrak éni techniky

Od 19. stoleti se vyuZzivaji klasické exitak metody - standardizovana Soxhletova
extrakce nebo extrakce kapalina-kapalina (Liquigeiid Extraction — LLE). Tyto metody
vyZzaduji velké mnoZstvi rozpowdel, ukitou zruenost acasovou flexibilitu. Tyto dvody
vedly ke vzniku novych metod, vyz&igicich se zkracenimasu, jednoduchosti a snizenim
mnoZstvi az fpadnym odstramim rozpousdtdel. ZjednoduSovani a miniaturizace vede ke
vzniku mikroextraknich technik vyznéujici se velmi malym extrahovanym mnoZstvim ve
srovnani k celkovému mnoZzstvi vzorku. Jiz zéntn extrakce kapalina-kapalina ma svou
mikroextrakni verzi — mikroextrakce kapalina-kapalina (Liqydhase microextraction, —
LPME), ktera misto desitek az stovek mildlitfv pripact LLE), vyuzivaradow mikrolitry
rozpoustdla. Mikroextrakini techniky se projevujidkolika spolénymi vlastnostmi, a to Ze
jsou ¢aso¥ nenar@né, snizuji spdgebu toxickych organickych rozpowdel, snadno
pouzitelné a kompatibilni nailad s plynovou chromatografii (Gas ChromatographyC),
vysoko&innou kapalinovou chromatografii (High Performaridguid Chromatography —

HPLC) nebo kapilarni elektroforézou (Capillary Etephoresis — CE) [58]
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Obr. 6 Extrak éni metody pro vodné vzorky. Symbolika: (I)-kapalnafaze, (s)-tuha faze, HS-head-
space [60].

2.9.2 Mikroextrakce tuhou fazi

Mikroextrakce tuhou fazi (Solid Phase-Microextraoti- SPME) je sokmé-desorgni
technika pouzivana k zakoncentrovani analytu phmritorni dely [61, 62]. Extrakce
analytu ze vzorku probih& pouze do dosazeni roimowdetodu charakterizuje jejiciinnost,
jednoduchost, mala sgeba vzork a eliminace organickych rozpo&del. Diky absenci
organickych rozpoustlel je tato metodikéazena mezi "zelené analytické metody".
SPME se pouzivaipdevSim pro kvalitativni, ffp. semikvalitativni analyzu organickych
slowenin z girodnich vzork, nagiklad potravin a vonnych latek, nebo také latek
zneistujici zivotni prostedi. Resnost a spravnost vysldédje ovlivnéna celouradou faktoi
(vybér vlakna, iontova sila roztoku, pH, michani, vetika druh molekul sorbované latky,
teplota atd.). V fipadt kvantifikace, SPME poskytuje linearni kalibna zavislost v Sirokém
koncentrgnim rozmezi [63].

Pouziti SPME ma velky vyznam ve spojeni s plynogbromatografii a hmotnostnim
detektorem (GC/MS). V kombinaci s vysokotnou kapalinovou chromatografii (HPLC) se
pouziva desokmi adaptér [64].

2.9.2.1 Mikroextrakce tuhou fazi na vliakno
Principem metody je sorpce analytu ngerkennych vlaknech pokrytych vrstvou
polymeru (stacionarni fazi aiazné polari¢ a sorgnich vlastnostech). Instrumentace pro
mikroextrakci tuhou fazi je zobrazena na Obr. ferkenné vlakno (délky asi 1 cm, pokryté
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polymerem) spojené s pistem je urmst v duté ocelové jehle, ktera chrani vidknedo
mechanickym poSkozenim. Vyhodou je jeho opakovételouzivani [65]. festoZze vznikaji
stdle nové modifikace SPME (viz. kapitola 2.9.2.89k usp#adani na vlakno se da
povazovat za n&asgjSi pouzivany typ SPME.

Kazdy sorbent na vlaknje charakterizovany barvou plastového Uchytu,yksouzi
k uchyceni vldkna do drzdku. Toto barevné rozliSeife slouzit v praxi k usnadni
identifikace SPME vlaken podle typu sorbentu @énmiru. Nagiklad pro PDMS vlakno
s riznou tlouskou stacionarni faze existuji vlakna zelena (7 pata (30 um) anebo
¢ervend (100 pm) [66].

jehla k propichnuti

Z-stérbina septa

aretace pistu 'J : '
olno pro ; / nastavec
barvu viakna vidkna
nastaveni '
hloubly jehly ! /
2 viakno

Obr. 7 Zarizeni pro SPME [67].

2.9.2.2 Stacionarni faze

Stacionarni faze zakotvené na SPME vidknaji klicovou roli. Polarita stacionarni
faze se voli podle typu extrahovanych latek.Mybéru se Iz&idit Liebigovym pravidlem, Ze
"podobné se rozpouéti v podobném”, a tedy pro Ieodtlmolérnl'ch latek se voli polérni faze,
kritériem @i vybéru vhodné faze proifpravu viaken je extraki mechanismus. Existuji
absorbenty (homogennéisté polymery) a adsorbenty (poréziastice suspendované
v polymeru). B absorpci je analyt zachycerfimo ve vrsté¢ pokryvajici Kemenné vidkno
a v pipadt adsorpce je analyt zachycen na povrchu porézidistic, které jsou suspendované

v polymerni vrst¢ na povrchu vlakna. Do skupiny absorliemiati nagiklad nepolarni
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polydimethylsiloxan (PDMS) a polarni polyakrylatAP Spojenim dvou a vice polymer
vznikaji smésné sorbenty, naiklad polydimethylsiloxan-divinyloenzen (PDMS/DVB),
carboxen-divinylbenzen (CAR/DVB), carboxen-polydimgsiloxan (CAR/PDMS) atd. [68].

2.9.2.3 Sorpce analy#

Sorpce slotenin miZze probihat veréch odliSnych zjgsobech. Hmym kontaktem
vlakna a kapalného vzorku dochazi k tzvinge sorpci neboli ifmému ponéeni (Direct
Immersing Solid Phase Microextraction — DI-SPMEXtrBkce byvacasto doprovazena
michanim z @vodu urychleni ustaveni rovnovahy. Nevyhoda tohgfm sorpce je ijimy
kontakt vidkna s kapalnym proéstlim a tim sniZeni Zivotnosti vlakna. Metoda jedriépro
extrakci netkavych nebo malogkavych slodenin [64, 65].Castji pouzivanym typem
sorpce je head-space technika (Head-space SoliseRfiacroextraction — HS-SPME). Na
rozdil od DI-SPME neni vlakno wimmém kontaktu se vzorkemf aiz kapalnym nebo
pevnym, a tim padem nedochazi k vymgzimu zkracovani Zivotnosti vidkna. Tento
tiislozkovy systém (vlakno — vzorek — prostor nadrkem) se pouZziva vyhradmpro extrakci
teékavych latek, které snadnorgehazeji do plynné faze, a naopak neni vhodny pro
makromolekularni latky. HS a DI-SPME techniky mohioyt pouzity v kombinaci s GC,
GC/MS nebo HPLC a HPLC/MS.

Ve tretim rezimu, tj. extrakce s membranovou ochrareulgkno oddleno od vzorku
selektivni membranou, ktera unioge analyim difundovat k vlaknu a zarowebrani
prichodu nezadoucich latek. Hlavni funkce membranycjgana vliaknaied nepiznivymi
efekty zapicinéné vysokomolekularnimi sl@eninami obsazenymi v matrici [69]. VSechny

zminéné zpisoby sorpce slaenin jsou uvedeny na Obr. 8.

head-space vzorkovani vlikno membrina

RNY

vzorek

C

Obr. 8 Zpiisoby sorpce analyit. A) piima extrakce (DI-SPME); B) head-space SPME; C)ima
extrakce s membranovou ochranou [69].
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2.9.2.4 Desorpce analyi

V GC/LC chromatografu néasleéindochazi k desorpci sorbovanych latek a jejich
separaci. K desorpci latekire dochazet dima zpisoby. V gipadc plynové chromatografie
se pouziva tepelna desorpce, kdy se vlakno zavédbmo nastkového prostoru. Tepelna
desorpce je zavisla na bodu varu analytu, tloeiSsorgni faze vldkna a teplét Spojeni
SPME s kapalinovou chromatografii je umé&io prostednictvim specialniho adaptéru, ktery
se sklada z Sesticestného davkovaciho ventilu arjpies komory, kterd nahrazuje davkovaci
smytku HPLC systému. Na rozdil od GC je v tomtdppct desorpce provedena kapalnhou
fazi, kterd je nasled@drdavkovana na chromatografickou kolonu. Podle Silypce analytu Ize
zvolit desorpci v proudu mobilni faze (dynamickasagce), nebo lze nechat vlakno
v kontaktu s mobilni fazi po ¢&ity cas (statickd desorpce) a teprve pak desorbované

sloweniny zavest na kolonu [61, 70-73].

2.9.2.5 Extrakéni podminky

Pro spravné pouziti SPME je pebba zvolit vhodné podminky extrakce.uBih
extrakce slozek vzotkznané ovliviiuje extrakni doba a teplota, iontova sila, Uprava pH
prostedi nebo také vliv michani. V neposledat je také dlezité sprava vybrat vhodny
typ vlidkna s odpovidajici tloti&ou stacionarni faze. Podstatné je stdomit, Ze SPME je
zaloZzena na procesu rovnovaznéhgewi, neboli Ze maximalni mnoZstvi analytu bude
extrahovano v dab rovnovahy. V praxi neni nutnosti dosahnout rovingyaale je teba

dodrzet konstantni podminky.

2.9.2.5.1 Extrak’ni ¢as a teplota

Za optimalni dobu extrakce je povazovias, za kterého bude dosazeno rovnovahy
a zarové mnozstvi extrahovaného analytiistane konstantni (v mezich experimentalni
chyby) a je ekvivalentni extrahovanému mnozstérékse jiz ase neréni [74].

V piipact optimalizace jeieba vzdy zvolit utity kompromis mezi optimalizovanymi
faktory. Analyzované vzorky jsou komplexni &rslogenin, kde kazda z nich se vyznge
jinou polaritou adkavosti. NiZSi teploty extrakce jsou vheégi pro latky ¢kavé a naopak je
tomu u latek méhtekavych, jejichZz koncentrace v head-space prostosterse zvysujici se
teplotou, ale jen do okamziku ustaveni rovnovalyvelb¢ podminek jeieba brat v dvahu
i mozné zvySeni rizika tepelné degradace &ain. Ri vySSich teplotach dochéazi
k rychlejSimu ustaveni rovnovahy, a proto u HS-SPiMi4& extrakni ¢as kratSi nez u DI-
SPME [75, 76].
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2.9.2.5.2 Typ vldkna a tlou¥ka stacionarni faze

Sorgni faze vlakna se voli tak, aby polarita faze Wyliak& polari¢ extrahovanych
slowenin. Krong rozdilné polarity vidken se vlakna liSi i tloudu stacionarni faze, které
zarovea uréuji kapacitu vlakna. Ndjklad nepolarni PDMS vlakno seude nasledow lisit
podle tlousky sorbentu: 7 pm, 30 um nebo 100 um. Volba tlkySsorbentu ovliviuje
citlivost a rychlost extrakce. VIdkna se $jBi vrstvou filmu vyZaduji delstas k dosazeni
rovnovahy, ale zarowemohou extrahovat&®Si mnoZstvi slokenin a projevuji se taketsi

citlivosti, zatimco vlakna s teénvrstvou sorpni faze poskytu;ji rychlejSi extrakci anaiy6].

2.9.2.5.3 Pridavek soli

V systému HS-SPME sefidavkem soli (ngjastji NaCl, NgSQ,) miaze docilit
n¢kolika zmeén. Dochazi ke zvySeni iontové sily roztoku a tirfzeni rozpustnosti anafyt
Zarover tak dochazi ke zvySeni koncentrace latek v padai & naslednému urychleni
extrakce latek na SPME vlaknTento tzv.vysolovaci efekize také pouzit vifpact nizké
odezvy analytu. ZvySenim iontové sily roztoktidpavkem soli dochazi ke zvySeni &3ku,

obzvla§ u polarnich agkavych latek [70].

2.9.2.5.4 Zmena pH

Spravna volba pH také hraje rozhodujici rafi @xtrakci kyselych nebo bazickych
slowenin. LepSi extrakci analytlze docilit potl&enim disociace latek. i@srEji feceno,
kyselé a bazické latky jsou lépe extrahovany v Kyse resp. bazickém prdeti, kde je
potlaiena jejich disociace. Hodnoty pH jsou limitovany erenym rozsahemupobeni pro
jednotlivé druhy viaken, ndjklad PDMS lze pouZzit v rozsahu pH 2-10 [74, 76].

2.9.2.5.5 Vliv michani

Michani @i DI-SPME urychluje transport latek (zejména u nkale s vySSi
molekulovou hmotnosti a vysokym difaznim koeficem) ze vzorku k vlaknu, a tim dochazi
k rychlejSimu dosazeni rovnovahy. Yigad HS-SPME nema michani tak vyrazny vliv na
extrakci tkavych latek jako tomu je wipact DI-SPME. Michani mize byt magnetické,
vortexové (pohybujici se nadobka se vzorkem), nmiclpdhybem vldkna (vibrace viakna)

nebo ultrazvukem (vhodné pro rostlinny materiabkruseni bugk) [70].

2.9.2.6 Modifikace mikroextrakce tuhou fazi

Experimentalni usgddani SPME se vyvojem metodik§zné modifikovalo. Existuji
techniky vyuzZivajici nafklad kapiléry, tzv. kapilarni SPME (tzv. "In-TuhelT-SPME),
nebo tenkého filmu, (Thin Film Microextraction — ME nebo také TF-SPME).
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Eisert a Pawliszyn vyvinuli IT-SPME pro HPLC neb@4MS, jelikoz SPME vldkno sotva
odolava agresivnim podminkdm rozp@d&l pouzivanych v HPLC. IT-SPMEfgkonava
nevyhody vlakna spojené sehkosti a nizkou sokpi kapacitou vrstev filmovych povlék
Tato modifikace pouziva otéanou trubicovou kapilaru (z tavenéheéekene), ve které je
extrakéni faze bd’ jako vnitni povrchova vrstva nebo vyplV dasledku toho maji IT-SPME
zaizeni vysSi mechanickou stabilitu nez fippc klasického SPME. DalSimugdodem pro
vyvoj IT-SPME byl nedostatek automatizade pouziti SPME spojeného s HPLC. Pomoci
automatizace je tak mozné sasré provadt extrakci, desorpci a Uskovani. Vyhodou
automatizovanych systé&mve srovnani s manualnimi technikami jsou krat3koxe® ¢asy
analyz nebo f&snost. Nevyhodou IT-SPME je ucpavani kapilar. Tdneuxedejit tim, Ze se
tato technika aplikuje na vzorky bez interfefeith fazi, jako jsou napmakromolekuly. IT-
SPME lze rozdit na metody s pouzitim extrakich povlak, kde se povlak pouziva jako
vnitini extrakni faze imobilizované v kapilarni &k, nebo metody s pouZzitim extrak
naplrg, jak je tomu znazogmo na Obr. 9 [77].

SPME a IT-SPME

"Klasické™ SPME vidkno ITE s extrakénim poviakem ITE s extrackni ndpinf
trublhce
trubice \l
poviak na ynitinim \ " —.
o povrchu ] o
kfemenng viakng o = \ £ ]
: 5 % Vyplh {skienéna
E - poviak ‘::: . = vata, adsorbent,
= potymermi kulidky]

Obr. 9 Srovnani SPME a IT-SPME [77].

IT-SPME pouziva pro extrakci dutou silikagelovoupkaru, kde je extralni faze
(sorbent) umigha na vnitni sgéné kapilary. BZné se mohou pouzivat i GC kapilary.
Pouzitim této techniky se nejen zvySuje &xtost extrakce a citlivost, ale vyuZiva se
I moznosti automatizace procesu a spojeni s kapadin nebo plynovou chromatografii,
stejre jako v gipad TF-SPME [78].

V pripact TF-SPME se jako extréki faze pouziva plochy film (n&pPDMS), jez
poskytuje ¥tSi plochu extragni faze, ¢im zarovét zlepSuje extrakci analytv rozumné
extrakeni doke. Na Obr. 10 je znazogn tenky film ve forng listi [79].
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Obr. 10 Tenky film ve formatu 96 listi [79].

TF-SPME metoda nachézi uplath nagiklad pro extrakci polyaromatickych
uhlovodiki nebo pesticidl ve vodach, nebo také v oblasti bioanalyzy, Zivwinprostedi

nebo dopingové analyzy [80, 81].

2.9.2.7 DalSi mikroextrak’ni techniky

Déle se pouZzivaji metody jako sonp extrakce na michacidince (Stir Bar Sorptive
Extraction — SBSE) nebo mikroextrakce jednou kapkBingle-Drop Microextraction —
SDME) [82]. SDME byla pedstavena v roce 1996 Jeannotem a Cantwellem, ya safik
jednoduchosti rychle nasla uplatr v praxi. Metoda vychazi z miniaturizace LLE auziva
poznatki z SPME metodiky. Experimentalni ugpdani SDME je na Obr. 11. Mikrdgtacka
je naplna organickym rozpoufdlem (extrakni c¢inidlo) a propichnuta septem do
vzorkovaci nadobky. Mikrokapka je vytkena pistem na seSikmeny hrot. Skniny se
extrahuji do kapky, ktera je po extrakcizptazena do mikrosikacky. Vzorek se nasledn
davkuje do GC chromatografu. Techniku Ize aplikovgkimém (DI-SDME) nebo head-
space (HS-SDME) vzorkovani. Faktory owlyici extrakni proces jsou extr&Ri ¢inidlo,
velikost kapky, extradni teplota a doba, vliv michani, pH a iontové silyhodou SDME je
pouziti nové extraini faze pro kazdou extrakci, dikemuz nedochazi k tzv. carry over
efektu (nedochazi kipnosu analytu do naslednych analyz). SDME nachglztrini pro
analyzy vzork Zivotniho prodedi, biologickych, kosmetickych latek nebo v olilast

potravindské analyzy [83, 84].
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Obr. 11 Experimentalni uspa‘adani SDME [85].

Pri extrakci organickych latek z vodnych rozioke pouZiva extrakce na magnetické

michadlo (sorpni ty¢inku). SBSE je extraini technika bez obsahu rozpaid&l a je citlivgjSi
nez SPME, nebhbSBSE michadlo m& diky s#j$i vrstw sorbentu vySSi so¥pi kapacitu
amiZze tak vic extrahovat a zakoncentrovat analyty. ZR@ji se komeiné dostupné
michadla (@zné tlousky stacionarni faze;utené velikosti) zn&na Twister (Obr. 12).
Analyty z michadla se desorbuji s pouzitim tepedfiegorpce (tepetnhdesorgni jednotka
TDU nebo tepelér desorgni systém TDS) ve spojeni s GC nebo Izefipat tepelr®

labilnich slodenin pouzit i desorpci za pouZiti rozpaiaa [86].

Obr. 12 Twister michadla. Twister s polydimethylsibxanem (PDMS) stacionarni fazi (vlevo)
a Twister s polydimethylsiloxanem (PDMS)/ ethylenglkolem (EG) — kopolymer na inertni
kovové m¥iZzce pro mechanickou stabilizaci [87].

2.9.3 Extrakce tuhou fazi

Pripravarady vzorki se tradin¢ sklada z kolika kroki — rozpoustni vzorku,gisténi
a extrakce analytu vhodivybranou metodou. Vifpadc kapalnych vzork Ize vyuzivat LLE.
Tato metoda se vyztaje rekterymi nevyhodami. Jedna se hikfad o pouziti ¥tSich
objemi organickych rozpou&tel, s¢imZ je spojena toxicita a vy3Si naklady. Dalézm
dochazet ke vzniku emulzi, které se fippd vzniku musi dale odstiavat napiklad
piidavkem soli, zativanim a chlazenimétici nalevky, filtraci, odsed&nim nebo malym
piidavkem jiného organického rozpatdia. Snaha o odstrami &chto nedostatk vedle ve

druhé polovig 20. stoleti ke vzniku extrakce tuhou fazi (Solith&e Extraction — SPE), ktera
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89].

Extrakce tuhou fazi je metoda pouzivanaikpmaw vzorku, ktera v prvnim kroku
koncentruje &isti analyt pomoci sorpce na tuhy sorbent wmnistv patronce nebo v disku
(Obr. 13). V dalsi fazi dochazi k eluci analytu dhgm rozpou&dlem pro instrumentalni
analyzu. Metoda je vhodna pro plynné nebo kapahogéky [89].

Obr. 13 Davkovani vzorku na A) klasickou SPE kolonk, B) na disk [90].

Stejré jako u SPME, i zde se voli pro nejlepsi retencalgh podobna polarita faze
a separovanych sloenin. Faze pouzivané pro SPE mohou byt trojiho .tydahou byt
pouzity:
= Normdlni faze — polarni: silikagel, oxid hlinity|dfisil, polarre modifikovany silikagel
(CN, diol, NH,)
» Reverzni faze — nepolarni: nepokmodifikovany silikagel (oktadecyl 45 oktyl Cg
apod.)
» |ontomenice: silikagel s chemicky vdzanym
A) kladre nabitym modifikatorem (kvart. a sek. amin) = ANEME
B) zaporr nabitym modifikatorem (benzen- nebo propylsulfoadys.) = KATEXEM
Krom¢ povahy analytu jei¢ba zohlednit i volbu etmiho rozpou&dla. a ziskat informace
o pripadnych interferentech, které se mohou vyskytevastrici. [88].

Princip SPE je uveden na Obr. 14. V prvnim krokwchdzi k tzv. kondicionaci
kolonky, kdy doché&zi k aktivaci pevné faze pro liakei se vzorkem. Sorbent v SPE kolonce
se promyva organickym rozpo&dtkem v celkovém objemu ¢kolika mililitri. Poté se
kolonka proplachuje jeStrozpou&dlem podobnym vzorku pro Upravu priesti pro
zpracovavany vzorek. V dalSich krocich dochazistedujicim operacim: davkovani vzorku,
promyti vhodnym rozpou&tlem, suSeni proudem interniho plynu (dusiku) netmuchem.
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Poslednim krokem je eluce zachycenych afaktdochazi k promyti kolonky einim
rozpoustdlem a eluét je jiman a nasleédmpravovan [88].

Kondicionace  Aplikace vzorku Promyti Eluce
va

wUr 7 i qlr

® 4

W - - F -

[ T T |

[Analyt B Interferenty ® .*]

Obr. 14 Schéma SPE [91].

2.9.4 Extrakce plynem

Extrakce plynem, neboli head-space analfidaad-space Analysis — HS), je metoda
obecré fazena mezi extragki obohacovaci techniky. Vzorek je undfstv septem uzaené
naddobce do ustaveni rovnovahy mezi plynnou a kapalgipadré plynnou a pevnou fazi.
Plynny vzorek je nasledn odebran plyn@gsnou injekni stikatkou nebo pomoci
automatického davkova a nadavkovan do plynového chromatografu [92].
Zatimco i statickém uspi@dani head-space je odebiran pouze podil zieméko prostoru
nad vzorkem, i dynamické head-space analyze je do prostoru matkem pivadkn inertni
plyn, ktery nasledh prochazi sorfni trubici (pasti), ve které jsou zachycovany ugoin
tekave slodeniny. Latky jsou pak vedeny do separiakolony. Ri "purge and trap(P & T)

analyze inertni plyn na rozdil od dynamické heaakcspextrakce prochazi vzorkem [92].
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2.10 Separani metody

2.10.1 Konvenéni plynové chromatografie s hmotnostni spektrometiii

Plynova chromatografie je sepané analytickd metoda, ktera zaujima vyznamnou roli
v analyze dkavych latek. Mezi hlavni vyhody této techniky ipatelativré jednoduché
provedeni analyzy,dnna separace latek a malé mnozstvi vzorkiieboeho ke kvalitativni
nebo kvantitativni analyze.

Hmotnosti spektrometrie je ro¥h analytickA metoda. Cilem metody jgeypést
molekuly na ionty, nasledrje rozlisit podle porru hmotnosti a naboje (efektivni hmotnost,
pon¥r m/z), zaznamenat relativni intenzity jednotlivydnti a diky tomu identifikovat
jednotlivé slozky vzorku. Informace o strukguatky nam poté poskytuje vzniklé hmotnostni
spektrum. Metoda je minii@dre citlivd a vyZaduje minimalni spi@bu vzorku [93].

Spojeni plynové chromatografie s hmotnostni speketai (GC/MS), uvedeno na Obr. 15, je
Vv souwtasnosti zcela rutinni zaleZzitosti v oblasti anakéi chemie, potraviigké chemie,

biologie ¢i biochemie. Kombinace plynového chromatografu aotmomstniho spektrometru
ndm umo#uje vyuZivat specifickou detekci pro dany analytteké ziskat informace

o struktde nezndmé latky. Pouziva se vyhradpojeni kapilarnich kolon s chemickou (CI)
nebo elektronovou ionizaci (El). Ne@xji pouzivané detektory jsou kvadrupolovy
analyzator, iontova past nebo analyzator doby IBaminantni vyhodou spojeni GC/MS je

moznost porovnavani natienych spekter s knihovnou hmotnostnich spekter [93]

ndstiikovy port hmomeosmi spektromerr
He - p— : ; 2
1K o iontovy zdroj detektor

X

kolona .
hmarnostni ﬁ.‘;rr l

Obr. 15 Spojeni GC-MS [94].

2.10.2 Multidimenzionalni plynova chromatografie

V komplexnich matricich, jako jsou nididad surova ropa, potraviny, vzorky Zivotniho
prostedi, biologické vzorky [95], esencialni vonné oldjesmetické produkty, je stanoveni
jednotlivych sloZzek velmi obtizn&asto i nerealné. Tyto vzorky mohou obsaha\tow

stovky az tisice latek, které se mnohdy nepiodd sebe separovathem jedné analyzy [96].
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Vyznamnym pokrokem v chromatografii bylo zavederawpy multidimenziondlni plynové
chromatografie (zr@no jako MDGC nebo také GC-GC). Spojeni dvou stewinich fazi
s riznou selektivitou v sérii se stalo moznyfaSenim pro analyty, které nemohou byt
separovany &nou jednoroz@rnou plynovou chromatografii (1D-GC). Protocaly byt
vyvijeny vicerozndrné (multidimenziondlni) systémy. Viceroamé GC separace jsou
klasifikovany jako multidimenzionalni dvourozmma , heart-cut GC (2D-GC) nebo
komprehenzivni dvoudimenzionalni GC (GCxGC) [97, 98
Zamerem MDGC je
= zvySeni pikové kapacity,
= vysoké rozliSeni pro izomery a enantiomery se gheicenantioselektivitou druhé
kolony,
= lepSi stanoveni stopovych sloZzek eluovanych v bBik rozpoudtdla nebo
majoritnich slozek,
= vyvarovani se vysokych teplot kolony pro eluci mélkavych slozek, které nejsou
podstatné pro analyzu, a to pouzitim kratkytddiolon a/nebo zpnym proplachem
[99].
Obr. 16znézotiuje blokové schéma MDGC. Ventil nebeepinaci z#zeni (S — pepin&)
umoziuje, po pedchozim vybru separované oblasti z prvni dimenzégpmout do druhé
dimenze. Zvolen4d zoOna ke byt velmi Uzk& oblast nebo také SirSi oblasteZiana
poZzadavku separace. Vybrané skniny poté eluuji do druhé kolony, kde dochaziwgseni

rozliSeni nebo separace.

ndstiikovy port detektor 1 detektor 2

I

MS

FTIR

Atomovd spektroskopie
: NMR

S ICP-MS

1D @rpinay 2D

L 4

Obr. 16 Schéma MDGC systému [100].

MDGC systém lze vyuzit pro chiralni analyzu, kdecferalni kolona zapojena jako druha
dimenze. Na prvni, nechiralni kokojsou enantiomery neroZiény a jsou zobrazeny jako

"jeden pik" a k separaci jednotlivych enantiotngojde nasledhaz v druhé dimenzi.
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2.10.2.1,,Heart-cut* GC (2D-GC)
prvni dimenze) do druhé kolonyl, druha dimenze) za pouZiti ventilu nebeginage dle
Deanse, se nejlépe hodi pro izolaci a analyzu €ilslegeniny @gitomné v komplexnich
vzorcich [97]. Systém se sklada ze dvou kapilark@dbn zapojenych v sérii vyztiajicich se
rozdilnou polaritou [101]. Nadzornou ukazkou lepsfbaliSeni v druhé dimenzi je uveden na
Obr. 17 [100]. Nevyhodouheart-cut techniky je povazovana moznost poguetergnich
¢adl v zavislosti na pttu a délce viezi [102].

A) B)

priblizent

yral { s
E -
o gl

FID Sianal [ ns
FID Sigpnal (pd

e e R : Ty e e
14 1856 198 200 s 223 2 4 4.5

Total Retenban Tine (me)

Obr. 17 ,Heart-cut' GC. Obrazek A) znazoniuje vybranou oblast z prvni dimenze. Obrazek B)
znazoniuje zaznam z druhé dimenze s vyraznym zlepSenim fgeni [100].

2.10.2.2Komprehenzivni dvoudimenzionalni GC (GCxGC)

Komprehenzivni dvoudimenzionalni plynovd chromaadigr je technika, ktera
umoziuje separaci celého vzorku na dvou kolondamé polarity. Tato technika byla poprvé
piedstavena a provedena vroce 1991 Phillipsem a [H€3] za pouziti termalniho
modulatoru umisghého mezi d¥ sériow zapojené GC kolony. Obvykle prvni kolonou byva
nepolarni kolona a v druhé dimenzi kolongedte polarni nebo polarni. Timto zapojenim
rozdilre polarnich kolon dojde k zaji&ti ortogonality systému, kter& znamena rozdilné
hodnoty reteénich cadi latek v kazdé dimenzi. DalSimi podminkami spgavyangujiciho
GCxGC systéemu je dokeeni diki analyzy v druhé dimenzithem modul&ni periody nebo
neznehodnoceni Uro¥rseparace latek dosazené na prvni kolamalyzou na druhé kolén
[103-106].

Na zaklad literatury GCxGC ve srovnani s 1D-GC migntavni vyhody:
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. VyS8Si pikovou kapacitu, kde vysledna teoretickaopék kapacita je dana staem
pikovych kapacit kazdé kolony, coZz znamenaistzpikové kapacity @nnosti) az o kolik
fadi. Dochazi k tomu na zakladnodulace piku, tzn., Ze v zavislosti na délce neathi
periody se klasicky pik rozt na ukity pocet velmi uzkych pik (60 — 100 ms). Jelikoz
souet ploch Uzkych pik se musi v saitu rovnat ploSe klasického piku, tak je jejich vgSk
o rekolik radi vyssi [103, 107].

. Zesileni (zvySeni) signalu diky zaiesti analytu v modulatoru. Zapojeni modulatoru
do systému je nezbytnou podminkou pro pouziti GCx&dkladni dleni modulatait je na
termalni a tlakové. Termalni modulatory vyuZivajd gachyt eluentu zchlazeni aggpvné
ohrati smyky kapilary. Tlakové modulatory obsahuji ventil gi@pinani mobilni faze mezi
dvéma kapilarami. Modulator vykonava funkci zachycenzaosieni malé frakce z prvni
kolony a naslednému nadavkovani ji do druhé kolama zakla# toho dochazi ke zvyseni
signélu. Mira zvySeni signélu setde velmi liSit, tj. 2-70x. Row¥ se zesilenim signéalu
souvisi zlepSeni poru signal/Sum a snizeni meze detekce.

. Schopnost produkovat strukturované chromatografy slozitych vzorcich, jako jsou
nagiklad vzorky ropy a nafty, které obsahigdu uhlovodilk. Tyto uhlovodiky jsou pak
uspdadany na zakladchemickychitid a p&tu atomi uhlika [103, 108, 109].

Vyhodnoceni dat ziskanych z GCxGC je podstatiozitjSi nez vyhodnoceni v konvem
1D-GC. Komprehenzivni dvoudimenzionalni GC poskytdata ve formatuginém pro 1D-
GC, a pro vyhodnocené museji byt data transformmg@ecialnim programem.
Komprehenzivni dvoudimenzionalni GC se vyuzivaraek raznych odetvi, nagiklad
v potravindstvi pro identifikaci a profilovani tuk oleji a esencialnich olgja stanoveni
kontaminani [110-114], v analyzach biologickych vzérkl15, 116], organochlorovanych
pesticidi [117] a polychlorovanych slgenin vii¢nich vodach [118], nafty [119],
v analyzach vzork Zivotniho prostedi [41, 120], vzork forenzni analyzy [121], vzobtkdrog
[122, 123] a wadk dalSich aplikaci.

NejpouzivagjSim typem spojeni pro komprehenzivni plynovou omatografii je kryogenni
modulator ve spojeni s hmotnostnim detektorem (GCHG®F-MS) [124]. Dale se vyuZziva
také spojeni s plamendévioniza&nim detektorem (FID) [125], plamen®fotometrickym
detektorem (FPD) [126], atomovym emisnim detektofAED) [127] atd.
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2.10.3 DalSi techniky detekce &kavych latek

2.10.3.1Plynova chromatografie - olfaktometrie

Spojenim plynové chromatografie s olfaktometrii (GCdochazi ke vzniku hybridni
techniky, kterd kombinuje sepdm schopnost plynové chromatografie se specifickou
selektivitou a citlivosti lidského nosu. Toto spdjehemické a senzorické analyzy se vyuziva
pro ukeni zapachuekavych latek ve vzorku s cilentifadit relativni dlezitost pro kazdou
sloweninu [128]. Vyuzivaji se lidSti hodnotitelé, Htedetekuji a vyhodnocujiékavé
sloweniny, které jsou postupneluovany z GC pomoci specidlnnavrzeného portu.
Hodnotitelé zkoumaji jednotlivé sldeniny ¢ichem a ukuji u nich, zda jsou aromaticky
aktivni, dobu fisobeni vonnéhodinku, kvalitu a intenzitu éné. Posuzovatelé tak nahrazuji
konvereni detektory, jako jsou néijglad plameno-ionizatni (FID) nebo hmotnostni (MS)
detektor. Sloteniny ve velmi nizkych koncentracich (iigtad sloweniny siry s velmi
intenzivni vini) mohou byt stanoveny lidskytiichem, avSak nikoliv pomoci GC, jelikoz se
mohou vyskytovat v koncentracich pod mezi detekistrpje [129, 130].

Lidsky nos je vysoce selektivni a velmi citlivy dktor, ktery ma teoreticky limit
detekce zapachu 1® mol. Pro vyhodnoceni se pouZivaji miniméliva aZ i vyskoleni
hodnotitelé. VetSi pmet hodnotitel odstrauje nebo alespp minimalizuje problémy
v dusledku specifickych ztraichu. Neexistuje Zzadny obetakceptovany postup skoleni pro
GC/O hodnotitele [25]. Friedrich a kol. [131] naliytze standardni sada 40 aromatickych
latek by n¢la dostatén¢é pokryt veskeré kategorieini. Sady standatdnormalré obsahuji 10
az 20 aromaticky aktivnich sldenin, které se pouzivaji k vycviku hodnotitelSkoleni
hodnotiteti obvykle trva alespp3 az 6 tydd, pokud néli hodnotitelé pedchozi zkuSenosti
v senzorické analyze nebo GC/O zkuSenosti. Nenngeyuzivat hodnotitele, kienemohou
pravidelrg vyhodnocovat nebo nejsou schopni rozpozsktené z tréninkovych slaenin.
Existuje celafada navrhh olfaktometfi, které byly vyvinuty pro hodnocenigkavych
aromatickych latek. Bkteré jednotky jsou prodavany samostadrjiné jsou prodavany pouze
jako sowast kompletu. AvSak vSechny maji jednu spiotel funkci — umodiuji poskytovat
zvihéeny vzduch, ktery jefilavan do vystupniho proudu z GC kolonyelém zvEeného
vzduchu je zabr&mi dehydratace nosni sliznice hodnotitele, jelikd2C kolony odchazeji
ohraté plyny pi vysoké teplat, az 250 °C. MNkteré navrhy rovéZ umozuji pridani
neutralniho dopilkového plynu, ktery by gmil celkovou rychlost plynné s#si. Uvadi se, Ze
celkova rychlost plynu zvySujegsnost detekceimé. DalSim rozdilem mezi olfaktometry je
rizna vzdalenost od vstupuigavku zvitteného vzduchu k lidskému nosu. ¥kterych
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piipadech se zviteny vzduch fidava gimo docichaciho kuzele jenékolik centimetfi od
nosu hodnotitele (Obr. 18). Jiné navrhydavaji zvliteny vzduch vice nez 50 cniiggl nos
hodnotitele. DalSim, velmi tdezitym, faktorem je vzdalenost mezi koncem GC kglo
a nosem hodnotitele. \€kterych provedenich je tato vzdalenost pouhé 2zafsi provedeni
je zalozeno na zakladech FID detektoru, kdy eflugmtokovy plyn) vstupuje spoleé
s rychle proudicim zvifenym vzduchem do trubky otpnéru 1 cm a giblizné délky 80 cm.
Pohodli hodnotitele je roea faktor, ktery je pdeba brat v potaz. Doba vyhodnoceni byfan
byt do 30 minut a hodnotitelé byémbyt v takové pozici, aby sousdili svou pozornost
vyhradré za &elem detekce a popisu stanin [128, 132].

— ]

Obr. 18 Cichaci kuzel [132)].

GC/O techniky se rozdluji podle toho, jestli zkoumaji intenzitu vonnyslowenin
(metoda OSME), ied'ovaci prah (CharmAnalysié: Aroma Extract Dilution Analysis —
AEDA, Aroma Extract Concentraction Analysis — AECAgbo zda dochazi ke zkoumani
cetnosti detekce (metody Nasal Impacat FrequenciF-3urface of Nasal Impact Frequency
- SNIF). Ri pouziti metody AEDA se vysledek vyjage jako relativni faktorredéného
aroma (Flavour Dilution — FD). FD je definovano gakejvyssSiredni, pii nichz slogeniny
mohou byt jedt citit. Redsnim vzorki se ziskavajitzné hodnoty FD. Najklad, pivodni
vzorektredny 4x da FD = 4, dalSirfedénim FD = 16 a pokrkalje se dale na 64, 256, 1024
atd [133-135].

Sasaki a kol. [136], stejjako Zhu a kol. [137] analyzovaiaje. Sasakiho skupina zkoumala
rozdily v aromatickém sloZeni mezi prazenym a Zgtetiajem (stonky a listy). Aromatické
latky v ¢ajovych odvarech byly analyzovany pomoci GC-MS, GCAEDA metoda) a pro
Gpravu vzorku fed analyzou pouZili SBSE metodu. Z celkovéhétp@8 identifikovanych
slowenin, gevaznoucast tvdily pyraziny (nap. 2-ethyl-3,5-dimethylpyrazin a 2-ethyl-3,6-
dimethylpyrazin), jez zarowe prokazovaly nejvysSi FD faktory 4096 a 1024. Dhigy
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rovréZ detekovany i slateniny jako geraniol (FD = 256), linalool (FD = 6d¢bo furaneol
(FD = 64). \ini prazenéh@aje projevovaly pyraziny, kdeZto geraniol a lindleeétinovou
vani a sladké aroma furaneol. Ukazka srovnani relattv koncentraci v mg/L (gtané
z plochy piki vnitiniho standardu cyklohexanolu) pro jednotlivé &eminy v prazeném
a zelenéngaji pro stonky a listy jsou na Obr. 19.

A 2-ethyl-3 3-dimethylpyrazin B 2-ethyl-3 6-dimethylpyrazin
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Obr. 19 Srovnani relativni koncentrace slogenin v zeleném a prazenéntaji pro stonky a listy
[136].

2.10.3.2Elektronicky nos

Elektronicky nos (E-nose) je #aeni, které se sklada z cetady elektronickych
chemickych senzérse specifickym rozpoznavacim systémem, ktery @ey rozpoznavat
a detekovat jednoduché nebo sloziténdy pachy, aromatické akavé latky [138, 139].
Analyzuji se vzorky ve vSech skupenstvich — pewapalné i plynné (head-space maod).
Analyzatory se skladaji ze vzorkovaciho systémutofaaticky, manualni, on-line),
detekiniho systému (senzory plynu MOS, ultra rychla Gahizovana MS) a systému pro
sbér a zpracovani dat [140].

Na Obr. 2Qe uveden E-nos (Heracles Il Alpha MOS, ToulousenEie) zaloZzeny na

ultra rychlé plynové chromatografii. S&asti @Fistroje je inkubani ¢ast, autosampler pro
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automatické davkovani vzarka chromatografick&ast, ktera se sklada ze dvou paraleln
zapojenych sepatai kolon rozdilné polarity, ale stejné délky (hafpO m) a dvou ultra

citlivych plameno¥-ionizatnich detektat.

i

)

Obr. 20 Elektronicky nos [141].

— . -

E-nosy jsou povaZzovany za jednoduché, spolehliv@bastni technologie vyuzivany
v mnoha praktickych aplikacich. Zejména v potrakském, kosmetickém, farmaceutickém
pramyslu nebo v oblasti kontroly Zivotniho priedi nebo v oblasti klinické diagnostiky
[142]. E-nosy byly roviZ navrzeny pro klasifikace, nédklad jidla (maso a ryby), napoj
(vino, pivo, pélenky) a pro kontrolu kvality jgmyslovych vyrobk [143]. Ke klasifikaci se
vyuZivaji vicerozrarné statistické metody, které budou podgbpopsany v kapitole 2.11.2.

2.11 Statisticka analyza

2.11.1 Statistické planovani experimentu

Metoda planovani experimentu (Design of ExperimerDOE) se pouziva s cilem
nalézt faktory (prordnné) a informace o nich gebné, a to konkrénmiru vyznamnosti
kazdého z nich a &eni i jejich Urovi, aby se dosahlo optiméalniho a stabilniho experimen
Na paatku experimentu se &uji faktory, vstupujici do procesu, jez jsou predslvany
vystup rozhodujici. Nasledrse pak nachazeji a nastavuji optimalni podminlgpxikiad,

v HS-SPME se mohou volit jako vstupni faktory doberakce, teplota extrakce, objem
vzorku, mnozstvi fidavku soli apod [144, 145].

Nastaveni vstupnich parametffaktoni) je DOE uskuténovano strategicky a tvd
plan experimentu. Proighlednost je uzitaé si plan experimentuigvést do kdbdovaného
znaeni. Je-li kazdy faktor dvouudrawvy, pak se faktory ip spuséni procesu ’ni jen na
dvou urovnich. Dolni Urove se znai kodem "-1" a horni Groveé "+1" a nazyvaji se
tzv. kddované hodnoty faktior Pivodni prongnné Ize pevést na kddované hodnoty pomoci
jednoduchého algoritmu, jeZ uvadi rovnice (1),
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_Xmax + Xmin

_ %o 2
Xc Xmax ~— Xmin (1)
2
kde X proménna x v fivodnich jednotkach,
Xe kédovana prorgnna,
Xmax.................. horni Grové pavodnich pronannych X,
Xenin oo dolni Urove pivodnich prominnych x.

Pro kvalitativni prominné je pevod zbytény, jelikoZ tyto prominné nabyvaji jen dvou
hodnot [144, 145].

2.11.1.1Uplny faktorovy plan a centralé kompozitni plan

Plan experimentu je t¥en souborem vSech poKufl44]. P@et pokus je zavisly na
mnozstvi prominnych a hodnotach badéchto prongnnych (Tab. 1) [146]. Ze vztahu (2) se
uréuje paet pokus pro uplny faktorovy plan se dmna Urovemi

n =2k (2)

kde n je celkovy paéet pokus experimentuk znai poiet faktof. Uplny faktorovy plan se
dvéma uroviémi pouziva zné&ni daného faktoru pro dolni Grav&od "-1" a horni Urove
"+1" [145]. Obr. 21(A) znazotuje Uplny faktorovy pokus, kde n = 22 Grovr, 3 faktory)

[146]. Upiny faktorovy plan se 3 faktory se pouzpra linearni zavislosti mezi faktory.

Tab. 1 Pcet pokusi pro uplny faktorovy plan a CCD.

Paset  Uplny faktorovy

faktor k olan RSM cCb
(2 drovre) (3 Urovre) (3 drovre)
2 =4 =9 242:2+1=9
3 23=8 3=27 2+2:3+1=15
4 2=16 3=81 F+2.4+1=25

V piipadech, kdy linearni model neni dd@sf&ci pro ieSeni dané ulohy, voli se naslédn
faktorovy plan se 3 urow¥mi — metoda odezvové plochy, tzv. RSM plany (RespdBurface
Methodology), které umdidiji zakresleni zakveni plochy a poskytuji polynomy vySSitdd
zavislosti jednotlivych sloZzek. Pro 3 dra@vtak vziista i p@et pokus. Na Obr. 21(B) je
zobrazena jedna z RSM verzi, a to centr&lompozitni plan se 3 faktory (Central Composite
Design — CCD) [146, 147]. Z Obr. AB) je také #ejme, Ze s rostoucim @em bod do
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stredi stranctverce (prok = 2) nebo pimétem stedu sény krychle na povrchu koule ve
vzdalenostia (hodnota zavisla na mnozstvi faktoovliviwujici dany pokus a na zvolené

strukture pokusu) vznika roz&ny model s niz&im geem pokug 2¢ + 2k + 1 [147].

A)

Faktor3

‘ Faktor 2
Faktor 1

Obr. 21 A) Schéma uplného faktorového planu pro 3aktory. B) Schéma centralié
kompozitniho planu pro 3 faktory [147] .

2.11.1.2NeuUplny faktorovy plan

Uplné faktorové plany zvy3uji pet experimerit s kazdou dalsi progmnou. Pouziti
neuplného faktorového planu vede k Gspw pa@tu nutnych experimefita dochazi tak
k zanedbani vzgjemnéhaigobeni prornnych. Srovnani plného a neudplného faktorového
planu je v Tab. 2. Zaroviedochazi k moznosti, Ze pokud se zvoli Spatna koaua faktoi,
tak mize dojit ke skryti d@lezitych interakci. Existuje celéada neuplnych pldn vSak za

zminku stoji uvést tzv. PlackéwBurmariv plan [148].

Tab. 2 Srovnani Uplného faktorového a neuplného fakrového planu se femi faktory na dvou
arovnich [149].

.. Uplny faktorovy plan Neuplny faktorovy plan
Cislo
Faktor
pokusu
1 2 3 1 2 3

1 1 1 1 1 1 1
2 1 1 -1 1 -1 -1
3 1 -1 1 -1 -1 1
4 1 -1 -1 -1 1 -1
5 -1 1 1
6 -1 -1 1
7 -1 1 -1
8 -1 -1 -1
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2.11.1.3Hvézdicovy plan

Pro vyjadeni zakiveni plochy je paeba minimalg tti drovni pro kazdy faktor, které
jsou zngeny "-1","0" a "1", gicemz nula popisuje igdni Urové. Trifaktorovy hwzdicovy
plan se sklada z centralniho bodu viedt krychle a Sesti badve stedu s&n krychle.

Obecr tento experimentalni navrh obsahBje+ 1 bodi, kden uréuje paet faktoi [149].
2.11.2 Vicerozmeérna statisticka analyza

2.11.2.1Analyza hlavnich komponent

V roce 1901 byla poprvé zavedena Pearsonem metadaiitm komponent (Principal
Component Analysis — PCA). Tato jedna z nejstarSechnejvyuzivagSich metod
viceroznérné analyzy se pouzivarqdevsim pro zjednoduSeni popisu skupiny vzagemn
linearre zavislych ¢ili korelovanych znak. V PCA nedochézi kd&keni znak na zavislé
anezavislé prosmné jako tomu byva vregresni analyze. Ve stakiGticanalyze
experimentalnich dat popisuji Meloun a Militky [15BCA techniku jako metodu linearni
transformace {vodnich znak na nove, nekorelované prémmé, nazvané hlavni
komponenty. Kazda hlavni komponenta té&dstavuje linearni kombinaciipodnich znak.
Hlavni komponenty jsou charakteristické mirou Maitigy neboli rozptylu. Dle dleZitosti
dochazi kazeni hlavnich komponent, a to dle klesajiciho tydap (od nej¢tSiho
k nejmensimu). Majoritndast informace o variabititpivodnich dat je fitom soustedéna do
prvni hlavni komponenty a nejm&mformace je uvedeno v posledni kompogeixistuje
pravidlo, Ze ma-Ili pvodni znak malyi dokonce nulovy rozptyl, tak neni schopetspivat
k rozliSeni mezi objekty [150].

PCA se vyuziva pro explorativni ¢@kumovou) analyzu, detekci odlehlych hodnot
("outlier detection™), redukce dimenzionality, gcik# shlukovani, klasifikaci a regresi [151].

PCA se vyuZiva pro sniZzeni dimenze uléhiyk redukci pa@tu znaki bez velké ztraty
informace, a to uZitim pouze prvnickkolika hlavnich komponent. Podstatné je, Ze timto
snizenim dimenze ulohy nedochazi ke snizetiuppivodnich znak a je to tedy vyhodné
piredevsSim pro zobrazeni vicercamych dat. Dale seipdpoklada, Ze nevyuzité hlavni
komponenty obsahuji malé mnozstvi informacéwodu [ilis malého rozptylu.

Grafickym vyhodnocenim analyzy hlavnich komponed#enbyt napiklad indexovy
graf Upati vlastnicRtisel (Scree Plot); graf komponentnich vahgza(Plot Components
Weights); rozptylovy diagram komponentniho skoéreat&rplot), dvojny graf (Biplot) (Obr.
22) a dalsi [150].
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Obr. 22 Pouziti dvojného grafu pro analyzu fiznych esencialnich citrusovych oldj [152].

2.11.2.2Faktorova analyza

Existuji rozdily mezi analyzou hlavnich komponentfalitorovou analyzou (Factor
Analysis — FA). Zatimco PCA objasje pouze rozptyl fovodnich prominnych, tak FA se
zaobira skolika body, a to: snazi se objasnit kovarianceoeelace gvodnich prominnych
pomoci rkolika spol€énych faktofi; pracuje s jfedpokladem, Ze vstupujici préemmé Ize
vyjadiit jako linearni kombinace malého qto spolénych skrytych faktar a jediného
chybného faktoru a redukuje q@ pivodnich prominnych, stejd jako tomu je i v pipadcs
PCA [153, 154]. Kromd redukce dat, FA se vyuZiva také k sumarizaci day, vys¥tlila
a usnadnila jejich pochopeni rapiddmenSim pétem latentnich progmnych, nez je peet

puvodnich znai [150].

2.11.2.3Diskriminaé¢ni analyza

Zatimco analyza hlavnich komponent, faktorova arealgebo kanonicka korela
analyza jsou metody spadajici do kategorie stektigth metod pro weni struktury ve
znacich a objektech, tak diskrimimi analyza (Discriminant Analysis — DA) spada do
klasifikatcnich metod. Kromd DA, do této skupiny pé#t také logisticka regrese (Linear
Regression — LR), analyza shiukCluster Analysis — CLU) nebo mapovani objekt
viceroznérnym skalovanim (MultiDimensional Scaling — MDSPH{.
Diskriminaini analyza je zaloZena na hodnoceni rdzdiezi d¥ma nebo vice skupinami
objekti charakterizovanych vice znaky. Cilem je klasifiabwbjekty do skupin na zaklad
porovnavanych zndkobjekii se znaky ostatnich objéktDe Toledo a kolektiv [155] pouZili

diskriminani analyzu pro odhaleniipodu prazené kavy s cilem vyiVtonastroj pro kontrolu
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kvality produkfi souvisejicich s kdvou. NejinnéjSi zpisob, jak sledovat kvalitu kdvy a misto
puvodu je prosednictvim analyzyékavého slozeni, které mohou mit spojitost s vystatn
aroma ze zkuSenosti zakaznika. Diskrimiimiaanalyza byla aplikovana na 25 kavovych
vzorki se zamsienim identifikovat kidové slozky a rozliSit vzorky podle mistaiyodu
(Brazilie) nebo kontinentu (Asie, Afrika, i8dni Amerika, Jizni Afrika), viz Obr. 23.

Geograficky pived
o Jizni Amerika
' Stredni Amerika
) Afrika
) Asie
@ teziste shupiny

Afrikea

(-1 Fo% 4 141

i

Y4 6%4)

T T T

o
i
o
o
o

¥, (82.7%)
Obr. 23 Graf diskrimina éniho skore pro vzorky kavy aéty¥ geografickych oblasti [155].

Z predkEzné studie wili pyridin jako standard pro normalizaci. Model skladal ze i
diskriminainich funkci zaloZenych na 18 statisticky vyznamnwhuweninach tak, aby
vzorky kavy byly klasifikovany podle kontinentureBréji se model opiral o sla@eniny
s vysokou hodnotou zapachu: 2,3-butandion; 2,3gukorm; 2-methylbutanal a 2-ethyl-6-
methylpyrazin. Model, zaloZeny pouze na osmi vygcanslodeninach s vysokou hodnotou

zapachu, byl zarowveschopny rozliSit vzorky brazilské kavy gymdem z Ameriky.

2.11.2.4Shlukova analyza

Viceroznérnd metoda s cilem klasifikovat objekty dfidt¢ili shluki se nazyva
shlukova analyza (Cluster Analysis — CLU). Z&irmetody je shlukovat podobnéiifpuzné)
objekty do skupin, které se lisi od objekt jinych skupinachCim vétsi podobnost v ramci

skupiny, a tedy tim &Si rozdil mezi skupinami, tim dochazi k lepSimbmeyrazigjSimu

49



shlukovani. Vystupem shlukové analyzy jsou tdendrogramy(hierarchické shlukovani).
V klasifikace rostlin a zivéicht se shlukova analyza nazyva numericka taxonomi@][15
Identifikaci vztahu, po nalezeni shlubbjekii, a tim i struktury mezi objekty, je jednim ze
zasadnich ail CLU v praxi. Riklad Ize uvést na analyze esencialnichtofejtalského kéeni
oregana. Russo a kol. [156] shromazdili 24 vaaskegana vol&é rostouciho v Kalabrii (jizni
Italie) liSici se v klimatickych podminkach, nadisice vySce a v dabsbiru. Esencialni oleje
byly pripraveny v Clavenger@v aparatie a analyzovany pomoci GC-MS a GC-FID.
Pouzitim hierarchické CLU byly pozorovany 4 hlaskupiny (Obr. 24), které byly rozkkny
do dvou hlavnich chemotythymol a karvakrol chemotypy) a dvou mezilehlypttemotyi
(thymol/karvakrol a karvakrol/thymol), ve kteryckepazuje bd’ thymol nebo karvakrol.

Euklidovska vzdalenost

- T T L . L2 T -

Vzdilenost spojeni
o

23205 14 270 8 1 6 3 131519221 7 9 1116 17 4

Obr. 24 Shlukova analyza esencialnich oléjkoreni oregang156].

Karvakrol chemotypy jsou zastoupeny ve vzoraicii8, 2, 12, které se liSi v roceésl —
vzorky ¢. 12 a 18 v roce 1995, kdezto vzokek2 v roce 1994. Thymol/karvakrol chemotyp
obsahuje vzorky. 11 a 16, zatimco karvakrol/thymol chemotyp obgalaorky¢. 4 a 17.
Vzorky ¢. 11 a 4 byly sbirany v roce 1994, kdezto vzarky6 a 17 o rok poz{l.
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2.12 Vypocet retencnich indexi separovanych latek

Retergni chovani sloéeniny na chromatografické koléne charakterizovanorémi
parametry, tj. reteimim ¢asem, retetnim faktorem a relativni retenci. Retancas je obech
ovlivnén linearni rychlosti nosného plynu, teplotou, faaavpormérem a délkou a druhem
kolony. Pro identifikaci slotenin je mozné pouZziti reteich dat, a to i@srEji retencnich
indexi. Existuji dva druhy reteémich indexi. Pro izotermické analyzy se pouZivaji
Kovatsovy reteéni indexy, jeZz vyuZzivaji logaritinreter€nich ¢adi a vypditaji se dle rovnice
3. V piipact chromatografické analyzy s teplotnim programemagiva vztah pro vypaet
linearnich retetnich indexi podle van den Doola a Kratze (rovnice 4). V tomtpac
nejsou retetni ¢asy logaritmovany. V oboufipadech se k vygtu vyuziva retetnich ¢asi
homologickérady standaritl negasgji n-alkani, zmetenych za stejnych chromatografickych
podminek, jako vzorek [157].
Vypocet Kovatsova retemiho indexu:

RI =100z +1003°9%Xs =109 X,
|Og X(z+1) - logz

3)

kde RI je reterni index neznameé sldaniny, 'S' je neznama slaienina a Z" je pcaiet
uhlika. "X" muze byt retedni ¢as nebo retemi objem.

Vypocet retedniho indexu dle van den Doola a Kratze:

RI =100z +1000- 2 W ~RT(2) )
RT(z+1) - RT(2)

kde RT (x) je reterni ¢as nezname sléaniny, RT (z) retergéni casn-alkanu eluovanéhoied

sloweninou %", RT (z + 1) reter®ni ¢asn-alkanu eluovaného po skaenins "x".

51



3 EXPERIMENTALNI CAST

3.1 Okvétni listky razi

Analyza suSenych oktnich listki razi byla provedena zatélem extrakce¢kavych
slowenin pomoci HS-SPME/GC-MS. Seasti prace byla optimalizace podminek extrakce,
jeji vyhodnoceni a aplikace optimalnich podminekrealné vzorky. Prace byla za&mna

predevsim na identifikaci a semikvantifikaci steain.
3.1.1 Experimentalni ¢ast

3.1.1.1 Chemikalie

Byla pouzita homologick@iada n-alkaf Cg-Cyo (n-hexan, konc. 40 mg/l) a-alkani
C21-Cso (toluen, konc. 40 mg/l) (oboji od Sigma AldrichyaRa, CR). Byly pouzity
rozpoustdla acetonitril (p.a.), methanol pro HPLGstota> 99,9 %),n-hexan (p.a.), toluen
(p.a.) (v3e od Sigma Aldrich, Prah@R). Helium ¢istota 5.0), oxid uhéity potravindsky
(Cistota 4.5), oxid uhdity potravindsky (istota 2.8), dusik¢{stota 4.0) byly pouzity od
Linde Gas a.s. (PrahéR).

3.1.1.2 Vzorky

Razove listky byly ziskany z K¥inéistvi Kwétinovy raj z Kostelce nad Orlici. Byly
analyzovany vzorky s ndzvy4i: Rosa Mariyp Rosa RhodqdRosa SudoklRosa TaraRosa
Tacazzi Rosa DeefPurple Rize byly dovezeny z Nizozemska v obdégn 2014 az fezen
2015.

3.1.1.3 P¥iprava vzorku

Okvétni razové platky Rosa genysbyly usuSeny na filtimim papfe @i laboratorni
teplo€ vrozmezi 20-25 °C. SuSina byla &®na pomoci analyzatoru vihkosti KERN
MLB50-3 (Kern, Balingen, Bmecko). SuSina jednotlivych vzarlse pohybovala v rozmezi
82,3-86,1 %. UsuSené listky byly rozemlety na prgg@moci homogenizatoru 5100 Mixter
Mill (SPEX SamplePrep, Metuchen, NJ, USA). Fa¥gnavy vzorku jsou uvedeny na Obr.
25.
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Obr. 25 Faze ripravy vzorku; a) vzorek po rozdrceni v hmozdfi; b) vzorek spolu se skletinymi
kuli ¢kami po kratkém mleti; c) rozemlety vzorek

3.1.1.4 HS-SPME

Extrakce i desorpce sldenin probihala pomoci autosampleru AOC-5000 Plus
(Shimadzu, Kyoto, Japonsko), jehoz &sti jsou agitator distici jednotka. Pro extrakci
tekavych slogenin bylo pouzito vlidkno Stable Flex 1cm 50/30 uriwvBICAR/PDMS
(Bellefonte, PA, USA). Na zaklagdvysledki z optimalizace extrakich paramefr (navazky
vzorku, teploty a doby extrakce) probihaly expentgeve 20 ml odrérnych vzorkovacich
nadobkach s teflonovym septem (Supelco, Bellefahfg, USA). Po navazeni 0,7 g vzorku
do nadobek probihala extrakce slenin (i teplo& 90 °C po dobu 60 minuti&d zahajenim
dalSi extrakce bylo SPME vlakno tepelisteno @i teplo 250 °C po dobu 15 minut.

3.1.1.5 GC-MS

Sorbované slateniny byly separovany a identifikovany plynovym a@matografem
GC-2010 Plus ve spojeni s hmotnostnim detektorera808D. Vzorky byly davkovany
pomoci automatického davkaies AOC-5000 Plus (vSe od Shimadzu, Kyoto, Japonsko).
Davkovéani vzork probihalo v rezimu splitless. K separaci analiyla pouzita kapilarni
kolona SLB-5ms (délka 30 m,jpnér 0,25 mm a tlou¥ka stacionarni faze 0,25 um, Supelco,
Bellefonte, PA, USA). Nosnym plynem bylo helium Ssthastavenou konstantni linearni
rychlosti 30 cm/s. Teplota n&&u a pevodniku do MS byla nastavena na 230 °C. Teplotni
program pro analyzu byl nasledujici — 40 °C (5 mi@iist po 3 °C/min do 280 °C (15 min).
Hmotnostni spektrometr byl nastaven v rezimu ebeldvé ionizace 70 eV ve skenovacim
modu a byly mifeny ionty sm/z 45-500. Identifikace slaenin byla provedena na zakéad

vypccitanych a tabelovanych retarich indexi a také porovnanim s hmotnostnimi spektry
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uvedenymi v knihovnach NIST 11, Wiley 209, FFNSCP2ava&podobnostni shoda spekter
byla minimalrg 80 %.

3.1.2 Vysledky a diskuze

3.1.2.1 Optimalizace extraénich podminek

Na za&atku experimentu byly vybrany optimalizované paragneoro HS-SPME
proces, které zasadovliviiuji extrakni proces d¢kavych slodenin. Doba a teplota sorpce
byly vybrany na zékladnfaktu, Zze vyraz#é ovliviiji tlak par a rovnovdhu aromatickych
slowenin v head-space prostoru [158]. Maximaldindosti extrakce dochazitipdosazeni
rovnovazneho stavu, avSak &kierych gipadech nedochazi k ustéaleni rovnovahy ani po
n¢kolika hodinéach, a proto Ize volit kratSi ext¢ak dobu viadech desitek minut. Dale byla
vybrdna navazka analyzovaného vzorku jako dalSinsnekoumany parametr.

Navrh experimentu byl proveden pomoci centralnilbongozitniho planu (CCD)
v softwaru Statistika 12 (StatSoft, Prali®R). Nezavislé proknné byly doba extrakce (20,
40 a 60 minut), teplota extrakce (50, 70 a 90 °@nazstvi vzorku (0,3; 0,5 a 0,7 g). Celkem
bylo provedeno 20 experimént daném ptadi (Tab. 3), které byly vygenerovany pomoci
softwaru. Pro optimalizaci podminek byla pouzitetalforma listk rize Rosa Mariyo

Chemické slozeniuzi (raizovych okwtnich listki) je velmi rozmanité. Byla zvolena
dvé SPME vlakna, ktera jsou vyrobcem dopma pro extrakciékavych slogenin - 100 pm
PDMS a 50/30 um DVB/CAR/PDMS. DVB/CAR/PDMS vlakne fEharakteristické pro
extrakci tkavych a gedre tekavych latek v rozsahu molekulovych hmotnosti 18#®K 40 -
275. Nepolarni PDMS vlakno je ro¥hpouzitelné pro extrakctkavych slogenin (MW 60-
275).

Dale bylo zvaZzovano, zdali pouZit pouze drcenowetonli nebo fipadré obé formy
vzorku. Po pror&eni mleté, i drcené formy bylo zohlaaho nékolik faktora pro vyksr jedné
formy. Mezi tyto faktory pdtla jednakcasova narénost experimentu a pet detekovanych
pika (Tab. 4). V piloze (Obr. 1-12) jsou uvedeny chromatogramy sravmaleté a drcené
formy pro v8echny analyzované vzorky.Optimalizacglminek probihala na obou typech
SPME vlakna a pomoci jednoho mletého typier a to nairzi Rosa Mariyo
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Tab. 3 Navrh experimentu

Doba Teplota Teoreticka
Pokus Blok extrakce extrakce navazka

Realna
navazka (g)

(min) (°C) (9)
1 1 28 58 0,3800 0,3813
2 1 28 82 0,6200 0,6152
3 1 52 58 0,6200 0,6155
4 1 52 82 0,3800 0,3812
5(C) 1 40 70 0,5000 0,5033
6(C) 1 40 70 0,5000 0,5004
7 2 28 58 0,6200 0,6148
8 2 28 82 0,3800 0,3802
9 2 52 58 0,3800 0,3788
10 2 52 82 0,6200 0,6179
11(C) 2 40 70 0,5000 0,4931
12(C) 2 40 70 0,5000 0,4964
13 3 20 70 0,5000 0,4993
14 3 60 70 0,5000 0,4978
15 3 40 50 0,5000 0,4967
16 3 40 90 0,5000 0,4986
17 3 40 70 0,3000 0,2955
18 3 40 70 0,7000 0,7023
19(C) 3 40 70 0,5000 0,4994
20(C) 3 40 70 0,5000 0,4946

Vyhodnoceni optimalnich podminek bylo provedeno poinsoftwaru Statistika 12
a bylo zkouméno z pohledu gia a sumy plochy vSech detekovanychupikjednotlivych
chromatogramech, a to pro oba druhy viaken.

Porovnani chromatogramextrakti pro ok vlakna, 50/30 um DVB/CAR/PDMS
a 100 um PDMS vlakno, je uvedeno na obrazku Obr.N#6 zaznamu chromatogramu je
znézorgno srovnani extrakce sléenin pro ok viakna pro mletou formu vzorku. V prvni
polovirg chromatograrin je mozné pozorovat extrakcekawjSich slodenin (&inngjsi
pomoci 50/30 um DVB/CAR/PDMS vlakna) a v druhé pole mére tckawjSi sloweniny
(einngjSi pomoci 100 um PDMS vlakna). tgs to je patrné, Ze dochazi k extrakskalika
stejnych slotenin jak za pouziti DVB/CAR/PDMS vlakna, tak i PDMBkna. Napiklad 1ze
uvést slodeniny jako 2-ethyl-hexan-1-ol, benzylalkohol, lioal, nonanal, eugenol, safranal,
a-terpineol ad. V fipact srovnani ploch pik extrahovanych slaenin, Ize konstatovat, Ze
plochy piki byly obecr vétsi v gripact pouziti DVB/CAR/PDMS vilakna nezipaplikaci
PDMS vldkna (Tab. 4). &kawjSi sloweniny zaujimaly tSi plochu pik pri nizsi teplok,
kdeZto pro méaxtekave slodeniny byla plocha pikvyssi v gipads vySSi teploty.
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Obr. 26 Porovnani chromatogrami extrakta pro 50/30 um DVB/CAR/PDMS (nizova) a 100 pum
PDMS vlakno (¢ernd) pro vzorek Rosa Mariyo. Podminky analyzy: SLB5ms kolona (délka 30
m, pramér 0,25 mm a tlou¥ka stacionarni faze 0,25 pm). Teplotni program: 40C (5 min),
narast po 3 °C/min do 280 °C (15 min). Extrakce slaienin pii teploté 90 °C po dobu 60 min
s navazkou vzorku 0,7 g.

Tab. 4 uvadi vyhodnoceni §a piki a souhrnou plochu detekovanychipiskanych
extrakci slodenin za stejnych podminek. Z vyslédkvedenych ve zmémé tabulce je
patrné, Ze lepSi vysledky vykazovalo DVB/CAR/PDM$Akwno, jak uZz v p&u, tak
i v celkovém sottu ploch vSech detekovanych pikkKromé srovnani pétu a ploch pik byla
provedena analyza rozptylu (Anova tabulka) a Rargraf efekfi pro ol# vidkna. Metoda
analyzy rozptylu byla pouZzita za&lem owteni, zdali vybrané parametry (teplota extrakce,
doba extrakce a navéazka vzorku) maji statitstickgneam. Sotasti analyzy rozptylu je
i tzv. p-hodnota. Zhodnocenim velikosti p-hodnagyugiuje, zda je vysledek testu vyznamny
¢i nikoliv. Nejcastji byva p-hodnota porovnavana s hodnotou 0,05 @iefiSi hladina
testu). Statisticky vyznamny parametr nabyva p-lobgimensi nez 0,05. Tabulky vyjagi
vyznamnost a analyzu rozptylu modelu pro jednotilékna jsou uvedeny \ioze (Tab. 1-
4).
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Tab. 4 Vysledky optimalizace pro PDMS a DVB/CAR/PDM vlakna
Doba Teplota

Pokus extrakce extrakce Patet piki Suma ploch vSech pik
(min) (°C)
PDMS DVB/CAR/PDMS PDMS DVB/CAR/PDMS
1 28 58 156 120 1,41E+08 3,02E+08
2 28 82 119 163 5,13E+08 8,62E+08
3 52 58 138 150 1,85E+08 4,40E+08
4 52 82 126 151 6,36E+08 8,48E+08
5(C) 40 70 131 157 3,00E+08 4,88E+08
6(C) 40 70 121 161 2,92E+08 5,21E+08
7 28 58 102 153 1,01E+08 2,59E+08
8 28 82 136 189 3,72E+08 6,38E+08
9 52 58 78 153 1,55E+08 2,52E+08
10 52 82 128 167 6,53E+08 9,00E+08
11(C) 40 70 122 167 1,67E+08 5,37E+08
12(C) 40 70 120 171 2,62E+08 5,85E+08
13 20 70 107 158 1,77E+08 4,03E+08
14 60 70 112 159 3,66E+08 5,74E+08
15 40 50 91 131 8,18E+07 1,82E+08
16 40 90 123 168 7,96E+08 1,10E+09
17 40 70 115 140 2,71E+08 4,47E+08
18 40 70 124 179 3,77E+08 5,31E+08
19(C) 40 70 123 153 3,52E+08 4,55E+08
20(C) 40 70 124 172 3,44E+08 4,79E+08

Paretiv graf efekti, znazofiujici vyznam jednotlivych experimentalnich pr&amych,
je pro ok vlakna na Obr. 27 az Obr. 30. Yipadt DVB/CAR/PDMS vlakna mzeme
pozorovat rozdily v obou zkoumanyctigadech, tj. z pohledu pu detekovanych pik(Obr.
27) i celkové plochy pik (Obr. 28). Jako statisticky vyznamny parametr gpitota< 0,05)
se v ffipact paitu detekovanych ptk prokazal pouze linearnflen parametru extrghki
teplota. Vyhodnocenim souhrnné plochy detektovanyiki byly z analyzy ziskany
vyznamné parametry, a to extéak teplota, kvadratickglen parametru extrg&hki teplota,
extrakeni ¢as a navazka vzorku. Stejnymiaspbem byly vyhodnoceny i vysledky ziskané pro
PDMS vlakno. Z pohledu @tu detekovanych pik zde byla vyznamna dvoufaktorova
interakce mezi hlavnimi linearnimi efekty (exttakc¢as a navazka vzorku) (Obr. 29). Na

zaklad vyhodnoceni celkové plochy detekovanych dpikyly uréeny jako vyznamné
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parametry extralni teplota, kvadratickglen parametru extrgki teplota a extraini doba
(Obr. 30). Navazka vzorku byla v tomtéigad® vyhodnocena jako statisticky nevyznamna.

(2)Extrakéni teplota (°C)(L) ; 3,649909

(3)Navazka vzorku (g)(L) ‘1,992991
1L*2L ‘-1 ,95335
Extrakéni teplota (°C)(K) ‘-1,59238
2L*3L ‘-1 ,22084

Extrak¢ni €as (min)(K) -,54478

T

Navazka vzorku (g)(K) -,42838

1L*3L 1831265

.

(1)Extrakéni ¢as (min)(L)

-

-,05471

p=,05
Standardizovany odhad efektu (absolut. hodn.)

Obr. 27 Paretiv graf efekti pro DVB/CAR/PDMS vilakno. Vyhodnoceno z pétu detekovanych
piki.

(2)Extrakéni teplota (°C)(L) _ 15,65346
Extrakéni teplota (°C)(K) ‘3,111013
(1)Extrakéni ¢as (min)(L) ‘2,946892
(3)Navazka vzorku (g)(L) ‘2,490529
2L*3L ,1547594
iL*2L ,6831 OES
1L*3L ,3343982
Extrak&ni ¢as (min)(K) -,205836
Navazka vzorku (g)(K) -,185476
p=,05

Standardizovany odhad efektu (absolut. hodn.)

Obr. 28 Paretiiv graf efekti pro DVB/CAR/PDMS vldkno. Vyhodnoceno ze sumy ploch
detekovanych piki.
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(2)Extrakeni teplota (°C)(L) ‘1,725998
1L*2L ‘1,042829
Extrakéni teplota (°C)(K) ‘ -,910289
(1)Extrakéni ¢as (min)(L) ‘-,677373
Extrakéni ¢as (min)(K) ‘—,667784

2L*3L -,534132
Navazka vzorku (g)(K) ,3022358
(3)Navazka vzorku (g)(L) 1172376

p=,05
Standardizovany odhad efektu (absolut. hodn.)

Obr. 29 Paretiv graf efekti pro PDMS vlakno. Vyhodnoceno z p&u detekovanych piki.

(2)Extrakéni teplota (*C)(L) _14,05696

(1)Extrakéni ¢as (min)(L) ‘4,1 2982

Extrakéni teplota (°C)(K) ‘3,754797

2L 2,016481

|

(3)Navazka vzorku (g)(L) 635879

1,103[31
,87513p4

-,44819

2L*3L

!

Navazka vzorku (g)(K)

1P

Extrakéni ¢as (min)(K)

1L3L -,348413

n

p=,05
Standardizovany odhad efektu (absolut. hodn.)

Obr. 30 Paretiv graf efekti pro PDMS vlakno. Vyhodnoceno ze sumy ploch detekamych piki.

Z porovnani Paretovych giafvyplyvd, Ze pro PDMS vlakno (viipad pcctu
extrahovanych latek) neni extik teplota, tak vyznamnym parametrem jako
u DVB/CAR/PDMS vlakna. B spravném nastaveni teploty extrakce Ize v tonaametru
dosahnout s DVB/CAR/PDMS vlaknem lepSich vyskedkyextrahovanim vysSiho piu
slowenin) nez u PDMS vlakna, coz také potvrzuje TabN4.zaklad vysledki bylo pro
proméieni realnych vzork dale pouzito pouze DVB/CAR/PDMS vldkno.

59



DalSim krokem v optimalizaci bylo nalezeni optimalnovns testovanych paramétrkK tomu
byly pouzity profily pro pedpovdi a vhodnost jednotlivych faktdr(Obr. 31). Profily pro
predpowdi poskytly vysledky— extrai teplota 90 °C, doba extrakce 60 min a navazka

vzorku 0,7 g.
Extrakini ¢as {min) Extrakini teplota MNavazka vzorku {g) Vhodnost
(*C)
WBES ————————
o e o s s e ol e e e 5l e = Jf ' 8
[1 1. 11» M 10066 &
| HEET ¥ 0y 0NN A
) Bl =t
| l» | BABEES m
][ : =
pu |
5
s } {18155
-2ES8
1,0000 st s i s B ot e e -——E—.—.H—H—H—!——
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o
75
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Obr. 31 Profily pro predpowdi a vhodnost jednotlivych faktoni pro DVB/CAR/PDMS vlakno.
Vyhodnoceno z odezvy sumy ploch pik
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Vysledky potvrzuji, Ze faktory extraki doba (min; X1), extraki teplota (°C, X2) a navazka
vzorku (g; X3) jsou pro dany experiment vyznamnédy@ pronenné vyrazg ovliviuji
extrakci tkavych slodenin. Z proloZzeného povrchu odezvy a piofirafi (Obr. 32) dochazi

k nej&inngjSi extrakci slodenin @i vysSich teplotach, delSi débextrakce a vysSich

navazkach. VSechny kombinace experimentalnich gmagcth jsou uvedeny Wfloze
(Obr. 13).

Il > 1400000000
< 1400000000
Il < 1200000000
[ < 1000000000
[1 < 800000000
[ < 600000000
[ < 400000000
I < 200000000

Il > 1400000000
I < 1400000000
I < 1200000000
[ < 1000000000
[ < 800000000
[E5 < 600000000
[ < 400000000
I < 200000000

Teplota extrakce (°C)
5 3 & 3

o
=]

15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
Doba extrakce (min)

Obr. 32 Metoda odezvové plochy ve 3D (vlevo) a 2Bpfavo) pro DVB/CAR/PDMS vldkno
(celkova plocha extrahovanych latek) pro navazku varku 0,7 g.

Spolehlivost modelu, ktery zahrnuje linearni hlawfékty, linearni a kvadratické
hlavni efekty a interakce mezi linearnimi efektylabvyjadena hodnotou R ktera vyjaduje
podil prongénlivosti odezvy vyjasené aktualnim modelem. ?iRro DVB/CAR/PDMS vlakno
pro celkovou plochu pik nabyvalo hodnoty R= 0,96443 (filoha Tab. 2). V Hpadt pro
poity piki byla hodnota Rmensi (R = 0,71749) (filoha Tab. 1) ve srovnani s hodnotou pro
plochu piki. Vzhledem k hodnotam¥byl pro stanoveni optimalnich podminek pouZit mode
podle ploch pik.

Pro vyp@et pozorovanych hodnot sumy plochp{iSPP) byla pouZzita rovnice polynomu (1):
SPP=1.079x 16 - 3.73% 10X - 2.330 Tox’- 3.742 1

+3.521x 10 X7 - 4.38% 1dX,- 2.099 X7+ 1.024 1R X, (1)
+5.012x 10 X, X, + 1.13% 10X, X,

kde nezavislé proémné (X) jsou zde X1 doba extrakce (min), X2 teplexsrakce (°C) a X3
hmotnost vzorku (g). V Tab. 5 jsou uvedeny hodn@iy jednotlivé experimentalni

podminky, ¥etné korelace mezi predikovanymi a‘qapovidanymi hodnotami pro sumu
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ploch piki. Podle p-hodnot se nejvyzna@gim faktorem jevila extraini teplota (p-hodnota
< 0,05 s hladinou spolehlivosti 95 %).
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Tab. 5 Centralni kompozitni plan. Kédované nezavigl proménné (x, X, Xs) odpovidajici
experimentélnim podminkam (X, X, X;3) a vysledky odpovidajici celkové ploSe pik
v chromatogramu pro 50/30um DVB/CAR/PDMS vlakno. (C) — centrélni bod.

Patadi Extralkéni . Celkova Celkova

oadi Extrakeni Hmotnost ; .
experimentu o_ba teplota [°C] vzorku [g] plocha P'Iﬁ ,plocha p||ﬁ,
[min] PredpovidanaPozorovana

X1 (X1) X2 (X2) X3 (X3)

1 -1 (28) -1 (58) -1 (0,38) 3,02x10 2,43x10

2 -1 (28) 1 (82) 1 (0,62) 8,62x10 8,00x16

3 1(52) -1 (58) 1 (0,62) 4,40x40 3,61x16

4 1 (52) 1 (82) -1 (0,38) 8,48x40 8,13x16

5 (C) 0 (40) 0 (70) 0 (0,50) 4,880 5,10x18

6 (C) 0 (40) 0 (70) 0 (0,50) 52110 5,10x1§

7 -1 (28) -1 (58) 1 (0,62) 2,59x40 2,78x16

8 -1 (28) 1 (82) -1 (0,38) 6,38x40 7,00x16

9 1 (52) -1 (58) -1 (0,38) 2,52x40 2,97x16

10 1 (52) 1 (82) 1 (0,62) 9,00<10 9,42x16

11 (C) 0 (40) 0 (70) 0 (0,50) 5,37¥10 5,10x16

12 (C) 0 (40) 0 (70) 0 (0,50) 5,85¥10 5,10x10

13 -« (20) 0 (70) 0 (0,50) 4,03x30  4,19x18

14 a (60) 0 (70) 0 (0,50) 5,74x10  5,82x1§

15 0 (40) e (50) 0 (0,50) 1,82xf0  2,18x16

16 0 (40) a (90) 0 (0,50) 1,10xO  1,08x16

17 0 (40) 0 (70) a (0,30) 4,47x1H  4,33x18

18 0 (40) 0 (70) a (0,70) 5,31x1®  5,70x16

19 (C) 0 (40) 0 (70) 0 (0,50) 455810 5,10x16

20 (C) 0 (40) 0 (70) 0 (0,50) 4,790 5,10x16

3.1.2.2 Realné vzorky

Analyzou tkavé frakce Sestiaenych druli usuSenych zi (Rosa Mariyo Rosa
Rhodos Rosa SudokuRosa Tara Rosa Tacazzia Rosa Deep Purpjebylo celkem
identifikovano 211 slotenin. Tab. 6 klasifikuje slaeniny podle chemického sloZeni
(alkoholy, estery, ketony apod.) a uvadiarpérné relativni procento plochy piku pro
jednotlivé slodeniny. Nicmeés, relativre velky paiet piki nebyl identifikovan, coz mohlo
byt zpisobeno absenci hmotnostnich spekterégliom v knihovnach. Saasti tabulky jsou
vypccitané hodnoty van den Doolovych a Kratzovych iridgez byly p@itany dle rovnice 4
(kapitola 2.11).

Leffingwell [159] uvadi seznam latek identifikovary v izovém esencialnim oleji.

Hlavni zastoupeni zaujima citronellol (38 % olejggrafiny C14-C16 (16 %), geraniol (14
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%), nerol (7 %), fenylethyl alkohol (2,8 %), metlgther eugenolu (2,4 %), eugenol (1,2 %),
farnesol (1,2 %), linalool (1,4 %), rose oxid (0%9, karvon (0,41 %), rose furan (0,16 %),
p-damascenon (0,14 %)pgaionon (0,03 %). Dale uvadi, Zéigpevek vonné kompozice (rel.
% jednotek pachu) poskytuje rozdil ve srovnani ac@ntualnim obsahem dané sleniny
voleji. | pres velmi nizky obsah sléeniny, miZze slodenina projevit vyraznou tni.
Nap‘iklad, f-damascenon t¥doaz 70 % vonné kompozice, neBdonon 19,2 % ve srovnéni

s 4,3 % citronellolu.
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Tab. 6 SlozZeni extrakG riaZzovych platki. Pram. rel. plocha piki v %, n = 3, n.i. = neni identifikovan. Vypdet RI dle van den Doola a Kratze:
RI =100z + 100 |(RT(x) — RT(2))/(RT(z+ 1) — RT(z))], kde RT(x) je retenéni €as neznameé sloteniny, RT(z) retenéni ¢as n-alkanu
eluovaného red sloweninou "x", RT(z + 1) retenéni ¢asn-alkanu eluovaného po sloéeniné " x".

Nazev slodeniny

Rel. plocha v %

CASdislo RIVP . .
Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple

Alkoholy
2-propen-1-ol
3-methylbutan-1-ol
4-methyl-pentan-2-ol
pentan-1-ol
(2)-2-penten-1-ol
2-methyl-2-buten-1-ol
butane-2,3-diol
hexan-2-ol
(2)-3-hexen-1-ol
furfurylalkohol
(2)-2-hexen-1-ol
(E)-2-hexen-1-ol
hexan-1-ol
1-butoxypropan-2-ol
heptan-1-ol
1-octen-3-ol
2-ethyl-hexan-1-ol
benzylalkohol
oktan-1-ol
2,6-dimethylcyclohexan-1-ol
2-fenylethanol

107-18-6 693 n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i.
123-51-3 737 n.i. n.i. 0,02 0,01 0,01 0,01
108-11-2 754 n.i. n.i. i.n. n.. 0,02 n.i.

71-41-0 768 0,03 0,04 n.i. 0,02 0,02 0,02

1576 -95-0 771 n.i. n.i. 0.010,01 n.i. n.i.
556-82-1 778 0.01 n.i. dn ni. n.i. n.i.

513-85-9 799 n.i. 0,01 0,01 n.i. 0,15 0,01

626 -93-7 803 n.i. n.i. 0,14 n.i. n.i. 0,15
928-96-1 855 0,40 n.i. ni. 10, n.i. n.i.

98-00-0 856 n.i. 0,64 0,60 0,10 0,23 0,24
928-94-9 867 0,08 n.i. 0,03 i.n. n.. n.i.
928-95-0 868 n.i. 0,03 ni. ,00 0,08 n.i.

111-27-3 870 0,32 0,12 0,03 0,11 0,12 0,11

5131-66-8 942 n.i. n.i. .ni 0,01 n.i. 0,02
111-70-6 973 0,02 0,06 n.i. n.i. 0,04 0,02
3391-86-4 981 n.i. n.i. 0,33 n.i. n.i. n.i.

104 -76-7 1030 0,15 0,15 n.i. 0,14 0,05 0,15

100-51-6 1036 0,33 2,18 2,49 0,34 0,51 0,44

111-87-5 1074 n.i. 0,23 0,04 n.i. n.i. 0,21
5337-72-4 1109 ni. n.. n.i. 0,05 n.i. n.i.

60-12-8 1117 6,69 0,82 0,21 4,31 0,70 1,01
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Nazev slogeniny

CAS &islo R[WP Rel. plocha v %

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple

nonan-1-ol
menthol
p-cymen-8-ol
2-fenoxyethanol

2,6-dimethyl-2,7-oktadiene-1,6-diol

dodekan-1-ol
tetradekan-1-ol
pentadekan-1-ol
hexadekan-1-ol
heptadekan-1-ol
(E)-9-Oktadecen-1-ol
(2)-9-Oktadecen-1-ol
oktadekan-1-ol

Soutet v %
Alicyklické uhlovodiky

5-(1,1-dimethylethyl)-1,3-cyklopentadiene

Tricyklo[5.3.0.0(4,8)]dekan
a-Cedren

Cyklotetradekan

Souwtet v %

Alifatické uhlovodiky
heptan

tetradekan

pentadekan

143-08-8 1174 n.i. 0,12 0,08 n.i. 0,04 0,04
1490-04-6 1180 n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i.
1197-01-9 1188 n.i. 0,25 n.i. n.i. n.i. n.i.
122-99-6 1220 0,23 0,46 ni. .. n n.i n.i.
64142 - 78 - 3363 n.i. n.i. n.i. 0,11 n.i. n.i.
112-53-8 1475 0,03 0,08 0,01 0,10 n.i. 0,05
112-72-1 1677 n.i. n.i. n.i. 1,88 n.i. n.i.
629-76-5 1774 n.i. n.i. n.i. 1,08 n.i. n.i.
36653 -82-4 1880 n.i. n.i. 0,118,22 0,15 0,26
1454 -85-9 1975 n.i. n.i. ni. ,503 n.i n.i.
506-42-3 2062 n.i. 0,06 ,280 0,62 n.i. n.i.
143-28-2 2062 n.i. n.i. n.i. n.i 0,27 n.i.
112-92-5 2087 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,45 n.i.

8,29 5,25 4,43 40,89 2,84 2,74

35059--46 840 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i.
19485-20-2 998 n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i.
469 -61-4 1409 n.i. 1,96 n.i. n.i. n.i. n.i.
295-17-0 1677 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,16 n.i.

0,00 2,00 0,00 0,00 0,17 0,00

142 -82 -5 700 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
629 -59 -4 1399 0,07 0,15 0,06 0,06 n.i. 0,15
629-62-9 1499 0,21 n.i. 0,22 0,15 0,07 0,09



Nazev slogeniny

Rel. plocha v %
Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple

CAS¢islo RI™P

3-methyl-pentadekan
hexadekan
heptadekan
6,9-heptadekadiene
3-methyl-heptadekane
oktadec-1-ene
oktadekan
1-nonadecen
nonadekan

cetyl ethylen

eicosen

ikosan

henkosan

dokosan
(2)-9-trikosen
trikosan

tetrakosan
pentakosan
hexakosan
heptakosan
oktakosan
nonakosan

Sowet v %
Aromatické uhlovodiky
toluen

2882-96-4 1570 n.i. 0,03 i. n. n.i. n.i. n.i.
544 -76 -3 1599 0,25 0,21 0,46 0,25 0,21 0,35
629-78-7 1699 0,83 0,06 0,59 1,32 0,32 0,20

81265-03-4 1724 n.i. ni. i. n. n.. 0,34 n.i.
6418-44-6 1770 n.i. 0,20 .. n n.. n.i. n.i.
112-88-9 1793 0,04 0,08 0,03 0,11 n.i. n.i.
593-45-3 1798 0,38 0,48 0,37 0,44 0,18 0,41
18435-45-5 1880 n.i. 0,18 0,05 0,28 0,04 n.i.
629-92-5 1899 n.i. 2,48 2,86 2,48 0,77 0,90
3452-07-1 1987 0,20 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
27400-78-8 1994 0,09 n.i. n.i. 0,17 n.i. n.i.

112-95-8 1999 1,89 1,00 3,49 2,14 0,57 0,39
629-94-7 2102 7,72 5,30 11,49 7,14 6,18 3,62
629-97-0 2198 n.i. 0,21 0,64 0,30 0,33 0,31
27519-02-4 2289 n.i. n.i. 0,50 n.i. n.i. n.i.
638-67-5 2299 1,78 2,14 3,66 131 3,11 2,98
646-31-1 2398 0,09 0,11 0,37 0,11 0,16 0,18

629-99-2 2498 n.i. 0,70 1,57 0,44 1,09 1,28
630-01-3 2598 n.i. 0,04 0,10 0,02 0,07 0,07
593-49-7 2698 n.i. 0,69 1,16 0,40 1,22 1,35
630-02-4 2797 n.i. 0,03 0,05 0,01 0,04 0,03
630-03-5 2897 n.i. 0,14 0,14 0,06 0,26 0,16

13,58 14,13 27,81 17,19 14,96 12,47

108 -88 -3 762 0,01 0,02 0,01 0,01 0,03 0,02
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Rel. plocha v %

Nazev slogeniny CAS¢islo  RIVP . .

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple
1,7-diisopropylnafthalen 94133-80-9 1725 ni. ..n 0,16 n.i. n.i. n.i.
2,6-diisopropylnafthalen 24157 -81-1 1726 ni. ..n n.i. n.i. n.i. 0,20
1-butyloctylbenzen 2719-63-3 1730 n.i. 0.02 . ni 0,01 n.i. n.i.
Sowet v % 0,01 0,04 0,17 0,02 0,03 0,22
Estery
2-propenyl-acetat 591-87-7 694 n.i. 0,08 ni. .. n n.i n.i.
methyl-pentanoat 624 -24 -8 824 0,01 n.i. 0,02 .i. n 0,02 n.i.
methyl-hexanoat 106-70-7 924 0,02 n.i. ni. . ni n.. n.i.
hexyl-methanoat 629-33-4 929 0,01 n.i. ni. . ni n.. n.i.
furfuryl-acetéat 623-17-6 993 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,09
hexyl-acetat 142-92-7 1013 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
benzyl-methanoat 104-57-4 1077 n.i. 0,06 0,13 .i. n n.. n.i.
methyl-octanoat 111-11-5 1123 n.i. n.i. ni. ..n n.i 0,02
fenylmethyl-acetat 140-11-4 1163 0,06 0,10 0,340,06 0,05 n.i.
2-fenylethylester kys. mraven 104-62-1 1175 0,51 n.i. n.i. 0,58 n.i. n.i.
2-fenylethyl-acetét 103-45-7 1254 1,11 n.i. . ni 0,76 n.i. n.i.
methyl-dekanoéat 110-42-9 1323 n.i. n.i. 0,02 i. n. n.. 0,02
2-ethyl-3-hydroxyhexyl-2-methyl-propanoat 743671--3) 1372 n.i. 0,98 n.i. n.i. n.i. n.i.
2-fenylethyl-3-methyl-butanoat 140-26-1 1491 03, n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
methyl-dodekanoat 111-82-0 1522 0,38 0,41 0,30,21 0,25 0,35
fenylethyl-hexanoat 6290-37-5 1641 0,13 n.i. i. n. 0,15 n.i. n.i.
cissmethyldihydro-jasmonat 39647 -11-5 1649 0,10 0,20 0,10 n.i. n.i. 0,15
dihydromethyl-jasmonét 24851 -98-7 1650 ni. i.n. n.i 0,21 n.i. n.i.
triethyl-citrat 77-93-0 1653 n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i.

68



Nazev slogeniny

Rel. plocha v %
Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple

CAS¢islo RI™P

methyltetra-dekanoét
methylester kys. hexadekanové
dibutylftalat
methyl-linoleat
methyl-oktadekanoat
Sowet v %

Aldehydy

pentanal

pyrrol

2-methyl-pentanal
hexanal

3-furaldehyd

furfural

heptanal

(E)-hept-2-enal
benzaldehydd
5-methyl-furfural

octanal
2,44ranstrans-heptadienal
pyrrole-2-carboxaldehyd
fenylacetaldehyd

1-ethyl-1H-pyrrole-2-carboxaldehyd

nonanal
(E)-non-2-enal

124 -10-7 1723 n.i. ni. 060, n.i n.i. n.i.
112-39-0 1924i. n. 0,45 0,31 n.i. 0,27 0,46
84-74-2 1954 n.i. n.i. 0,18 1,27 0,17 n.i.
112-63-0 2090 n.i. n.i. n.i. 0,30 0,06 0,16
112-61-8 2125 0,05 0,04 40,00,03 n.i. n.i.

2,42 2,32 157 3,62 0,82 1,25

110-62-3 701 0,08 0,74 0,78 0,09 0,75 0,51

109-97 -7 746 n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i.
123-15-9 755 n.i. n.i. 0,02 .i.n n.. n.i.
66-25-1 802 0,04 0,26 0,16 0,07 0,16 0,17
498 - 60 - 2 831 n.i. 3,40 n.i. n.i. n.i. n.i.
98-01-1 840 n.i. 0,18 1,33 0,23 0,50 1,90
111-71-7 902 n.i. 0,25 0,03 n.i. 0,36 0,44
18829-55-5 958 n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i.
100-52 -7 961 0,36 n.i. n.i. 0,39 n.i. n.i.
620-02-0 961 n.i. 2,72 1,09 .i.n 0,95 2,02
124-13-0 1005 n.i. 1,07 n.i. n.i. 0,65 n.i.
3194 -15-8 1006 n.i. n.i. n.i. . nioon.d. 0,05
1003-29-8 1020 n.i. .ni 1,30 0,51 1,25 2,82
122-78-1 1043 0,51 1,99 0,83,370 0,94 1,37
2167 -14-8 480 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i.
124-19-6 1107 0,23 3,32 0,72 n.i. 3,49 1,98
18829-56-6 1161 n.i. 0,07 0,05 n.i. n.i. n.i.



Rel. plocha v %

Nazev slogeniny CAS¢islo  RIVP . .

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple
decanal 112-31-2 1206 0,04 0,71 0,35 0,08 0,41 0,62
hydroxy methyl furfural 67-47-0 1227 n.i. 0,29 n.i. n.i. n.i. n.i.
2-fenyl-crotonaldehyd 4411-89-6 1269 0,24 0,87 0,29 0,11 0,45 0,50
undecanal 112-44-7 1307 n.i. 0,17 n.i. n.i. n.i. 0,14
dodecanal 112-54-9 1409 n.i. n.i. 0,19 n.i. n.i. 0,07
florhydral 125109 - 85 - 5 1429 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,28 n.i.
tridecanal 10486 -19-8 1511 n.i. 0,15 n.i. n.i. n.i. 0,05
a-hexyl-cinnamaldehyd 101-86-0 1747 0,12 n.i. n.i. 0,15 n.i. 0,08
Sowet v % 1,62 16,2 7,15 2,00 10,22 12,72
Ketony
pentan-2-one 107-87-9 690 n.i. n.i. 0,17 n.i. n.i. n.i.
1-hydroxy-2-propanon 116-09-6 698 n.i. n.i. i. n. 0,09 0,17 0,40
pentan-2,3-dione 600-14-6 700 n.i. n.i. ni. 02, n.. n.i.
3-hydroxybutan-2-one 513-86-0 712 n.i. n.i. 10,0 0,01 n.i. n.i.
3-penten-2-on 625-33-2 738 0,01 n.i. 0,06 0,01 n.i. n.i.
4-hexen-3-on 2497 -21-4 767 n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i.
4-methyl-3-penten-2-on 141-79-7 800 n.i. 0,02 ,010 0,02 0,04 n.i.
4-cyclopentene-1,3-dion 930-60-9 880 n.i. n.i. n.i. 0,05 0,04 n.i.
heptan-2-on 110-43-0 890 n.i. 0,05 n.i. n.i. n.i. n.i.
oct-3-en-2-on 1669-44-9 1039 n.i. n.i. 0,05 n.i. 0,01 n.i.
furaneol 3658 -77-3 1071 n.i. 2,33 n.i. 0,25 n.i. n.i.
pyrrole-w-methylketon 1072-83-9 1073 2,12 0,44 3,05 167,51 4,06
nonan-3-on 925-78-0 1087 n.i. n.i. n.i. 0,20 n.i. n.i.

3,5-octadien-2-on 30086-02-3 1094 n.i. n.i. 70,1 n.i. n.i. n.i.



Rel. plocha v %

Nazev slo&eniny CAS¢islo RIP

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple
6-methyl-heptadi-3,5-en-2-on 1604-28-0 1104 i. n. n.i. n.i. 0,19 n.i. n.i.
pyranon 28564 -83-2 1149 n.i. n.i. 3,10 0,94 3,91 n.i.
theaspiran 36431 -72-8 1299 n.i. 0,19 n.i. n.i. 0,47 1,44
hexahydro-8a-methyl-cis-1,8(2H,5H)-naftalenedion 4@3-41-1 1519 n.i. 0,46 n.i. n.i. n.i. n.i.
1-(2,3,6-fenyl)- 3-buten-2-on 54789-45-6 1608 .i.n n.. n.i. n.i. 0,17 n.i.
benzofenon 119-61-9 1630 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-1so E Super 68155-66-8 1694 0,02 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i.
hexadecanoléat-16-on 109-29-5 1934 0,05 ni. . nin.i. n.i. n.i.
Sowet v % 2,22 3,51 6,64 345 9,32 5,90
Kyseliny
2-methylpropanova kyselina 79-31-2 775 n.i. . ni 0,01 0,02 0,01 n.i.
butanova kyselina 107-92-6 794 n.i. n.i. 0,11 n.i. 0,05 0,03
isovalerova kyselina 503-74-2 847 0,01 n.i. . ni ni. n.i. n.i.
2-methylbutanova kyselina 116-53-0 860 n.i. 20,0 n.i. 0,02 n.i. n.i.
2-methylbutanova kyselina 540-42-1 862 0,03 . ni n.. n.i. n.i. n.i.
pentanova kyselina 109-52-4 904 0,29 n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i.
hexanova kyselina 142-62-1 992 n.i. n.i. ni. ,000 n.i. n.i.
3-methylpentanova kyselina 105-43-1 1002 n.i. n.. n.i. n.i. 0,14 0,09
N-methyl-2-furohydroxamova kyselina 109531 - 96 -B)81 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,43
heptanova kyselina 111-14-8 1097 n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i.
2-ethylhexanova kyselina 149-57-5 1130 n.i. 10,1 n.i. 0,03 0,01 n.i.
oktanova kyselina 124 -07 -2 1182 n.i. 0,29 n.i. n.i. 0,29 0,12
fenyloctova kyselina 103-82-2 1251 n.i. n.i. 1D, n.i. n.i. n.i.
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Nazev slogeniny

CAS¢islo RI™P

Rel. plocha v %

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple

3-nonenova kyselina
nonanova kyselina
dekanova kyselina
undekanova kyselina
dodekanova kyselina
tetradekanova kyselina
hexadekanova kyselina
Sowet v %
Monoterpeny

limonen

y-terpinen

p-cymen

Sowet v %
Seskviterpeny
a-muurolen
(E,B)-a-farnesen

Sowet v %

Oxidované monoterpeny
linalool

a-terpineol

cis-geraniol

karvakrol

Sowet v %

Oxidované diterpeny
6,10,14-trimethyl-2-pentadecanon

4124 -88 -3 1280 n.i.
112-05-0 1284 n.i.

334-48-5 1373 n.i.

112-37-8 1463 n.i.
143-07-7 1564 n.i.
544 -63-8 1760 n.i.
57-10-3 1961 n.i.

0,33

138-86-3 1028 n.i.
99-85-4 1058 n.i.
1195-32-0 1089 0,03

0,03

10208 - 80 -7 1500 n.i.
502-61-4 1503 0,02
0,02

78-70-6 1100 0,03
98-55-5 1196 0,07
106 -25-2 1226 n.i.
499-75-2 1292 0,04
0,14

502-69-2  184M.i

ni. 020, n..
0,44 0,80n.i.
0,30 0,760,42
n.i. 00,1 n.i.
n.i. 30,4 1,19
0,300,16 n.i.
ni. i. n. n.i
1,46 250 1,80
0,10 n.i. 0,03
n.i. n.i. 0,02
0,28 n.i. n.i.
0,38 0,00 0,05
0,68 n.i. n.i.
n.i. n.i. n.i.
0,68 0,00 0,00
0,10 n.i. 0,10
0,07 n.i. n.i.
n.i. n.i. n.i.
n.i. 0,38 n.i.
0,17 0,38 0,10
0,12 1,03 0,17

0,10
0,94
1,02
n.i.
0,25
n.i.
0,44
3,25

n.i.

n.i.

0,06
0,06

n.i.
. n.i
0,00

n.i.
n.i.
n.i.
n.i.
0,00

0,11

n.i.
1,66
1,00
n.i.
0,63
0,16
n.i.

4,12

0,14

n.i.

0,08
0,22

n.i.
n.i.
0,00

0,22
0,10
0,18
n.i.
0,50

0,08
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Rel. plocha v %

Nazev slogeniny CAS¢islo  RIVP . .

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple
fytol 150-86-7 2109 n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i.
Sowet v % 0,00 0,12 1,07+ 0,17 0,11 0,08
Oxidované seskviterpeny
(E)-nerolidol 40716 -66-3 1560 0,20 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
fokienol 33440-00-5 1596 0,08 n.i. n.i. n.i. 0,10 n.i.
Souwet v % 0,28 0,00 0,00 0,00 0,10 0,00
Fenolické derivaty
1-ethenyl-4-methoxy-benzen 637-69-4 1153 ni. .. n ni n.i. 0,04 n.i.
4-vinyl-guaiacol 7786-61-0 1309 0,08 n.i. 0,110,12 n.i. n.i.
o-methyl-orcinol 3209-13-0 1322 0,05 n.i. n.i. n.i. 0,09 n.i.
eugenol 97-53-0 1357 0,51 n.i. 0,28 0,39 n.i. 2,36
Sowet v % 0,64 0,00 039 051 0,13 2,36
Apokarotenoidy
isophoron 78-59-1 1122 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i.
safranal 116 -26-7 1199 0,09 0,06 0,10 0,21 0,12 n.i.
(E)-p-damascenon 23726-93-4 1380 0,12 0,16 0,21 0,18.i. n.i.
(E)-a-ionon 127-41-3 1423 0,08 n.i. n.i. 0,11 n.i. n.i.
4-(2,6,6-trimethyl-1,3-cyclohexadien-1-yl)-2-butano 20483 - 36 - 7 1430 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,92
dihydros-ionol 3293-47-8 1444 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,15 1,61
geranylaceton 3796-70-1 1447 0,33 0,67 n.i. 0,33 n.i. n.i.
nerylaceton 3879-26-3 1447 n.i. n.i. 0,50 n.i. 0,18 0,62
(E)-p-ionon 79-77-6 1480 18 0,50 0,12 0,23 n.i. 0,27
Souwet v % 0,80 1,39 093 1,01 0,47 3,42

73



Rel. plocha v %

Nazev slogeniny CAS¢islo  RIVP . .

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple
Pyraziny
2-methyl-pyrazin 109-08-0 826 0,06 n.i. ni. ,00 0,07 0,04
2,5-dimethyl-pyrazin 123-32-0 915 0,06 0,08 50,0 0,05 0,45 0,13
2-ethyl-pyrazin 13925-00-3 917 0,04 0,04 ni. ..n n.i 0,07
2,3-dimethyl-pyrazin 5910-89-4 920 0,01 0,03 i.n. n.. n.i. n.i.
2-ethyl-6-methyl-pyrazin 13925-03-6 999 0,04 ,00 0,04 0,02 0,16 0,17
2-acetyl-pyrazin 22047 -25-2 1022 0,04 n.i. n.i. n.i. 0,10 n.i.
2-acetyl-6-methyl-pyrazin 22047 -26-3 1120 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,08 n.i.
Sowet v % 0,25 0,22 0,09 0,09 0,86 0,41
Furany
2-methyl-tetrahydro-furan-3-on 3188-00-9 808 ,040 0,03 0,03 0,02 0,09 0,11
5-methyl-2(3H)-furanon 591-12-8 866 n.i. 0,01 .i.n n.i n.i. n.i.
2-acetyl-furan 1192-62-7 909 n.i. 0,30 n.i. n.i. 0,63 0,48
2-pentyl-furan 3777-69-3 989 0,17 0,25 0,27 0,18 0,35 0,21
2,3-dihydro-benzofuran 496 -16-2 1221 n.i. n.i. 6,49 0,43 n.i. n.i.
3-fenyl-furan 13679-41-9 1223 n.i. n.i. n.i. 0,08 n.i. n.i.
Sowet v % 0,21 0,59 6,79 0,71 1,07 0,80
Laktony
2,5-dihydrofuranon 497 -23-4 912 n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i. n.i.
butyrolakton 96-48-0 913 n.i. n.i. n.i. 0,04 0,43 0,26
y-pentalakton 108-29-2 953 n.i. 0,08 n.i. n.i. n.i. n.i.
y-nonalakton 104-61-0 1360 0,11 n.i. 0,14 n.i. n.i. n.i.
dihydroactindiolid 17092 -92-1 1531 n.i. n.i. i.n. 0,29 n.i. n.i.

Sowet v % 0,11 0,08 0,14 039 043 0,26



Nazev slodeniny

Rel. plocha v %

CASdislo RI™P

Mariyo Rhodos Sudoku Tara Tacazzi D. Purple

Sulfidy

dimethyl disulfid
dimethyl trisulfid
methyl tetrasulfid
Sowet v %
Ostatni
ethylacetamid
2-butoxy-ethanol
N-furfuryl pyrrole
diethyl ftalat
di-sec-butyl ftalat
procymidon
Souwet v %

624-92-0 739 n.i. n.i. 0,01 .i.n
3658 -80 -8 966 0,02 n.i. 0,06 0,03
5756 -24-1 1216 n.i. n.i. D0 n.i.
0,02 0,00 0,09 0,03
625-50-3 819 n.i. n.i. 0,01 n.i.
111-76-2 907 n.i. n.i. ni. 0D,
1438-94-4 1179 n.i. n.i. ni n.i
84-66-2 1587 n.i. 0,38 n.i. 0,36
0-00-0 1908 n.i. n.i. n.i. 4,20
32809-16-8 2080 n.i. 0,07 n.i. n.i.
0,00 0,45 0,01 4,58

0,06
0,08
n.i.

0,14

n.i.
0,15
n.i.
0,11
2,04
n.i.
2,30

0,09
0,18
n.i.

0,27

n.i.
n.i.
0,12
n.i.
n.i.
n.i.
0,12
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Charakteristika k#tinové viné raZze je zasadh ovlivnéna rekolika sloweninami.
Hlavni slodeninou v fizich a fizovych olejich je izomecis-rose oxid. Dalsi slaienina,
kterd se vyznamnpodili na wni razi je jiz vySe zmidny p-damascenon znamy jako
tzv. izovy keton (rose ketone). V menSiienigispivaji trans-geraniol, nerol, citronellol,
farnesol a linalool [160]. &n¢ se esencialniizové oleje ppravuji z ¢erstvych okétnich
listki. V pripadt analyzy ¢kavé frakce suSenych a mletych &kich listki, cis-rose oxid,
trans-geraniol, citronellol a farnesol nebylyiulec detekovany. Tento fakt je mozné si
vyswétlit v rozdilu sloZzeni esencialniho oleje a ususbngkwtnich mizovych listki, jedna se
v podstat o dw rozdilné matrice.

Analyzou usuSenych oktnich listki ukazalo, Ze nejvice zbyly zastoupeny skupiny
jako alkoholy, karbonyly a uhlovodiky, a to zejmémexafiny. Pehled obsahu jednotlivych
skupin uvadi Obr. 33.
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Obr. 33 Chemické slozeni ok&tnich listki v %.
Jak je vidt na Obr. 34, ktery znaztuje aroma-profily pomoci reténich indexi
a relativni plochy pik identifikovanych slotenin, sloZeni vSech vzailje velmi podobné
v nekterychéastech, a to zejména v eluci uhlovad(K,:Ha4 aZ GgHeo) Ve vSech vzorcich az
na vzorek @ize Rosa Mariyo Uhlovodiky s lichym p&em atonG uhliki byly hojngji

zastoupeny ve srovnani s uhlovodiky se sudyitepo. Nagiklad ve vzorkuRosa Sudoku
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bylo zastoupeni henkosan 11,49 %;.fG,); dokosan 0,64 % (GH4e); trikosan 3,66 %
(CogHag); tetrakosan 0,37 % (GHsg); pentakosan 1,57 % £€Hso); hexakosan 0,10 %
(CzeHss); heptakosan 1,16 % {&Hse); oktakosan 0,05 % @gHsg) a nonakosan 0,14 %
(Ca9Hs0). Dva vysSi uhlovodiky, henkosan a trikosan, bgisntifikovany s relativni plochou
ve vSech vzorcich v rozmezi 3,62 — 11,49 % pro kesen a 1,31 — 3,66 % pro trikosan.
Heptadekan, ikosen, nonadekan, ikosan a henkodgndantifikovany v esencidlnim oleji
ziskaného ziize R. Brunonii Lindl [161].

VySSi odezva akohd) presreji odezva hexadekanolu byla pozorovana ve vzétkaa
Tara (28,27 %) ve srovnani se vzorRpsa Sudok(0,11 %),Rosa TacazZ0,15 %) aRosa
Deep Purple(0,26 %). Hexadekanol nebyl identifikovan ve vioncRosa Mariyoa Rosa
Rhodos DalSi identifikované alkoholy s vySSim obsahem he% byl benzylakohol Rosa
Rhodos(2,318 %) aRosa Sudok(2,49 %); fenylethylalkohol Rosa Mariyo(6,69 %),Rosa
Tara (4,31 %) aRosa Deep Purpl€l,01 %); tetradekanol (1,88 %), pentadekanol3 24
a heptadekanol (3,50 %)Rosa Tara

Pritomnost karbonylovych slg@enin se vyraz&liSila v jednotlivych vzorcich. Obsah
aldehyd se pohyboval v rozmezi od 1,62 — 16,20 % a ketwh2,22 — 9,32 %. Slgeniny
3-furaldehyd a nonanal byly detekovany ve vzorddsa Rhodoa Rosa TacazzObsah 3-
furaldehydu ve vzorkiRosa Rhodobyl 3,40 %. Obsah nonanalu ve vzoriRosa Rhodobyl
3,32 % a WRosa TacazzB,49 %. Jako dominantni keton ve srovnani s dstatiketony zde
byl 2-acetylpyrrol az na vyjimku s nizkym obsahentiZi Rosa Rhodos Obsah 2-
acetylpyrrolu byl v rozmezi 1,67 — 4,51 % a ve kedRosa Rhodopouze 0,44 %.

Vyznamnym nositelem dné kvétin jsou estery. Kromh esteti, terpeny a fenolové
derivaty jsou rov&Z zodpoedné za wuni, obzvlast u hybridnich @zi. Estery, jako jsou
geranyl-acetat a 2-fenylethyl-acetat ivénlavni podil ¥in¢ v rizich [162, 163]. Geranyl-
acetat nebyl identifikovan v analyzovanych vzorcighi. Ve velmi nizkém obsahu, tj. od
0,73 — 1,11 %, byl detekovan 2-fenylethyl-acet&piMomnost, anebo velmi malou vipadt
2-fenylethyl-acetatu, si Ize vy&tlit na zaklad vyvoje viné. Ta se totiz rini bshem vyvoje
kvétu (rizna viné pougtte, jina v gipadt dokvétajiciho k¥tu) a podle peasi (napiklad jinak
v dusnu ped bodkou, jinak po desti). Bkteré kwty otevirajici se w&er voni aZz v tuto dobu,
a tim lakaji nap naini motyly.

DalSi skupinou, kteraispiva k aroma kitin je skupina apokarotendidzejméngp-
cyklocitral, p-ionon, geranial, geranyl aceton, theaspiron; a p-damascenon
[164]. Ve vzorcich suSenyckizovych listki byly nalezeny apokarotenoidy trzném obsahu

v jednotlivych vzorcich: 0,47 % v extraktiZze Rosa Tacazzi0,8 % v extraktuitze Rosa
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Mariyo; 0,93 % v extraktuize Rosa Sudokul,01 % v extraktuize Rosa Tara 3,42 %
v extraktu fize Rosa Deep Purpla 1,39 % v extraktuize Rosa RhodogE)-f-damascenon
byl detekovan v mnozstvi od 0,12 — 0,21 ®-g-damascenon patmezi nejvice aromatické
sloweniny [12], které se obvykle pouZivaji pyrobé parfémi [165].

Terpeny a jejich oxidované formy, které obvykle wijeji prevaznoucast slozeni
esencialnich ol@j v aromatickych rostlinach, byly detekovany v rozin®,27 — 1,45 %.
Monoterpeny (0,03 — 0,14 % limonen; 0,02)%erpinen a 0,03 — 0,28 ¥-cymen) byly
zjistény ve velmi nizkém obsahu. &fhském @izovém oleji [166] byl limonen nalezen
v podobném obsahu (tj. 0,02 %) jako u analyzovarwadhkii rizi. Podobné zastoupené, jako
v ¢inském tiZzovém oleji a v analyzovanych vzorcich, byl pozémv obsah seskviterpén
(0,38 %a-murolenu a 0,02 %, E)-a-farnesenu), oxidovanych monoterfig®,03 — 0,22 %
linaloolu; 0,07 — 0,1 %m-terpineolu; 0,18 %cis-geraniolu a 0,04 — 0,38 % karvakrolu),
oxidovanych diterpeain (0,08 — 1,03 % 6,10, 14-trimethyl-2-pentadekandh04 % fytolu)
a oxidovanych seskviterp@i0,2 % nerolidolu; 0,08 — 0,1 % fofienolu).

Fenolové derivaty bylyitomné v rozmezi 0,28 — 2,36 %. Mezi zastupce fanyah
derivati pati eugenol, ktery byl identifikovan v extrakttize Rosa Deep Purple ponerné
vysokém mnoZstvi, tj. 2,36 %. Magi a kol. [167] stanovili ve frakci plalkriZzi Rugosa
(Rosa rugosaThunb.) obsah eugenolu vrozsahu 0,1 — 3,0 %.a<ipse dale zabyvali
i analyzou pipraveného esencialniho oleje. Ve srovnani wkmi listky, eugenol nebyl
piitomen v esencialnim oleji.

Extrakty tiZovych listki se vyzn&ovaly i obsahem kyselin (0,33 — 4,12 %) a z mensi
¢asti i furany (0,21 — 6,79 %), pyraziny (0,09 —®), laktony (0,08 — 0,43 %), sulfidy
(0,02 — 0,27 %) a ostatnimi skmniny (0,01 — 4, 58 %). Mezi ostatniifpmné slodgeniny
(uvedeno v Tab. 16) pdy i latky povazujici se za zdesteni matrice. Nafiklad, di-sec-
butylftalat s obsahem 4,2 %, toluen s obsahem mem&z 0,05 %, ftalaty (<0,05 %)
a diisopropylftalaty v zastoupeni 1,7- a 2,6-dirgqylnaftalenu. Diisopropylnaftaleny se
pouzivaji v zerddélstvi jako regulatory tstu rostlin nebo jako rozpowsiia @i vyrobeé
tisttnych materidl, v nichz mohou byt Ze skladovany nebo igpravovany [168].
Ve vzorcichRosa Mariyca Rosa Rhodobyly identifikovany i izomerni formy-iso E super.
Tato syntetickd slaienina je komemné dostupna a pouzivana rapro vyrobu parférn
Detekce tého slaeniny ve vzorcich se da povaZzovat za kontamindgtocymidon (Rl
= 2080), ktery pat do skupiny fungicid [169], byl gitomen ve velmi nizkém obsahu

v extraktu fize Rosa RhodosV¢tSina gkavych organickych slaenin byla detekovana ve
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velmi nizkych koncentracich.i@ldstavovaly mé&hnez 1 % z celkového s&u relativni
plochy vSech detekovanych st@umin.
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Obr. 34 Aroma-profily jednotlivych extrakt i riazi. Oblast bublin piedstavuje relativni plochy piki v %.
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3.2 Alkoholické napoje | — ovocné destilaty
3.2.1 Experimentalni ¢ast

3.2.1.1 Chemikalie

Byla pouzita homologick@iada n-alkaf Cs-Cyo (n-hexan, konc. 40 mg/l) a-alkani
C21-Cao (toluen, konc. 40 mg/l) (oboji od Sigma AldrichraRa, CR). Byl pouZit chlorid
sodny (p.a.) od Lach-Ner (Neratovi€&R). Helium ¢istota 5.0) byl pouzity od Linde Gas a.s.
(Praha, CR). Byla pouzita deionizovana voda (Milli Q A10 @ment/Elix Systém) od
Millipore (CA, USA). SPME vlakna 100 pm PDMS a 50/3um StableFlex
DVB/CAR/PDMS byly zakoupeny od Sigma-Aldrich (Prab#).

3.2.1.2 Vzorky

VSechny vzorky byly doméacky vyrobené ovocné destilovocné palenky). Pro
vyrobu péalenek bylo pouZito vyhragirovoce gstované \Ceské republice. Vzorky byly
ziskany od mistnich vyrobgcktei zarili pravost destilat (jednodruhové sloZzeni ovocnych
kvagi). Zadné z analyzovanych destil&tebyly skladovany vigvénych sudech.

Celkem bylo analyzovano 24 ovocnych dediil@tab. 7) vzdy gipravenych z jednoho
druhu ovoce. Z toho bylo 6 vzarkablkovice, 5 vzork Svestkovice, 4 vzorky hruskovice,
4 vzorky mirabelkovice, 2 vzorky malinovice, 2 vkgrmeruikovice a 1 vzorekiéiovice.

VSechny vzorky byly analyzovany v srpnu 2015.

Tab. 7 Vzorky ovocnych destilafi

Cislo vzorku  Druh ovoce Rok vyroby Etiketa vzorku
1 Svestka 2014 3 - Svestka 2014
2 Svestka 2012 14 - Svestka 2012
3 Svestka 2013 15 - Svestka 2013
4 Svestka 2014 25 - Svestka 2014
5 Svestka 2013 26 - Svestka 2013
6 mirabelka 2014 6 - mirabelka 2014
7 mirabelka 2012 12 - mirabelka 2012
8 mirabelka 2013 17 - mirabelka 2013
9 mirabelka 2014 30 - mirabelka 2014
10 reSe 2007 19 -teSa1 2007
11 meruika 2013 16 - merika 2013
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12 meruka 2011 20 - meiika 2011

13 jablko 2014 4 - jablko 2014
14 jablko 2014 5 - jablko 2014
15 jablko 2014 8 - jablko 2014
16 jablko 2014 9 - jablko 2014
17 jablko 2015 37 - jablko 2015
18 jablko 2015 38 - jablko 2015
19 hruska 2014 7 - hruska 2014
20 hruska 2009 10 - hruska 2009
21 hruska 2012 11 - hruska 2012
22 hruska 2014 18 - hruska 2014
23 malina 2014 2 - malina 2014
24 malina 2014 31 - malina 2014

3.2.1.3 P¥iprava vzorku

3.2.1.3.1 HS-SPME

Kazdy vzorek byl fipraven nasledujicim postupem: 2 ml vzorku destiléylo
smichano sigdem pipravenym roztokem NaCl praipravu roztoku o celkovém objemu 10
ml o celkové koncentraci 28,5 % (w/V). Taktéigsgaveny roztok byl odebran do 20 ml
vzorkovacich nadobek, které byly utemy vickem s teflonovym septemtipravené vzorky
byly inkubovany pi teplot 45 °C po dobu 20 minut k ziskani ustalenych poéinixtrakce.
Pro extrakci ¢kavych latek bylo pouzito 100 um PDMS vlakno. Serlstoenin probihala
pii teplo€ 45 °C po dobu 60 minut. Latky byly desorbovanylakma do plynového
chromatografu # teplo& nastiku 250 °C. Ped zahajenim dalSi extrakce bylo SPME vlakno

~ Wi

tepelre ¢isteno pi teplo 250 °C po dobu 15 minut.

3.2.1.4 GC-MS

GC-MS systém se skladal z plynového chromatograf1+2G10 Plus, hmotnostniho
detektoru TQ 8030 a automatického davkevdOC 5000 Plus (vSe od Shimadzu, Kyoto,
Japonsko). Pro separaci stenin byla pouzita nepolarni kolona SLB-5ms (délka I8,
pramér 0,25 mm a tlou¥ka stacionarni faze 0,25 um) (Supelco, Bellefota, USA).
Nosnym plynem bylo helium 5.0 s nastavenou konstdmmearni rychlosti 30 cm/s. Teplota
nastiku byla 200 °C a teplotaipvodniku do MS byla rowz nastavena na 200 °C. Desorpce
latek z vlakna probihala po dobu 15 sekund. iNadiyl v rezimu splitu 1:20. Teplotni
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program pro analyzu byl nasledujici — 40 °C (3 mn@st po 2 °C/min do 250 °C (12 min).
Hmotnostni spektrometr byl nastaven v rezimu eteldvé ionizace 70 eV ve skenovacim
modu a byly mifeny ionty sm/z 33-500. Pro vypeet retegnich index: slowenin byla
aplikovana srés n-alkanmi (C8-C20, C21-C40) pomoci vySe uvedeného teplotpiogramu.
Identifikace slozek byla provedena srovnanim hmstimich spekter uloZzenych v databazich
knihoven NIST 11 a FFNSC 2idd zahajenim dalSi extrakce bylo SPME vlakno tepeln
¢isténo i teplot 250 °C po dobu 15 minut.

3.2.2 Vysledky a diskuze

3.2.2.1 Optimalizace HS-SPME podminek

Souasti experimentu bylo i uvazeni moznéhedni lihovin vodou pro posunuti
rovnovahy a tedy podpeni gechodu &kavych latek do plynného prostoru. Obé&cse
aromatické latky Iépe rozpougt v organickych rozpoudtllech, alecasténé se mohou
rozpoustt i ve vod. RovreZz byl uvazen i fidavek soli za €elem zvySeni iontoveé sily a tim
i zvySeni vyEZku extrakce, fedevsim u polarnich &kavych latek. Na Obr. 35 je mozné
vidét zvySeni odezvy detektoru na chromatogramech ayskaanalyzou extraktze vzorki

fednych vodou a také giplavkem NaCl.
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Obr. 35 GC-MS chromatogram jablkovice (vzoreké. 9). Cista palenka (modra linie), vzorek
fedény vodou (2,5 ml/10 ml; tZova linie), vzorekiedény vodou Wetné pridavku NaCl (20 %
w/V; &erna linie). Podminky analyzy: Teplotni program 40 °C (3 min), natist po 8 °C/min do
270 °C (5 min). Kolona SLB-5ms (30 m x 0,25 mm x2§ um tlou&’ka stacionarni faze).

Dale byly vybrany a porovnany &wiazna SPME vlakna. Byla zvolena & 8PME
vlakna, ktera jsou vyrobcem dopoéema pro extrakci¢kavych slodgenin - 100 um PDMS
a 50/30 um StableFlex DVB/CAR/PDMS. DVB/CAR/PDMSakmho je charakteristické pro
extrakci tkavych a stedre tekavych latek v rozsahu molekulovych hmotnostnikK&mwv 40-
275. Nepolarni PDMS vlakno je ro¥hpouzitelné pro extrakctkavych slogenin (MW 60-
275).
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U ziskanych extraktse porovnavaly zaznamy z pohledu celkové plochky pipa@tu piki.
Vysledky z HS-SPME/GC-MS analyzy jsou uvedeny v.T@bZ této tabulky jeizjmé, Ze
PDMS vlakno poskytovalo celkovy vysSi signal a e i vySSi pdet piki, nez
DVB/CAR/PDMS vlakno. Zdchto divoda bylo vybrano PDMS vlakno pro extrakci
tekavych slodenin gitomnych v reélnych vzorcich.

Tab. 8 Vysledky HS-SPME/GC-MS analyzy pro dé¢ SPME vldkna.

_ Podminky extrakce 100 um PDMS  50/30 um DVB/CAR/PDMS
(finalni objem vzorku, konc. NaCl ve

vzorku, extrakni teplota a extralni Paet piki / Celkova

Pctet pika / Celkova plocha

¢as) plocha
2 ml, 0 % w/V, 60 °C, 60 min 60/ 0,9E+07 23 | O10E
2 ml, 30 % w/V, 60 °C, 10 min 74/ 1,1E+07 28 /B4D7
6 ml, 15 % w/V, 48 °C, 35 min 109 / 3,6E+07 6528407
10 ml, 0 % w/V, 60 °C, 60 min 105/ 4,9E+07 9692+07
10 ml, 30 % w/V, 60 °C, 10 min 109/ 3,6E+07 6528+07

Pozn. Finalni objem vzorku vzdy obsahoval 2 mlitist Celkovy objem vzorku byl slozen, jak je ueed ve
vySe uvedené tabulce: fadek (2 ml, 0 % w/V, 60 °C, 60 min) se skladal ppme vzorku destilatu-bezigavku

soli ¢i vody; 2.tadek (2 ml, 30 % w/V, 60 °C, 10 min) byl sloZzenestilatu a soli; 3. a 5adek (6 ml, 15 %
w/V, 48 °C, 35 min; 10 ml, 30 % w/V, 60 °C, 10 mioyl sloZen z destilatu a solného roztokuiadlek (10 ml, O

% w/V, 60 °C, 60 min) obsahoval destilat a vodu.

Pro optimalizaci podminek byl pouzit ovocny destitgablek (vzoreké. 9). Mezi
zvolené extragni pronenné patily mnozstvi zed¢ného vzorku do 20 ml head-space nadobek
(2-10 ml), mnozstvi fidaného NaCl (0-30 % w/V), extraki teplota (35-60 °C) a doba
extrakce (10-60 min; X X4). Preinkubace probihala 20 mifi feplo extrakce.

Pro optimalizaci extralnich podminek byla zvolena metoda centfd&ompozitniho
planovani. Navrh experimentu (Tab. 9) obsahujee@perimentalnich bdd které byly
promgteny pro vyhodnoceni vlivu jednotlivych paranietna &innost extrakce. Elnnost
extrakce se hodnotila podle ¢o piki (primarni zavisla progmna). Pro vyhodnoceni

ziskanych dat byla pouzita metoda odezvoveé plo&t§M) a statisticky software Statistika
12.

84



Tab. 9 Centralni kompozitni pldn kodovanych nezavigch proménnych (X, X, X3, X
odpovidajici experimentalnim podminkdm (4, X,, Xz, Xz) pro 100 um PDMS vlakno. (C) —
centralni bod.

Objem vzorku  NaCl Extrakeni Doba Potet pikd
o extrakce
Pokus ] [own] - teplota [°C] [min]  predpovidanéPozorované
X1 (X1) X2 (X2) X3 (X3) Xa (X2)
1 1(2) 1 (0) -1 (35) 1 (60) 76 74
2 1(2) -1 (0) 1 (60) -1 (10) 69 68
3 1(2) 1 (30) -1 (35) -1 (10) 61 61
4 1(2) 1 (30) 1 (60) 1 (60) 70 61
5 1 (10) -1 (0) -1 (35) -1 (10) 64 69
6 1 (10) -1 (0) 1 (60) 1 (60) 109 105
7 1 (10) 1 (30) -1 (35) 1 (60) 118 115
8 1 (10) 1 (30) 1 (60) -1 (10) 98 97
9 (C) 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 107 106
10 (C) 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 107 103
11 1(2) -1 (0) -1 (35) -1 (10) 48 47
12 1(2) -1 (0) 1 (60) 1 (60) 85 92
13 1(2) 1 (30) -1 (35) 1 (60) 86 92
14 1(2) 1 (30) 1 (60) -1 (10) 56 60
15 1 (10) -1 (0) -1 (35) 1 (60) 91 91
16 1 (10) -1 (0) 1 (60) -1 (10) 93 091
17 1 (10) 1 (30) -1 (35) -1 (10) 95 92
18 1 (10) 1 (30) 1 (60) 1 (60) 110 115
19 (C) 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 107 106
20 (C) 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 107 109
21 1(2) 0 (15) 0 (47.5) 0 (35) 84 80
22 1 (10) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 112 115
23 0 (6) -1 (0) 0 (47,5) 0 (35) 99 97
24 0 (6) 1 (30) 0 (47.5) 0 (35) 106 108
25 0 (6) 0 (15) -1 (35) 0 (35) 97 95
26 0 (6) 0 (15) 1 (60) 0 (35) 103 105
27 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) -1 (10) 95 94
28 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 1 (60) 115 115
29 (C) 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 107 109
30 (C) 0 (6) 0 (15) 0 (47,5) 0 (35) 107 113
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Software Statistika 12 umdije vytv&et izné polynomické modely, kdy mohou byt
az tetihotradu v gipadt vysSich prordannych. V naSem ifipadt se jedna o model druhého
fadu, jez obsahuje linearni i kvadratickény. Na zaklad téchto polynomickych modél
druhéhofadu je mozné fiedpovidat odezvu zavisle prémrmé (péet piki) na nezavisle

promennych parametrech (experimentalnich podminkach):

PP=-102.705 7.84% - 0.60%+ 213%- 002+ 529 0846 0%

-0.004¢Z + 0.07X X,+ 0.04% X,— 0004 %—- 0.03¢X- 008R% 0089

kde PP je peet pika, X1, X2, X3, X4 jsou hodnoty nezavislych prenmych (viz. Tab. 9).
Druh& mocnina koretmiho koeficientu modelu @R zahrnuijici linearni a kvadratické efekty,

()

a dvoufaktorové interakce mezi linearnimi efekty)j8674. To znamena, Ze pouze manz

4 % variaci neni popsano modelem. Je tedy nezlaghénout vSechny podminky modelu,
jelikoz bez dvoufaktorovych interakci mezi linedniiefekty dochazi ke snizeni koeficientu
R? na hodnotu 0,8589 a Wipads zahrnuti pouze linearnich efékklesne hodnota Raz na
0,5419. Mezi vyznamné faktorp-hodnota < 0,05 s hladinou spolehlivost 95 %) rogrpati
X1%, Xa, Xa, X7, Xa, X1Xo, XoX3, XaXa. Hodnoty predikované modelem debkoreluji

s experimentalnimi hodnotami (viz. Tab. 9).

Kritické hodnoty nezavislych prainych byly stanoveny v maximu odezvy plochy
modelu (Tab. 10) Ziskané hodnoty byly objem vzddktimL, mnoZstvi fidaneho NaCl 28,5
% w/V, teplota extrakce 42,2 °C a doba extrakc® &iin. Za &chto podminek byl ptet piki
roven 124. AvSak, kriticka hodnota doby extrakce nemachazela ve zkoumané oblasti
vrozsahu 10 — 60 min. S ohledem na tuto sidst byla vybrana max. hodnota doby
extrakce ze zkoumaného rozsahu, tj. 60 min, a difiaovnice (5) byly hodnoty ostatnich
proménnych nastaveny tak, aby zavisla ptoma (péet piki) dosahovala co nejvyssSich
hodnot a zarovweaby fiprava vzorku k analyzeddini vzorku) bylo pokud mozno jednoduse
proveditelné. Touto Upravou se hodnoty parainektrakce zrénily na nasledujici hodnoty:
10 mL vzorku, 28,5 % w/V, extrgki teplota 45 °C a doba extrakce 60 min pro vyskedn
hodnotu PP = 122. Rozdil mezi hodnotami PP ¥itaaych z kritickych hodnot modelu (124)

a upravenych hodnot (122) byl minimalni az zaneslbgt
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Tab. 10 Analyza centralniho kompozitniho experiment — kritické hodnoty. Proménna: pocet
piki, FeSeni v maximu (fgedpowzena hodnota weSeni 123, 89).

Pozorované Kritické Pozorované
Faktor o :
minimum hodnoty maximum
Objem vzorku [mL] 2,00 9,40 10,00
NaCl [% w/V] 0,00 28,54 30,00
Extrak ¢éni teplota [°C] 35,00 42,20 60,00
Doba extrakce [min] 10,00 81,88 60,00

3.2.2.2 Realné vzorky

Kombinaci metod HS-SPME/GC-MS bylo ve vSech redinyzorcich separovano
a identifikovano celkem 27kavych slodenin (Tab. 11 a Tab. 12).
Pro ugeni vzjemnych vazeb mezi prémmymi byla pouzita metoda hlavnich komponent
(PCA). Jednotlivé slateniny byly rozdleny do skupin dle chemického sloZzeni a pro
vyhodnoceni byly pouZzity sumy relativnich ploch pik procentech. Slaeniny byly
zarazeny do skupin: acetaly, kyseliny, vyssi alkohalidehydy a ketony, apokarotenoidy,
estery, laktony, terpeny (mono- a seskviterpenyigavané formy terpah(oxidované mono-
a seskviterpeny) a fenoly a fenolické ethery (TI&).
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Tab. 11 Tékavé sloweniny identifikované v aroma-profilu ovocnych destétia vyrobenych z peckovin: Svestky (vzorkg. 1-5), mirabelky (vzorky ¢. 6-
9), treSré (vzorek €. 10) a meruiky (vzorky €. 11-12). Pro srovnani gkavych slowenin v riznych destilatech byla pouZzita procenta rel. plochy*

retenéni indexy vypctitané podle Van den Doola a Kratze, n. i. — nebyldentifikovana
Relativni plocha v %
) _ Cislo vzorku
Néazev slodeniny RI* CAS
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Acetaly
Isobutanal diethyl acetal 860 1741-41-9 n.i. n.i. n.i. ni. <001 n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01
Isovaleraldehyd diethyl acetal 956 3842-03-3 0,0®,02 n.i. 0,01 0,03 n.i. 0,03 0,03 0,010 0,09 0,06,040
Acetaldehyd ethyl amyl acetal 975 13442-89-2 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. 0,02 0,01 n.i. ni. ,0Q
Valeraldehyd diethyl acetal 996 3658-79-5 0,05 . n.i 0,01 n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexanal diethyl acetal 1092 3658-93-3 0,32 0,09 160, 0,01 0,24 0,06 0,08 0,24 0,02 n.i. n.i. n.i.
Heptanal diethyl acetal 1189 688-82-4 0,12 0,04 090, 0,02 0,10 n.i. 0,05 0,06 n.i. n.i. n.i. n.i.
Benzaldehyd diethylacetal 1224 774-48-1 n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i.
Octanal diethyl acetal 1285 54889-48-4 0,05 0,04,050 0,01 0,15 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Fenylacetaldehyd diethyl acetal 1319 6314-97-2 . n. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. ni. n.i.
Nonanal diethyl acetal 1383 54815-13-3 3,47 2,75,663 386 333 1,23 2,72 180 0,20 0,04 0,28 n.i.
Dekanal diethyl acetal 1479 34764-02-8 0.13 0.22.060 0.04 0.10 n.i. 0.02 n.i. n.i. 0.03 n.i. 0,05
Undekanal diethyl acetal 1576 53405-97-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,13 0,09
Tridekanal diethyl acetal 1771 72934-16-8 ni. .ni n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i.
Kyseliny
Kyselina 3-methylbutanova 852 503-74-2 n.i. ni. ..n n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01
Kyselina 2-methylbutanova 860 116-53-0 n.i. ni. .i.n n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i.
Kyselina oktanova 1181 124-07-2 n.i. 0,74 0,75 60,3008 039 0,27 031 003 044 010 0,26
Kyselina nonanova 1273 112-05-0 n.i. 0,23 0,14 20,0 n.i n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Kyselina dekanova 1373 334-48-5 129 896 7,27 325039 1159 460 497 0,66 10,19 4,05 5,32
Kyselina dodekanova 1568 143-07-7 n.i. 291 144,860 020 169 1,66 0,95 n.i. 0,45 n.i. n.i.
VysSi alkoholy
2-Methyl-butan-1-ol 749 137-32-6 066 043 0,71 8%, 042 121 155 165 104 0,16 0,34 0,29
Pentan-1-ol 777 71-41-0 n.i. n.i. n.i. 0,01 <0,01n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i.
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
(2)-3-Hexene-1-ol 862 928-96-1 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. 0,03 0,05 n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl alkohol 875 111-27-3 0,13 024 029 0,18 70,0028 071 073 013 0,04 0,47 0,23
Heptan-1-ol 977 111-70-6 0,02 0,05 0,05 0,02 0,02.. 0,07 0,06 n.i. n.i. n.i. n.i.
Benzyl alkohol 1040 100-51-6 n.i. 0,03 n.i. ni. 0,64 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i.
1-Oktanol 1076 111-87-5 0,0 0,11 0,19 0,0 0,06,050 0,17 0,14 0,06 n.i. 0,05 0,04
2-Nonanol 1104 628-99-9 n.i. n.i. n.i. n.i. ni. ..n n.i. n.i. n.i. 0,04 0,02 n.i.
Fenylethyl alkohol 1113 60-12-8 0,04 005 0,03 500002 008 005 005 002 0,03 002 0,03
(2)-3-Nonen-1-ol 1157 10340-23-5 n.i. 0,06 0,08 020, 0,01 0,04 0,07 0,07 0,04 n.i. n.i. n.i.
Nonan-1-ol 1175 143-08-8 054 108 194 o041 0,3D25 115 0,65 0,17 n.i. n.i. 0,08
cis-4-Decen-1-ol 1260 57074-37-0 n.i. n.i. 0,02 i. n. n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i.
Dekan-1-ol 1275 112-30-1 0,17 0,28 0,23 0,13 0,1M.i. 0,15 10,09 0,0 0,04 0,08 0,10
Undekan-4-ol 1291 4272-06-4 n.i. n.i. n.i. ni. i.n. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,16 0,22
2,6-Dimethyl-2,6-undecadien-10-ol 1450 53837-34-6n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. ni. ,81 0,14
Dodekanol 1476 112-53-8 0,18 0,16 0,12 0,08 0,007,200 0,08 0,07 0,24 005 0,17 0,21
(2)-9-Tetradecen-1-ol 1660 35153-15-2 n.i. ni. i.n. n.i n.i. 0,34 0,29 041 0,54 n.i. n.i. n.i.
Tetradekan-1-ol 1679 112-72-1 n.i. 0,15 0,06 0,04,03 n.i. 0,28 n.i. 0,13 0,08 n.i. n.i.

Aldehydy a ketony

Hexanal 802 66-25-1 n.i. n.i. 0,16 n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Furfural 837 98-01-1 0,01 0,02 0,02 ni. <001 .n.iO0,03 0,02 n.i. n.i. 0,02 0,01
Heptanal 904 111-71-7 0,02 0,05 0,06 n.i. 0,01 . n.i0,06 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Benzaldehyd 964 100-52-7 0,24 020 015 049 0,166 042 038 021 084 0,15 0,07
Oktanal 1005 124-13-0 n.i. n.i. 0,02 n.i. 0,02 .n.i n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Fenylacetaldehyd 1042 122-78-1 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i.
Pelargonaldehyd 1105 124-19-6 0,72 052 1,16 0,037 039 058 036 0,04 n.i. 0,02 n.i.
3-Nonen-2-one 1139 14309-57-0 0,01 n.i. 0,04 n.i.0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 0,02
(E)-2-Nonenal 1164 18829-56-6 n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i.
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Dekanal 1207 112-31-2 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 .ni n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
(E)-2-Decenal 1264 3913-81-3 0,01 n.i. 0,01 n.i. ,010 n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Heptyl propyl keton 1272 14476-37-0 n.i. n.i. n.i. n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,12
2,6-di-tert-Butylquinon 1460 719-22-2 0,03 ni. i.n. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,14 n.i. n.i.
Tridekanal 1511 10486-19-8 n.i. n.i. n.i. n.i. »,0 n.. n.i. n.i. n.i. 0,02 0,10 0,24
Tetradekanal 1613 124-25-4 n.i. n.i. n.i. ni. 2,0 n.. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 0,01
(7Z,102)-Hexadekadienal 1653 56829-23-3 0,11 n.i. n.i. n.i. n.i. 1,87 080 163 1,49 n.i. n.i. n.i.
Hexadekanal 1816 629-80-1 0,03 0,05 0,04 n.i. 0,0n.i. 0,07 0,05 n.i. 0,08 0,02 0,01
Farnesylaceton 1907 1117-52-8 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i.
2,4-Dimethyl-1-hepten 842 19549-87-2 n.i. ni. .ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i.
Dodekan 1200 112-40-3 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 .n.i n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Tridekan 1300 629-50-5 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 i.n. n.. n.i. n.i. 0,01 n.i. 0,03
Tetradekan 1400 629-59-4 n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Pentadekan 1500 629-62-9 0,02 n.i. n.i. n.i. 0,01n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. 0,02
Pentadekanal 1715 2765-11-9 n.i. n.i. n.i. n.i. 060, n.i n.i. n.i. n.i. 0,40 n.i. 0,12
Oktadekan 1799 593-45-3 0,04 n.i. 0,02 n.i. ni. .i. n n.i n.i. n.i. 0,13 n.i. n.i.
Henkosan 2099 629-94-7 0,09 0,04 0,04 0,02 ni. i. n.0,12 0,11 n.i. n.i. n.i. 0,03

Apokarotenoidy

6-Methyl-5-hepten-2-ol 997 1569-60-4 n.i. n.i. .nion.d. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i.
B-Cyklocitral 1218 432-25-7 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i.
Vitispiran 1278 65416-59-3 n.i. 0,12 n.i. 0,02 DO 0,20 0,05 0,12 0,03 n.i. 0,17 0,19
1,5,8-Trimethyl-1,2-dihydronaftalen 1352 4506-36-9 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. ni. 0,16 0,27
3,4-Dehydroionen 1352 30364-38-6 n.i. n.i. ni. i.n. n.i n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i.
(E)B-Damascenon 1378 23726-93-4 0,11 n.i. n.i. ni. . nin.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
(E)-u-lonon 1422 127-41-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i.
B-lonol 1432 22029-76-1 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. ni n. n.i. n.i. n.i. 0,19 0,13
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Dihydro{3-ionol 1443 3293-47-8 n.i. 0,04 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,62 0,33
(E)B-ionon 1479 79-77-6 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,20 ..n n.i. n.i. n.i. 0.25 n.i.
Vinylbenzen 891 100-42-5 0,02 0,01 0,02 n.i. 0,08n.1. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01
1,3-Di-tert-butylbenzen 1248 1014-60-4 n.i. ni. .i.n n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,26 n.i. n.i. n.i.

Estery

Ethyl-isobutyrat 765 97-62-1 n.i. 0,01 n.i. 0,01 0,62 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 0,10
Isobutyl-acetat 779 110-19-0 n.i. 0,02 <0,01 0,00,01 0,05 0,02 n.i. 0,01 n.i. 0,04 0,06
Ethyl-butyrat 803 105-54-4 0,11 0,14 n.i. 0,04 =H,0009 014 020 004 0,03 0,02 0,07
Ethyl-laktéat 816 97-64-3 0,04 1030 003 040 01003 0,19 0,12 004 0,05 030 0,06
Ethyl-(E)-krotonat 849 623-70-1 n.i. n.i. n.i. .ni 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-2-methylbutyrat 853 7452-79-1 n.i. 0,02 n.i. n.i. 0,01 0,03 n.i. 0,04 n.i. n.i. 0,14 0,31
Ethyl-isovalerat 858 108-64-5 n.i. 0,01 n.i. n.i. n.. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,12
2-methylbutyl-acetat 876 624-41-9 n.i. n.i. ni. ..n 0,02 0,54 n.i. n.i. 0,04 n.i. 0,05 0,08
Isoamyl-acetat 880 123-92-2 0,05 0,23 0,16 0,07090, 0,12 0,24 060 0,26 0,06 025 0,21
Ethyl-valerat 903 539-82-2 0,02 n.i. n.i. n.i. D,0 n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01
Methyl-kapronat 928 106-70-7 n.i. n.i. 0,01 n.i. ,0D n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. <0,01
Ethyl-2-hydroxyisovalerat 969 2441-06-7 n.i. n.i. n.i 0.01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-kapronat 1000 123-66-0 069 055 0,72 009,440 0575 068 130 0,71 0,28 0,19 0,39
Ethyl-hex-(32)-enoat 1002 64187-83-3 n.i. n.i. .ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,08 n.i. n.i. n.i.
Ethyl-hex-(3E)-enoat 1006 2396-83-0 n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i.
Hexyl-acetat 1016 142-92-7 n.i. 0,02 n.i. ni. .ni n.i 0,02 0,05 n.i. n.i. 0,03 0,02
Isoamyl-butanoat 1060 106-27-4 n.i. n.i. n.i. n.i. n.. n.i. n.i. n.i. 0.01 n.i. n.i. n.i.
Ethyl-2-hydroxykapronat 1060 6946-90-3 n.i. 0,02 .i.n 0,01 n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-2-hydroxy-4-methyl-pentanoat 1066 10348-47-7 n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i. ni. 0,03 0,01
Isoamyl-laktat 1071 19329-89-6 n.i. n.i. n.i. 0,030,01 n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i.
Methyl-benzoat 1094 93-58-3 n.i. n.i. n.i. 0,02 i.n. n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
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Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Ethyl-heptanoat 1098 106-30-9 n.i. 0,02 0,01 n.i.0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-sorbat 1099 2396-84-1 n.i. n.i. n.i. ni. i.n. n.i n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i.
Methyl-kaprylat 1127 111-11-5 0,07 0,02 0,06 0,02008 0,04 0,04 0,07 0,03 n.i. 0,01 0,04
Hexyl-isobutyrat 1151 2349-07-7 n.i. n.i. n.i. .ni <0,01 n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i.
Benzyl-acetat 1165 140-11-4 n.i. 0,03 n.i. ni. i.n. n.i n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i. n.i.
Ethyl-benzoat 1171 93-89-0 090 1,14 141 1,27 8040,73 121 061 039 049 018 0,17
Diethyl-sukcinét 1182 123-25-1 0,08 0,39 n.i. ni. 0,04 009 0,11 0,09 0,03 n.i. 0,01 0,06
Ethyl-(E)-4-oktenoat 1189 78989-37-4 n.i. n.i. .nion.d. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. 0,02 0,02
Methyl-salicylat 1191 119-36-8 n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl-butanoat 1193 2639-63-6 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. 0,08 0,05 n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-kaprylat 1197 106-32-1 8,18 364 6,07 208,736 7,76 660 6,78 793 154 311 4,21
Octyl-acetat 1212 112-14-1 n.i. n.i. n.i. n.i. D,0 n.. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i.
Hexyl-2-methylbutyrat 1238 10032-15-2 0,06 0,12 00, 0,01 0,24 0,10 0,12 0,0 0,09 0,01 <0,010 0,03
Ethyl-fenyl-acetat 1244 101-97-3 n.i. 0,03 0,02 020, 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl-krotonat 1245 19089-92-0 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Isoamyl-kaproat 1252 2198-61-0 0,02 n.i. 0,02 0,010,09 n.i. 0,03 0,05 0,05 n.i. 0,01 0,03
2-Methylbutyl-kaproat 1255 2601-13-0 n.i. n.i. .nioonid. 0,05 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Fenylethyl-acetat 1256 103-45-7 n.i. 0,11 0,07 40,0 n.i. 025 003 0,0 009 0,10 0,5 0,01
Ethyl-salicylat 1269 118-61-6 005 0,14 0,13 0,090,077 0,06 019 005 0,01 <001 0,02 0,01
Ethyl-(3E)-3-nonenoéat 1290 91213-30-8 n.i. 0,02 020, n.i 0,01 n.i. 0,02 n.i. 0,02 n.i. n.i. 0,01
Propyl-oktanoat 1292 624-13-5 n.i. 0,04 0,04 0,020,08 n.i. 0,05 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i.
Ethyl-pelargonat 1296 123-29-5 052 1063 064 03322 056 070 035 039 0,09 0,18 0,21
Pelargonyl-acetét 1311 143-13-5 0,01 0,05 0,04 30,00,10 n.i. 0,03 n.i. 0,06 n.i. 0,01 0,01
Methyl-kaprat 1325 110-42-9 0,17 0,10 0,19 0,39 710, 0,13 0,17 0,12 0,16 0,04 030 0,56
Isobutyl-benzoat 1328 120-50-3 n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-3-fenyl-propionat 1348 2021-28-5 n.i. 0,05 ..n n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i. n.i.
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Relativni plocha v %

i _ Cislo vzorku
Néazev slodeniny RI* CAS

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Isobutyl-kaprylat 1349 5461-06-3 0,03 n.i. 0,04 0O®, 0,24 0,04 0,05 0,04 0,09 n.i. 0,08 0,12
Neryl-acetat 1358 141-12-8 n.i. n.i. n.i. n.i. .ni n.d. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i.
Ethyl ester kyseliny 4-dekenové 1387 76649-16-6 i. n. n.i. 0,41 n.i. 097 044 122 1,10 0,35 ni. 7,1 0,98
Ethyl ester kyseliny 9-dekenové 1387 67233-91-4 290, 0,73 n.i. 0,42 0,87 n.i. 054 0,26 048 0,18 . n.i n..
Ethyl-kaprét 1395 110-38-3 17,24 12,22 16,64 22,%8,87 1841 17,74 15,03 2545 10,25 25,86 33,12
Decyl-acetat 1410 112-17-4 0,03 n.i. 0,03 0,03 70,0 n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. 0,04 0,05
Ethyl-isopentyl-sukcinat 1428 28024-16-0 n.i. 0,10 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Isoamyl-benzoat 1438 94-46-2 0,06 0,09 0,07 0,21,100 0,06 0,12 0,06 0,03 n.i. 0,03 0,04
B-Fenylethyl-butyrat 1439 103-52-6 0,06 n.i. 0,03 i.n. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
3-methylbutyl-oktanoat 1447 2035-99-6 0,33 0,24 410, 0,82 166 040 040 041 067 020 0,92 1,00
2-methylbutyl-oktanoét 1450 67121-39-5 0,11 0,08 ,140 0,23 049 0,09 0,112 0,09 0,13 n.i. 0,24 0,30
Ethyl-(E,E)-2,4-dekadienoat 1457 7328-34-9 n.i. 040, n.i. n.i. 0,05 n.i. 0,05 0,06 n.i. n.i. n.i. N
(E)-Ethyl-cinnaméat 1467 4192-77-2 0,38 0,91 0,38,051 0,30 n.i. 0,13 n.i. n.i. 0,05 0,19 n.i.
Ethyl-(E,Z)-2,4-dekadienoat 1471 3025-30-7 ni. 33, n.i. n.i. 063 033 0,10 0,25 0,12 n.i. ni. .n.
Ethyl ester kyselina 10-undekenové 1487 692-86-4 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. in n.i.
Isopentyl-fenylacetat 1487 102-19-2 n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Propyl-dekanoéat 1490 30673-60-0 0,04 0,08 0,10 90,1050 0,06 008 0,02 003 0,03 0,37 0,70
Ethyl-undekanoat 1494 627-90-7 0,02 0,05 0,05 0,09,20 n.i. 0,04 n.i. 0,10 0,05 0,18 0,22
Methyl-laurat 1524 111-82-0 0,15 0,11 030 0,97 89, 0,0 0,12 0,08 10,16 0,20 0,72 1,01
Ethyl-3-hydroxy-tridekanoat 1534  107141-15-1  n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,20 ™
Isobutyl-kaprat 1546 30673-38-2 0,11 0,07 0,15 104049 009 0,13 0,09 0,13 0,08 044 0,51
Isopentyl-nonanoét 1548 7779-70-6 n.i. n.i. ni. .. n 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl-benzoat 1578 6789-88-4 n.i. n.i. n.i. 0,07 .i.n n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl-oktanoat 1581 1117-55-1 0,04 0,05 0,06 0,00,17 n.i. 0,08 n.i. n.i. n.i. 0,09 0,14
Butyl-kaprat 1586 30673-36-0 n.i. n.i. 0,08 0,16 ,1&® n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,16
Ethyl-laurat 1594 106-33-2 18,48 10,17 16,99 26,22,78 10,24 11,79 9,47 16,54 17,50 25,43 25,23
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Néazev slodeniny RI* CAS

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Lauryl-acetat 1608 112-66-3 n.i. n.i. 0,02 0,05 030, n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. 0,07 0,05
Fenylethylkaprat 1640 6290-37-5 332 1,25 2,11 219214 043 056 1,19 058 3,37 0,05 0,06
3-methylbutyl-dekanoét 1645 2306-91-4 093 048 800, 1,77 145 046 071 055 o067 138 151 111
2-methylbutyl-dekanoat 1647 68067-33-4 0,30 0,122,240 050 043 0,10 020 0,15 10,28 033 045 0,38
Propyl-laurat 1689 3681-78-5 n.i. n.i. n.i. 0,18 ,0® n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,18
Ethyl-tridekanoat 1693 28267-29-0 n.i. n.i. ni. ,09 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,22 0,14
Methyl-myristat 1724 124-10-7 0,21 0,09 013 0,370,16 n.i. 0,03 0,04 n.i. 0,12 0,13 0,15
Isobutyl-laurat 1744 37811-72-6 0,07 0,04 0,07 50,10,04 n.i. 0,10 0,05 n.i. 0,09 0,08 0,08
Hexyl-kaprét 1779 10448-26-7 0,11 n.i. n.i. ni. .i.n 006 0,09 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i.
Z-5-Tetradecenyl-acetéat 1783 35153-13-0 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,07 n.i. n.i. n.i.
Butyl-laurat 1785 106-18-3 n.i. n.i. n.i. n.i. ni ndi n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02
Ethyl-myristat 1793 124-06-1 12,76 545 6,94 707341 339 503 538 160 1043 3,68 3,15
2,3-Dihydrofarnesyl-acetéat 1800 58130-58-8 ni. i.n. ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. 0,03 n.i
Myristyl-acetat 1808 638-59-5 n.i. n.i. n.i. n.i. n.. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. 0,01
Isopropyl-myristat 1824 110-27-0 0,07 0,11 0,07 040, n.i 0,18 0,12 0,22 002 0,09 0,04 0,02
Farnesyl-acetat 1832 29548-30-9 0,05 0,24 0,05 4 0,10,03 n.i. 0,10 0,04 0,28 0,08 0,09 0,03
Fenylethyl-oktanoét 1844 5457-70-5 659 291 57912 246 1,32 205 363 1,78 827 022 0,19
Isoamyl-laurat 1846 6309-51-9 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 0,03
2-Methylbutyl-laurat 1846 93815-53-3 n.i. n.i. NN n.i. n.i. 0,08 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Diisobutyl-ftalat 1857 84-69-5 005 0,11 0,03 2,0 n.i. 009 008 009 020 039 0,03 0,02
Nonyl-oktanoat 1875 7786-48-3 0,05 n.i. 0,09 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-pentadekanoat 1893 41114-00-5 0,26 029 0,0,112 0,06 0,12 0,21 0,13 n.i. 041 0,23 0,16
Methyl-palmitat 1925 112-39-0 0,27 043 033 0,29011 0,16 025 0,26 0,09 051 0,37 0,22
Dibutyl-ftalat 1952 84-74-2 0,27 o067 029 0,22 in 065 052 068 0,10 050 0,17 0,05
Ethyl-9,12-hexadekadienoét 1956 005 0,16 01002 0,02 0,40 0,16 0,25 0,63 n.i. 0,06 0,04
Ethyl-(E)-9-hexadecenoat 1965 54546-22-4 0,10 0,19,09 0,04 002 008 0,13 0,15 049 256 0,07 0,05
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Néazev slodeniny RI* CAS
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Ethyl-(Z2)-9-hexadecenoat 1970 56219-10-4 061 1669 069 023 077 074 039 002 013 0,76 0,48
Ethyl-palmitat 1992 628-97-7 819 11,13 8,21 4,161,79 7,15 9,40 10,33 0,34 1483 6,53 4,17
Methyl-linoleat 2090 112-63-0 0,02 0,09 0,05 0,030,01 n.i. 0,07 0,04 n.i. n.i. 0,03 0,04
Ethyl-linoleét 2158 544-35-4 1,41 225 202 080,310 1,70 189 262 0,06 157 124 0,50
Ethyl-linolenét 2164 1191-41-9 0,71 1,11 0,84 0,440,214 1,06 n.i. 1,41 0,13 1,72 090 0,30
Ethyl-oleat 2165 111-62-6 n.i. n.i. 0,03 n.i. ni. n.i. 0,04 0,06 n.i. n.i. 0,02 0,04
Ethyl-stearét 2193 111-61-5 0,06 0,10 0,09 0,02 i n.010 0,07 0,24 n.i. 0,09 0,04 0,02
Laktony
y-Decalakton 1465 706-14-9 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,26 0,39
y-Dodekalakton 1676 2305-05-7 0,71 060 034 005130, 097 085 0,79 n.i. 0,07 1,71 131
Monoterpeny
a-Pinen 935 80-56-8 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. ni. in. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i.
B-Myrcen 991 123-35-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i 0,06 n.i. n.i. n.i. n.i.
p-Cymen 1025 99-87-6 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i 0,24 n.i. n.i. n.i. n.i.
Limonen 1031 138-86-3 n.i. 0,02 n.i. n.i. 0,06 .n.i n.. 3,26 n.i. n.i. 0,07 0,04
(2)-B-Ocimen 1036 3338-55-4 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. .ni o n.. n.i. n.i. n.i. 0,01 0,01
(E)B-Ocimen 1050 3779-61-1 n.i. n.i. n.i. ni. <001 i.n. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 0,01
y-Terpinen 1061 99-85-4 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. NN 0,36 n.i. n.i. n.i. n.i.
Terpinolen 1086 586-62-9 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. 0,06 n.i. n.i. 0,03 0,04
Oxidované monoterpeny
Bois de Rose oxid 972 7392-19-0 n.i. n.i. ni. .ni ndi 0,04 n.i. 0,03 n.i. n.i. 0,04 0,06
(E)-Anhydrolinalool oxid 989 54750-70-8 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 0,02
(2)-Dehydroxy linalool oxid 1005 54750-69-5 ni. ..n ni n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i. 0,03 @2
1,8-Cineol 1034 470-82-6 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i.
(2)-Linalool furanoxid 1073 5989-33-3 n.i. 0,01 in. 0,04 0,01 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. 0,06 0,04
(E)-Linalool furanoxid 1088 34995-77-2 n.i. 0,04 .i.n 0,05 0,01 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. 0,06 0,04
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Linalool 1100 78-70-6 008 0,11 0,13 0,09 0,08 1030,34 0,29 0,06 013 0,73 0,44
(E)-Ocimenol 1154 5986-38-9 n.i. n.i. n.i. ni. i.n. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 0,01
Isomenthone 1166 491-07-6 n.i. n.i. n.i. ni. .ni n.i n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i.
4-Terpineol 1181 562-74-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i.
Dill ether 1185 74410-10-9 n.i. n.i. n.i. n.i. NN n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01
a-Terpineol 1195 98-55-5 0,02 10,13 0,06 0,07 0,02 260, 0,22 0,07 0,04 005 0,72 0,48
1-p-Menthen-9-al, isomer 2 1220 29548-14-9 ni. i. n. ni n.i. 0,01 n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. @0
Nerol 1225 106-25-2 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 0,02
Citronellol 1230 106-22-9 0,09 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,19 075 0,67 0,03 0,05 0,07 0,05
Geraniol 1254 106-24-1 n.i. n.i. n.i. 0,02 ni. i.n. 0,25 0,14 n.i. n.i. 0,08 n.i.
Phellandral 1276 21391-98-0 n.i. n.i. n.i. ni. i.n.n.i n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i.
(E)-Nerolidol 1561 40716-66-3 0,21 1,39 0,08 0,860,07 059 052 031 045 0,39 0,44 0,18
(E)-2,3-Dihydrofarnesol 1686 27745-36-4 n.i. n.i. n.i 0,14 n.i. n.i. 0,37 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
(2E,6E)-Farnesol 1715 106-28-5 0,16 0,89 n.i. 1,50n.i. 0,29 0,72 n.i. 0,09 n.i. n.i. n.i.

Fenoly a fenolické derivaty
p-Vinylanisol 1154 637-69-4 0,18 0,08 0,15 0,47 100, n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Eugenol 1353 97-53-0 0,27 0,75 0,29 n.i. n.i. 0,29,31 0,22 n.i. n.i. n.i. n.i.
2,4-Di-tert-butylfenol 1508 96-76-4 n.i. n.i. n.i. 0,28 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,15 n.i. 0,07 0,13
Nonylfenol 1717 25154-52-3 0,48 1,41 0,44 ni. .ni061 09 125 0,17 047 0,27 0,09
4-(2,2,3,3-Tetramethylbutyl)fenol 1727 54932-78-40,03 0,20 0,03 0,01 n.i. 0,10 0,11 0,10 n.i. 0,08 ,020 n.i.

Seskviterpeny
B-Caryophyllen 1417 87-44-5 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-Muurolen 1497 10208-80-7 n.i. n.i. n.i. 0,04 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 0,21
(E,E)u-Farnesen 1503 502-61-4 0,03 0,27 0,01 0,74 04307 0,0,20 0,04 n.i. 0,08 0,05 0,31
d-Cadinen 1518 483-76-1 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 .ni n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-Calacoren 1541 21391-99-1 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
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Néazev slodeniny RI* CAS
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Dalsi terpenické slodeniny
Linalool ethyl ether 1169 72845-33-1 n.i. n.i. .nionid. n.i. 0,04 0,03 n.i. n.i. n.i. 0,12 0,27
Geranyl ethyl ether 1283 40267-72-9 n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,26
a-Bisabolol oxid B 1653 26184-88-3 n.i. n.i. 0,03 0®, n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,10 0.05 n.i.
Phyton 1839 502-69-2 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0.01

Tab. 12 Tekavé sloweniny identifikované v aroma-profilu ovocnych destiéti vyrobenych z peckovin jablka (vzorky €. 13-18) a hruSek yzorky ¢&.
19-22), z bobulovin: malina (vzorky¢. 23, 24).Pro srovnani t®kavych slowenin v riznych destilatech byla pouZita procenta rel. plochy*

retenéni indexy vypctitané podle Van den Doola a Kratze, n. i. — nebyldentifikovana
Relativni plocha v %
) _ Cislo vzorku
Néazev slodeniny RI* CAS
13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Acetaly
Isobutanal diethyl acetal 860 1741-41-9 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,08
Isovaleraldehyd diethyl acetal 956 3842-03-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 0,02 0,03 0,04 0,03 ,00
Acetaldehyd ethyl amyl acetal 975 13442-89-2 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 ,10
Hexanal diethyl acetal 1092 3658-93-3 n.i. ni. i.n. n.i 0,02 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Benzaldehyd diethylacetal 1224 774-48-1 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Fenylacetaldehyd diethyl acetal 1319 6314-97-2 . n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i. n.i. ni. n.i
Nonanal diethyl acetal 1383 54815-13-3 1,08 0,15.. n n.i. n.i. n.i. 0,19 0,25 0,38 0,28 0,16 n.i.
Dekanal diethyl acetal 1479 34764-02-8 n.i. 0,03 .i. n 0,01 0,02 0,03 n.i. 0,05 n.i. n.i. n.i. n.i.
Hydroxycitronellal diethyl acetal 1526 7779-94-4 0D n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,08 n.i. n.i. in. n.i.
Kyseliny
Kyselina 3-methylbutanova 852 503-74-2 n.i. ni. .i.n n.i 0,04 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Kyselina 2-methylbutanova 860 116-53-0 n.i. ni. .i.n n.i 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS
13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24

Kyselina hexanova 985 142-62-1 n.i. n.i. n.i. 0,020,03 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Kyselina oktanova 1181 124-07-2 0,27 037 099 20,9056 0,68 n.i. 023 041 0,16 0,22 n.i.
Kyselina nonanova 1273 112-05-0 n.i. n.i. 0,01 . ni n.. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Kyselina dekanova 1373 334-48-5 863 7,44 15175583 821 831 2,78 435 983 368 551 n.i.
Kyselina dodekanova 1568 143-07-7 0,56 1,92 4,09,303 2,42 1,64 n.i. 0,25 3,06 0,16 1,45 n.i.

VysSi alkoholy
2-Methyl-butan-1-ol 749 137-32-6 128 1,39 0,82 460, 1,18 1,02 127 028 105 085 1,27 3,21
Hexyl alkohol 875 111-27-3 1,04 109 073 062 315159 250 0,79 08 167 0,11 0,03
Heptan-1-ol 977 111-70-6 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 0,03 n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i.
Octan-1-ol 1076 111-87-5 0,09 n.i. 0,03 0,04 0,10,16 0,20 0,06 0,09 0,16 n.i. n.i.
Nonan-2-ol 1104 628-99-9 0,07 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i.
Fenylethyl alkohol 1113 60-12-8 0,06 0,05 0,04 30,0004 0,05 n.i. 003 008 005 011 0,11
Nonan-1-ol 1175 143-08-8 0,13 n.i. 0,12 0,4 0129 065 0,11 0,24 0,53 n.i. n.i.
cis-4-Decen-1-ol 1260 57074-37-0 0,03 n.i. 0,01 010, 0,03 0,08 n.i. 0,03 0,03 n.i. n.i. n.i.
Dekan-1-ol 1275 112-30-1 0,09 1002 005 005 00®09 007 006 005 0,11 n.i. 0,07
Undekan-2-ol 1303 1653-30-1 0,04 n.i. n.i. ni. i.n. ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Dodekan-1-ol 1476 112-53-8 0,24 0,04 0,09 0,09 . nin.. n.i. 0,08 n.i. n.i. n.i. n.i.
Tetradekan-1-ol 1679 112-72-1 0,14 0,10 0,18 0,16n.i. n.i. n.i. 0,09 n.i. 0,07 0,08 0,15

Aldehydy a ketony
Furfural 837 98-01-1 n.i. n.i. n.i. n.i. <0,01 .ni 0,04 <0,01 n.i. n.i. n.i. n.i.
Benzaldehyd 964 100-52-7 0,05 0,08 0,07 0,06 018,16 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 0,17
Nonan-2-one 1092 821-55-6 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i. n.i.
Pelargonaldehyd 1105 124-19-6 0,12 0,03 0,03 0,00,05 0,08 n.i. 0,06 0,21 0,07 0,05 n.i.
(E)-2-Nonenal 1164 18829-56-6 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Kapraldehyd 1207 112-31-2 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i.
(E)-2-Decenal 1264 3913-81-3 n.i. n.i. n.i. ni. ,00 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS
13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24

(E,E)-2,4-Decanedienal 1319 25152-84-5 n.i. ni. .i. n n.i. 0,03 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Lauraldehyd 1409 112-54-9 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i.
2,6-di-tert-Butylquinone 1460 719-22-2 n.i. ni. ..n n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i. 0,13
Tridekanal 1511 10486-19-8 n.i. n.i. n.i. n.i. .ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i.
Myristaldehyd 1613 124-25-4 n.i. n.i. n.i. ni. 00, 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i.
(7Z2,102)-Hexadecadienal 1653 56829-23-3 0,14 n.i0,11 0,10 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,46
Tridecyl methyl keton 1696 2345-28-0 n.i. n.i. .nion.d. 0,02 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-Hexylcinnamaldehyd 1744 101-86-0 n.i. n.i. ni. i.n. n.i n.i. n.i. 0,20 n.i. n.i. n.i. n.i.
Oxacyklohexadec-(12E)-en-2-one 1812 111879-80-2i. n. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. ni n.i
Palmitaldehyd 1816 629-80-1 0,10 0,04 0,04 0,04 020, n.i 0,09 0,08 n.i. n.i. 0.06 n.i.

Apokarotenoidy
6-Methyl-5-hepten-2-one 989 110-93-0 n.i. ni. .ni n.i 0,02 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
6-Methyl-5-hepten-2-ol 997 1569-60-4 n.i. n.i. .ni n.d. 0,02 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Vitispiran 1278 65416-59-3 0,17 0,28 026 0,30 605047 018 001 0,20 0,28 0,04 n.i.
(E)-Edulan 1308 41678-29-9 n.i. n.i. n.i. n.i. »,0 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
3,4-Dehydroionen 1352 30364-38-6 n.i. n.i. ni. i n. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,07 0,20
a-lonol 1375 25312-34-9 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. niooni. n.i. n.i. n.i. n.i. 1,06
(E)-Damascenon 1378 23726-93-4 n.i. n.i. n.i. ni. . ni n.i 0,26 n.i. 0,47 0,30 n.i. n.i.
(E)-u-lonon 1422 127-41-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. 0,40 0,22
Dihydro{-ionon 1433 17283-81-7 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. NN n.i. n.i. n.i. 0,28 0,12
Dihydro-beta-ionol 1443 3293-47-8 n.i. n.i. ni. ..n n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 0,16
(E)-B-ionon 1479 79-77-6 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. ni. .in n.i n.i. n.i. 0,76 n.i.

Estery
Ethyl-isobutyrat 765 97-62-1 n.i. n.i. n.i. n.i. ,0Q n.i. n.i. 0,06 0,05 n.i. n.i. 0,05
Isobutyl-acetét 779 110-19-0 0,00 003 002 001,050 002 0,05 <001 009 0,04 0,02 n.i.
Ethyl-butyrat 803 105-54-4 0,03 0,04 004 0,03 500004 006 003 007 005 0,05 0,05
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Relativni plocha v %

i _ Cislo vzorku
Néazev slodeniny RI* CAS

13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Ethyl-laktéat 816 97-64-3 008 013 0,16 011 0,190,124 0,72 009 030 0,30 n.i. 0,08
Butyl acetate 818 123-86-4 n.i. n.i. n.i. n.i. .nioon.. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i.
Ethyl-2-methylbutyrat 853 7452-79-1 n.i. 0,02 0,050,038 008 005 0,12 0,11 0,16 0,16 n.i. n.i.
Ethyl-isovalerat 858 108-64-5 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 0,02 n.i. 0,08 0,05 n.i. n.i. n.i.
2-methylbutyl-acetat 876 624-41-9 028 036 024,190 052 037 041 0,10 082 049 n.i. n.i.
Isoamyl-acetat 880 123-92-2 0,04 0,07 004 0,03130, 008 009 002 013 0,10 059 0,92
Ethyl-hexanoat 1000 123-66-0 038 047 042 043,610 047 046 045 071 069 136 1,71
Hexyl-acetéat 1016 142-92-7 0,04 004 003 0,03 80,0006 006 003 0,11 0,09 0,03 n.i.
Ethyl-2-hydroxykapronat 1060 6946-90-3 n.i. ni. ..n n.i. 0,01 0,01 n.i. 0,02 0,09 0,06 n.i. n.i.
Ethyl-2-hydroxy-4-methyl-pentanoat 1066 10348-47-7 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,09 n.i. 0,03 n.i. n.i n.i.
Isoamyl-laktat 1071 19329-89-6 n.i. n.i. n.i. 0,010,01 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-heptanoat 1098 106-30-9 n.i. n.i. ni. <0,00,01 <0,01 n.. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i.
Isopentyl 2-methyl-butanoat 1100 27625-35-0 ni. .i. n n.i 0,02 0,03 n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i. n.i. i.n.
Methyl-kaprylat 1127 111-11-5 n.i. n.i. n.i. 0,01 0,01 0,01 n.i. 0,03 0,04 n.i. 0,02 n.i.
Benzyl-acetat 1165 140-11-4 n.i. n.i. n.i. ni. i.n. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,08
Ethyl-benzoét 1171 93-89-0 0,12 0,11 0,04 006 . nio211 0,27 0,72 042 031 0,17 0,12
Ethyl-benzoat 1182 123-25-1 0,05 0,03 n.i. ni. i.n. ni n.i. n.i. 0,13 n.i. n.i. 0,09
Ethyl-(E)-4-oktenoat 1189 78989-37-4 n.i. n.i. .nionid. 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-kaprylat 1197 106-32-1 305 204 237 3,12 412 2,07 209 450 547 286 10,31 6,34
Octyl-acetat 1212 112-14-1 n.i. n.i. n.i. n.i. D,0 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl-2-methyl-butyrat 1238 10032-15-2 0,22 0,19 20 0,34 0,21 0,11 0,07 0,04 010 0,12 0,06 n.i.
Ethyl-fenyl-acetat 1244 101-97-3 0,02 0,03 0,05 050, 0,06 0,11 0,10 0,05 0,09 0,07 n.i. n.i.
Hexyl-krotonat 1245 19089-92-0 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Isoamyl-kaproat 1252 2198-61-0 0,03 0,02 0,01 0,0p,03 0,03 n.i. 0,02 0,03 n.i. 0,05 n.i.
Fenylethyl-acetéat 1256 103-45-7 0,12 o,07v 0,08 800030 03 013 003 03 010 0,26 042
Ethyl-pelargonat 1296 123-29-5 0,19 o008 008 01D,212 0,12 0,13 0,34 036 0,17 042 0,23

100



Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS

13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Pelargonyl-acetét 1311 143-13-5 n.i. n.i. ni. .ni 0,01 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i.
Methyl-kaprat 1325 110-42-9 0,04 0,02 0,04 0,05 030, 0,03 n.i. 0,20 0,11 n.i. 0,07 n.i.
Isobutyl-benzoat 1328 120-50-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i.
Hexyl ester kys. 2-methylkrotonové 1330 16930-96-4n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i.
Isobutyl-kaprylat 1349 5461-06-3 n.i. 0,03 0,02 03, 0,02 0,01 n.i. 0,08 n.i. n.i. 0,06 n.i.
Hexyl-kaproat 1386 6378-65-0 0,23 n.i. n.i. ni. ..n n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl ester kyseliny 4-dekenové 1387 76649-16-6 200, 0,22 0,10 005 038 036 008 030 029 0,11 n.in.i.
Ethyl ester kyseliny 9-dekenové 1387 67233-91-4 i. n. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 02 0,45
Ethyl-kaprét 1395 110-38-3 11,71 12,05 12,10 12,1925 851 575 24220 1546 7,31 2536 18,22
Methyleugenol 1400 93-15-2 n.i. n.i. n.i. n.i. .ni o n.. n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i.
Decyl-acetat 1410 112-17-4 n.i. n.i. n.i. n.i. .n.i 0,01 n.i. 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-isopentyl-sukcinat 1428 28024-16-0 n.i. n.i. 0,03 n.i. 0,01 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Isoamyl-benzoéat 1438 94-46-2 n.i. n.i. 0,04 ni. .i.n n.i. n.i. 0,24 n.i. n.i. n.i. n.i.
B-Fenylethyl-butyrat 1439 103-52-6 n.i. n.i. ni. in. n.i 0,09 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
3-methylbutyl-oktanoét 1447 2035-99-6 0,40 0,31 370, 043 034 031 007 043 020 0,11 0,49 0,30
2-methylbutyl-oktanoét 1450 67121-39-5 0,12 0,08,110 0,12 0,09 0,10 n.i. 0,08 n.i. n.i. 0,11 n.i.
Ethyl-(E,E)-2,4-dekadienoat 1457 7328-34-9 0,15 i. n. n.. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,17 0,32 n.i. n.i. n.i
(E)-Ethyl-cinnamat 1467 4192-77-2 n.i. 0,07 ni. ..n n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,04 0,24
Ethyl-(E,Z)-2,4-dekadienoét 1471 3025-30-7 0,76 170, 0,19 0,23 0,03 0,04 n.i. 0,60 2,27 n.i. ni. . n.i
Fenylethyl 2-methylbutyrat 1484 24817-51-4 ni. i.n. n.i n.i. n.i. 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i
Isopentyl-fenyl-acetat 1487 102-19-2 n.i. ni. 2,0 n.. 0,03 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-undekanoét 1494 627-90-7 n.i. 0,03 0,03 0,09,03 0,04 n.i. 0,14 0,0 0,37 0,04 0,01
Methyl-laurat 1524 111-82-0 0,12 0,12 0,14 0,15 160, 0,13 n.i. 0,52 0,06 n.i. 0,05 n.i.
Ethyl-3-hydroxy-tridekanoat 1534  107141-15-1  n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i. n.i. n.i. in
Isobutyl-kaprat 1546 30673-38-2 0,17 0,29 0,23 90,20,16 0,13 n.i. 0,24 008 0,07 012 0,15
Hexyl-benzoat 1578 6789-88-4 0,18 n.i. n.i. ni. 000 006 053 095 0,23 0,68 n.i. n.i.
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Relativni plocha v %

i _ Cislo vzorku
Néazev slodeniny RI* CAS

13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Hexyl-oktanoat 1581 1117-55-1 0,37 0,20 0,6 020,15 0,11 n.i. 0,22 n.i. n.i. n.i. n.i.
giég‘l;ztr;"r”;thy"l’3'pema”ed'°' 1585 6846500 0,16 012 007 011 ni. ni.  ni in 011 014 005 ni
Butyl-kaprat 1586 30673-36-0 n.i. n.i. n.i. ni. ,08 0,13 n.i. 0,18 n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-lauréat 1594 106-33-2 17,53 29,25 23,09 25481,86 23,37 10,72 27,72 8,43 13,99 1547 14,59
Fenylethylkaprat 1640 6290-37-5 162 084 1,18 71,00,78 1,05 0,31 n.i. 322 040 260 0,79
3-methylbutyl-dekanoét 1645 2306-91-4 162 1,79 681, 2,04 139 124 056 100 030 057 094 084
2-methylbutyl-dekanoét 1647 68067-33-4 0,47 051,490 062 034 030 020 0,28 0,06 0214 019 0,11
Hexyl-salicylat 1676 6259-76-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-tridekanoat 1693 28267-29-0 n.i. n.i. ni. ..n n.i. n.i. n.i. 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i.
Methyl-myristéat 1724 124-10-7 n.i. n.i. n.i. ni. 0,06 0,12 0,06 0,12 n.i. n.i. n.i. n.i.
Isobutyl-laurat 1744 37811-72-6 0,11 0,21 0,20 00,20,06 0,07 0,07 n.i. n.i. 0,08 0,06 n.i.
Hexyl-kaprét 1779 10448-26-7 0,39 050 054 053,300 034 020 0,19 0,08 0,21 0,04 n.i.
Butyl-laurat 1785 106-18-3 0,05 n.i. n.i. 0,03 3,0 0,03 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-myristat 1793 124-06-1 429 442 497 471,724 571 6,09 442 358 6,76 549 2,86
2,3-Dihydrofarnesyl-acetat 1800 58130-58-8 0,07 040, 0,04 0,04 0,05 0,04 0,28 0,20 n.i. 0,28 ni. 90,3
Myristyl-acetat 1808 638-59-5 n.i. n.i. n.i. 0,04 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Isopropyl-myristat 1824 110-27-0 0,10 0,05 0,05 060, 0,01 n.i. 023 013 0,12 023 0,22 0,18
Farnesyl-acetét 1832 29548-30-9 0,27 0,24 035 20,3048 042 020 0,13 0,212 0,16 0,22 0,55
Fenylethyl-oktanoat 1844 5457-70-5 221 286 272,36 181 211 241 n.i. 6,10 2,62 8,69 3,28
Isoamyl-laurat 1846 6309-51-9 n.i. n.i. 0,16 0,10 n.i. n.i. n.i. 0,12 n.i. n.i. n.i. n.i.
Diisobutyl-ftalat 1857 84-69-5 0,08 0,07 006 008003 0,04 0,13 0,12 0,13 0,13 n.i. 1,59
Nonyl-oktanoat 1875 7786-48-3 0,09 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-pentadekanoét 1893 41114-00-5 0,14 0,10 0,1009 006 006 1,16 035 021 1,11 0,06 n.i.
Methyl-palmitat 1925 112-39-0 0,16 0,07 0,11 0,090,08 0,06 054 024 018 049 0,07 0,10
Dibutyl-ftalat 1952 84-74-2 031 1013 019 020 1%, 0,2 053 10,18 084 055 047 1,06
Ethyl-9,12-hexadekadienoat 1956 --- n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 0,02 0,22 n.i. n.i. 0,33
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS
13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24

Ethyl-(E)-9-hexadecenoét 1965 54546-22-4 0,06 11,0802 0,02 o070 083 034 014 008 030 044 3,24
Ethyl-(Z2)-9-hexadecenoat 1970 56219-10-4 0,77 0,08,08 0,91 n.i. n.i. 209 o061 125 1,79 015 0,61
Ethyl-palmitat 1992 628-97-7 6,95 571 6,21 498,633 3,72 21,27 529 735 1565 5,77 3,89
Methyl-linoleat 2090 112-63-0 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. 0,211 0,07 0,06 n.i. n.i. n.i.
Ethyl-heptadekanoat 2092 14010-23-2 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,09 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Methyl-trans-9-oktadecenoat 2097 1937-62-8 ni. i. n. n.i n.i. n.i. n.i. 0,39 0,10 n.i. n.i. n.i. n.i
Methyl-oleat 2097 112-62-9 n.i. n.i. n.i. n.i. .niooni n.i. n.i. n.i. 0,26 n.i. n.i.
Ethyl-linoleét 2158 544-35-4 156 109 139 107,171 093 6,72 141 337 3,18 0,34 0,08
Ethyl-linolenéat 2164 1191-41-9 n.i. 055 0,66 048044 042 1,35 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,18
Ethyl-oleat 2165 111-62-6 0,59 n.i. n.i. n.i. ni. n.i 253 0,72 1,23 1,70 0,47 n.i.
Ethyl(9E)-9-oktadecenoat 2171 6114-18-7 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,08 0,01 n.i. n.i. n.i. n.i.
Ethyl-stearat 2193 111-61-5 0,05 n.i. n.i. 0,02 020, n.i 0,22 0,04 0,04 0,07 0,08 n.i.

Monoterpeny
a-Pinen 935 80-56-8 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. ni. in. n.i. n.i. n.i. 0,02 n.i.
B-Myrcen 991 123-35-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,05 n.i.
p-Cymen 1025 99-87-6 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. 0,25 n.i.
Limonen 1031 138-86-3 n.i. 0,07 n.i. n.i. n.i. NN n.i. 0,46 1,69 1,556 n.i.
y-Terpinen 1061 99-85-4 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. NN n.i. n.i. n.i. 0,33 n.i.
Terpinolen 1086 586-62-9 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,10 n.i.

Oxidované monoterpeny
Bois de Rose oxid 972 7392-19-0 n.i. n.i. ni. .ni n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 0,07
(2)-Dehydroxy linalool oxid 1005 54750-69-5 ni. .i.n ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 in.
(2)-Linalool furanoxid 1073 5989-33-3 n.i. n.i. in. n.i n.i. <0,01 0,05 0,03 0,03 0,04 n.i. n.i.
(E)-Linalool furanoxid 1088 34995-77-2 n.i. ni. .i.n n.i n.i. n.i. 0,05 0,04 0,02 0,03 n.i. n.i.
Linalool 1100 78-70-6 0,01 n.i. 0,01 n.i. n.i. 8,0 n.i 0,01 n.i. 0,05 0,15 0,07
a-Terpineol 1195 98-55-5 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. i.n. n.i n.i. n.i. n.i. 0,05 0,12
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS
13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Citronellol 1230 106-22-9 n.i. n.i. n.i. n.i. ni. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i.
Isocyklogeraniol 1230 68527-77-5 n.i. n.i. ni. i.n. n.i. n.i. n.i. 0,06 n.i. n.i. n.i. n.i.
Seskviterpeny
B-Caryophyllen 1417 87-44-5 n.i. 0,03 0,03 n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. 0,35 n.i.
(E)-u-Bergamoten 1433 13474-59-4 n.i. 0,04 n.i. ni. .ni n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
(E)B-Farnesen 1453 18794-84-8 0,05 0,02 0,02 0,02 0,10,16 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-Caryophyllen 1454 6753-98-6 n.i. n.i. n.i. ni. i.n. ni n.i. n.i. n.i. n.i. 0,10 n.i.
B-Acoradien 1466 43219-80-3 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,06 0,06 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
(E)B-Bergamoten 1483 15438-94-5 n.i. 0,06 n.i. 0,06 30,00,05 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-Zingiberen 1490 38738-45-3 031 068 031 045 21,11,16 037 081 0,08 0,54 n.i. n.i.
(E,E)u-Farnesen 1503 502-61-4 543 12,46 3,32 4,86 152366 4,14 451 247 5,68 n.i. n.i.
rlnlz}iiigﬁetijc-;;’cllg[;—,rzlr,g(]e:?l)ge?:—3—ene 1507 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. in. n.i. 0,07 n.i.
(E)--Bisabolen 1540 25532-79-0 0,08 0,04 004 0,03 0,0009 0112 0,08 0,03 0,18 n.i. n.i.
Oxidované seskviterpeny
Cabreuva oxid B 1457  107602-53-9  n.i. n.i. ni. i.n 002 0,04 0,06 n.i. n.i. 0,09 n.i. n.i.
Cabreuva oxid D 1474 107602-52-8  n.i. n.i. ni. i.n. 0,03 0,05 0,07 n.i. 0,21 0,09 n.i. n.i.
10,11-Epoxy-calamenen 1486 143785-42-6  n.i. ni. .i. n n.i. n.i. n.i. 0,10 n.i. n.i. 0,14 n.i. n.i.
(E)-Nerolidol 1561 40716-66-3 7,47 160 266 251585 691 198 060 191 266 034 1,88
B-Atlantol 1606 38142-56-2 0,11 0,12 0,21 0,09 0,160,17 0,47 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
epi-a-Bisabolol 1684 23178-88-3 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,15 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
a-Bisabolol 1684 515-69-5 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,15 ,3P n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
(E)-2,3-Dihydrofarnesol 1686 27745-36-4 0,69 0,00,25 0,28 n.i. n.i. 165 066 058 159 0,06 0,39
(2E,6E)-Farnesol 1715 106-28-5 385 1,26 2,22 19297 322 102 056 087 131 n.i. n.i.
(2E,6E)-Farnesal 1736 502-67-0 n.i. n.i. n.i. n.i.0,20 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Fenoly a fenolické derivaty
p-Vinylanisol 1154 637-69-4 n.i. n.i. n.i. ni. 04, n.i. n.i. 0,04 n.i. 0,06 n.i. n.i.
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Relativni plocha v %

Cislo vzorku

Néazev slodeniny RI* CAS
13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24

p-Ethylguaiacol 1274 2785-89-9 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,09 0,07 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Eugenol 1353 97-53-0 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,01 n.i. n.i 0,10 n.i. n.i. n.i. n.i.
2,4-Di-tert-butylfenol 1508 96-76-4 n.i. n.i. n.i. n.i n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,60
Nonylfenol 1717 25154-52-3 0,32 049 049 0,39 . n.i n.. 151 030 1,40 1,17 n.i. 1,27
4-(2,2,3,3-Tetramethylbutyl)fenol 1727 54932-78-40,04 0,04 0,04 0,03 n.i. n.i. 0,12 n.i. 0,18 0,12 ,050 0,21

Dalsi sloweniny
2,4-Dimethyl-1-hepten 842 19549-87-2 n.i. ni. .ni n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,22
1,3-Di-tert-butylbenzen 1248 1014-60-4 n.i. ni. ..n n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 1,27
Linalool ethyl ether 1169 72845-33-1 n.i. n.i. .ni n.d. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. 0,07 0,05
v-Dodekalakton 1676 2305-05-7 0,05 0,04 0,05 0,06 030, 0,02 n.i. n.i. n.i. n.i. n.i. n.i.
Henkosan 2099 629-94-7 n.i. n.i. 0,02 n.i. 0,02 i. n. n.i. n.i. 0,14 n.i. 0,11 n.i.
Trikosan 2298 638-67-5 n.i. n.i. n.i. n.i. 0,02 i.n. n.. n.i. n.i. n.i. 0,03 n.i.
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Tab. 13 Zastoupeni skupin &kavych sloZzek v aroma-profiki vzorka ovocnych destilat (rel. plocha v %). n.i. — neni identifikovano, n =3

¥ rel. plochy v %

= > > = > i
© 2 = Q5 3 L © S
Ovocnég = g - 2 F x> 8 > > o S & o 58 87O
I D B £ 28 2 = I3 IS 5 3 8 L 8 & T ¥
destilatyz & %8 < 9 c s £ © i © =] g E 2 T2 5 =
< < T T S 4 S 3 © % 5 @ o 2
= < = S 07 % g
Svestek 39-42 0,7-1291,3-3,7 06-1,7 n.i.-02 618-8801-0,7 ni.-01 01-03 001-08®1-25 0,1-24
Jablek n.i.-1,1 95-20,316-34 0,2-04 0,2-06 540-670.i.-0,1 n.i.-01 ni.-01 3,7-168,1-12,1 0,21-0,5
Hrusek 0,3-04 2,8-13316-4,7 0,1-04 <0,01-0,B51-79,1 n.i. ni.-1,7 ni.-0,1 26-6,4 18-59 046
Mirabelek 0,3-3,0 0,7-13,724-46 18-29 0,1-04 598-668i-10 ni-40 02-16 ni-02 0361,03-1,6
Malin 0,2-03 ni.-72 16-36 04-08 1568 64,1-817 n.i. ni.-23 03-04 ni.-05 04-23 021
Merurek 0,2-05 4,2-56 13-17 0,4 0,7-13 7821 1,7-20 0,1 1,7-20 01-05 0,2-0,5 0,40
Tresni 0,2 11,1 0,4 11 n.i. 78,1 0,1 n.i. 0,2 0,1 50, 0,5
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PCA dat ziskanych analyzou ovocnych desiil@ zobrazena pomoci rozptylového

diagramu komponentniho skore (Scatterplot) na @&rNa Obr. 36 je tedy mozné pozorovat

podobnost objekt (vzorky ovocnych destila) a vytv&eni tiznych shluk (druh ovoce).

Objekty blizko sebe néas informuji o tom, jak mooujssi jednotlivé vzorky podobné&

nikoliv.

Faktor 2: 20,09 %

ovocné destilaty z jadrovin

jablko

Svestka

mirabelky

+2-M tres$né
30-MI 17-Mi
9-CH 6-MI

meruriky

hruska

&

maliny

-1 0 1

AR 4
2 3

4
Faktor 1: 32,79 %

Obr. 36 PCA ovocnych destilai. Symbolika: jablko (APL), hruska (PE), Svestka (PL),
mirabelky (M), t FeSré (CH), maliny (RA), meruiiky (APR).

V pripact PCA analyzy ovocnych destitatcelkem 4 faktory vysitluji 76,4 % variability

v datech pomoci Cattelova grafu, na Obr. 37.

Vilast. tislo

45

40t

35}

30t

Pofadi vl isla

Obr. 37 Catelhiv indexovy graf Upati vlastniché¢isel.
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Faktor 1 (popisujici 32,79 % variability dat) prakhvysokou korelaci s oxidovanymi
seskviterpeny (-0,841), seskviterpeny (-0,821)doxanymi monoterpeny (0,781) a laktony
(0,723). Faktor 2 (20,1 %) ve vztahu s acetaly 4B)8a apokarotenoidy (0,784) rasin
odhalil vysokou korelaci dat. Faktor 3 a faktor @réduji s estery (-0,739) a skupinou feihol
a fenolickych ethér (0,595). Ritomné seskviterpeny (F1) poukazuji na fedi do skupin
na destilaty z jadrovin a ostatni skupiny, tznupsky, které koreluji s F1 a vyti&i rozdil
mezi jadrovinami a ostatnim ovocem. Obsah seslkétér zvlast obsah (E, E}-farnesenu,
vytvéii hlavni rozdil mezi profily dkavych latek ovocnych destitaiz jadrovin a ostatnich
analyzovanych lihovin. Relativni obsah (E, &jarnesen byl 2,5 — 15,2 % u destilat
z jadrovin, zatimco u peckovin bylo jeho zastoupemize 0,74 %. Ve vzorku Svestkového
destilatu ¢. 2) byl (E, E)e-farnesen fitomen pouze ve stopovém mnozstvi. Pro popis
vzajemnych vazeb mezi prémmymi je dostaéujici pouziti prvnich dvou faktér Rozdily
v tékavych profilech jsou zobrazeny na (Obr. 38), kalativni plocha jednotlivych sl@enin

odpovida velikosti bublin.
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Obr.

38 Srovnani aroma-profilia jednotlivych vzorki pomoci bublinového grafu, kde bubliny znazaiiuji relativni odezvu jednotlivych slowenin.
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V Tab. 13 je mozné pozorovat dominanci estee srovnani s ostatnimi skupinami
slowenin. Zejména ethylestery, hlavathyl-dekanoat (Rl = 1395) nebo ethyl dodekanBét (
= 1594) se vyraznpodileji na aroma-profilech vSech analyzovanycbrkiz. VysSi obsah
téchto dvou estérve vzorcich Svestkovych ovocnych destilélyl také stanoven v analyze
ovocnych destildit srbského fivodu, jimZz se zabyval TeSévia kol. [170]. Jednalo se
0 obsahy v rozmezi 10,25 — 33,87 % (relativni pdggbro ethyl-dekanoéat a 9,47 — 26,22 %
pro ethyl-dodekanoat. Pro naSe vesSkeré vzorky ouabcdestilat byl obsah uten v rozmezi
14,03 — 19,88 % vijpact etyl-dekanoatu a nizsi obsah 5,63 — 17,03 % prg-eibdekanoat.
Ethylestery jsou uvauhy viad védeckych publikaci zabyvajici se problematikou aroma
profili ovocnych destildit[170-172].

DalSi skupinou analyzovanych vzérksou organické kyseliny, které seszi¢
vyskytuji v ovoci a vznikaji tak&innosti kvasinek a bakteriicbem fermentace. Mezi
kyseliny s vyS§§im zastoupenim ve vzorcich destittly kyselina dekanové (0,39 — 15,17
%), kyselina dodekanova (0,16 — 4,09 %) a kysalktanova (0,03 — 0,99 %).

Obsah vyssich alkohbbyl podobny ve vSech analyzovanych vzorcich vyngbh ze
stejného druhu ovoce. VysSi alkohole@stavuji podstatnotast tzv. piboudliny a dodavaji
ovocnému destilatu osobity charakter. Z chemickBlaaliska je piboudlina snds vysSich
alkoholi (isoamylakohol, amylakohol, isobutanol, propanaigstnych kyselin, estigrvody
a jinych latek. Obsahifboudliny v lihovinach se pouze koriguje ale nikdg giboudlina
neodstrauje bshem destilace cela.

Seskviterpeny byly zjighy v pongrné velkém mnoZstvi v ovocnych destilatech
vyrobenych z jadrovin (jablka, hrusky) v porovnasijinymi analyzovanymi vzorky.
V destilatu z jablek bylo obsazeno 3,7 — 16,6 %. (pbochy) seskviterpen V tékavém
profilu hruskovych ovocnych destitabdpovidaly seskviterpeny v rozmezi 2,6 — 6,4 % (re
plochy). Jeden ze seskviterperpiesrji (E, E)-a-farnesen, projevoval nejvyssi odezvu ze
vS8ech identifikovanych seskviterpenV destilatech vyrobenych z jablek a hruSek byloje
obsah stanoven v rozmezi 2,5 — 15,2 % a v ostatgpeth vzork se jeho obsah pohyboval
od 0,01 — 0,7 %. Ze skupiny oxidovanych seskvitelideyly negastji pritomny slodeniny
(E)-nerolidol, (E)-2,3-dihydrofarnesol a (2E, 6Eyiesol.

Mezi latky zodpo¥dné za vini a cha’ potravin (ffedevSim zeleniny a ovoce) fiat
mimo jiné apokarotenoidy (sléaniny G, Cio, Cii a Gg). Tyto slogeniny vznikaji
z karotenoid pasobenim oxidace nebo diky katabolismu,ifldad @i zrani ovoce nebo jeho
zpracovani. Mezi nejvyznanySi degradéeni produkty pati Ci;3 sloweniny. Nekteré

apokarotenoidy, n&pa- a f-jonon, pati mezi vyznamné vonné latky.ribmnost &chto
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vonnych slozek se datekavat v ovocnych destilatech vyrobenych z maiestek nebo
titeba merugk [12, 173]. V analyzovanych vzorcich se objevilgokarotenoidy hlawh

v ovocnych destilatech vyrobenych z malin a mé&kuile nagiklad vitispiran byl pitomen

v 19 z celkovych 24 analyzovanych vzbrkldentifikované apokarotenoidy spadaly do
skupiny Gs slowenin, s vyjimkoys-cyklocitralu (Go slowenina).

DalSi skupina latek, jeZ se podili podstatnymispivem na senzorickych vlastnostech
ovocnych destildit, jsou aldehydy. #tomné aldehydy pochazeji z pouzitych ovocnych
surovin (zejména zipzralého ovoce) a také vznikajeHem procesu kvaSeni, destilace
a starnuti destilat Mezi zastupce aldehydize uvést naiklad furfural, acetaldehyd nebo
benzaldehyd. Furfural, jenz jéifmzenou sloZzkou ovocného kvasu, byl identifikowai@nmsi
polovirg analyzovanych vzotk Benzaldehyd, vznikajici ¢hem rozkladu amygdalinu
obsazeného v jadrech ovoce [174], byitgmen ve vSech vzorcich, vyjma hruSkovych
destilati. Obsah benzaldehydu bylkizny v jednotlivych typech testovanych destilat
Destilaty ze Svestek obsahovaly benzaldehyd v eazn®,14 — 0,49 %, destilaty z mirabelek
0,21 - 0,66 %, z mergh 0,07 — 0,15 % a zdsSni 0,84 %. V jablaych destilatech byl obsah
benzaldehydu v rozsahu 0,05 — 0,16 % a v malinodgdtilatech byl obsah t&inshodny,
ti. 0,05 — 0,17 %. Ve vSech vzorcich destilovanydpoji byl identifikovan ester ethyl-
benzoéat. Jehorffomnost si Ize vysitlit tim, Ze Bhem starnuti destil&t(na vzduchu) dochézi
k oxidaci benzaldehydu na kyselinu benzoovou, ktanasledh esterifikuje pitomnym
ethanolem na jiz zmény ethyl-benzoat. Krot benzaldehydu byly fitomny i dalSi
aldehydy, jako najklad nonanal detekovany vetsiné vzorki, s vyjimkou 4 vzork a to
¢. 10-teSar, 12-meruika, 19-hruska a 24-malina.

Reakci aldehyil s gebytkem alkohdl (hlavre ethanolu) vznikaji iiemre vonici
acetaly, jez zjetfuji ovocné destilaty. Acetaly, st&jjako estery, vznikaji dhem destilace.
Ve vzorcich ovocnych destitabyly identifikovany acetaly, s vyjimkou vzorku digdtu ¢. 8
(jablka). VySSi obsah acetalu bylitomen ve Svestkovych destilatech (2,75 — 3,86 dale
byl prokdzan u metikovych destilai (0,2 — 0,5 %), mirabelkovych destiiaf0,3 — 3,0 %),
hruskovych destildt (0,3 — 0,4 %), malinovych (0,2 — 0,3 %), jablkolry(n.i. — 1,1 %)

a tesiovych (0,2 %).

Laktony se rov&Z projevuji velmi pijemnym aroma a vyskytuji se také v ovocnych
destilatech. Mezi zastupce této skupinyipaggiklad y-dodekalakton a-dekalakton.y-
dodekalakton byl iitomen v fiblizné polovie analyzovanych vzofk zejména
v meruikovych destilatech. Na zakladiterarnich zdraj [175-177] by se dab-lakton
ocekavat v meriikovych destilatech, avSak nebyl detekovan ani inged ze vzork.

111



3.2.2.3 Srovnani aroma-profili ovocnych destilat

Jak jiz bylo zmigno, hlavnim rozdilem mezikavymi profily ovocnych destilét
Z jadrovin a ostatnich analyzovanych lihovin by| B-o-farnesen. Krorm toho, slodeniny
a-zingiberen (0,08 — 1,16 % TIC plochy) a (&pisabolen (0,03 — 0,18 % TIC plochy) byly
také identifikovany pouze v destildtech vyrobenyghdrovin. Rozdily mezi analyzovanymi
vzorky destilat z jadrovin jsou na zaklgédbenzaldehyduy-dodekalaktonu, (Ep-farnesenu
(v aroma-profilech jablnych ovocnych destila) a isovaleraldehyd diethylacetalu, ktery byl
pozorovan pouze v hruSkovych destilatech. 1zomasy a translinalool furanoxidu byly
pozorovany spola¢ pro vSechny destilaty z hruSek, a pouze v jednaorku jabléného
destilatu byla pozorovana cis izomerni forma s velirkou odezvou.

Na rozdil od destildt z jadrovin, destilaty z peckovin obsahovaly preggkanoat
(0,02 — 0,70 %) a ethyl-salicylat (0,01 — 0,19 %@jre jako ve studii od TeSete [170]
zabyvajici se analyzou 3Svestkovych destilatPropyl-dekanoat a ethyl-salicylat se
vyskytovaly pouze v aroma-profilech vSech destil& peckovin. Propyl-dekanoat byl
piitomen s relativé vySSi odezvou v mefikovych destilatech (0,37 — 0,70 %) ve srovnani
s jinymi druhy (0,02 — 0,50 %). Destilaty z pecko@ malin jsou charakteristickéifmmnosti
monoterpenoidu o-terpineolu vé&kave frakci. Pouze v meikiovych destilatech byly
identifikovany slogeniny (E)-anhydrolinalool oxid, (E)-ocimenol, ner@k)-f-ocimen ay-
dodekalakton. Pouze v aroma-profilu destilatmirabelek byl detekovan (Z)-9-tetradecen-1-
ol. Dihydrog-ionon, (E)e-ionon a 3,4-dehydroionene byly pozorovany pouznealinovych

destilatech.
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3.3 Alkoholické napoje Il

3.3.1 Experimentélni ¢ast
Béhem studijni odborné staze v Gdku (Polsko) byly analyzovany alkoholické

napoje za pomoci elektronického nosu, tzv. E-nosu.

3.3.1.1 Chemikalie
Byla pouZzita deionizovana voda (Milli Q A10 Gradiétix Systém) od Millipore
(CA, USA) a vodik gistota 5.0) od Linde Gas a.s. (Gdgk, Polsko).

3.3.1.2 Vzorky

Vzorky destilal byly zakoupeny vtamnich prodejnach v @sku v roce 2014.
Jednalo se celkem o 13 dfuhalkoholickych napdj (Obr. 39), pesrgji o druhy: 1 druh
bourbonu, 2 druhy brandy, 1 druhdeku, 1 druh ginu, 6 draghlikéra (vyrobeny z hrusek),

1 druh ovocného destilatu (vyrobeny z citronu)drdh vodky.

Obr. 39 Ukazka rékterych analyzovanych napofi pomoci E-nosu.

3.3.1.3 P¥iprava vzorku

Jednotlivé alkoholické napoje byly upraveny nasjiedim zpisobem: do 20 ml
vzorkovacich nadobek bylo odebrano 1,75 ml alkohalG,25 ml deionizované vody.
Nadobky byly uzakeny teflonovym septem. Kazdy vzorek byigpaven tikrat.

3.3.1.4 E-nos

Elektronicky nos, systém zalozeny na ultra rychid@vé chromatografii (Heracles Il
Alpha MOS, Toulouse, Francie) byl pouzit k analgestilat (Obr. 40). Vzorky byly nejprve
inkubovany po dobu 20 minutipeplot 40 °C. Davkovéani 2500 pl vzorku (z HS prostoru)
probihalo pomoci automatického davkéea(Scanner HS 100, Alpha M.O.S., Toulouse,
Francie). Vzorek byl davkovan do nédlsbvého portu, za kterym dochazelo k adsorpci
tekavych slodenin na sorbent Tenax TA v sorp pasti. Analyty byly desorbovany za
zvysené teploty do dvou paralelnich kapilarnichokalozdilné polarity, tj. nepolarni MXT-5
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(délka 10 m, pimér 0,18 mm a tlouka stacionarni faze 0,4 um) (Restek, Bellefonte, PA
USA) a semi-polarni MXT 1701 (délka 10 mjaper 0,18 mm a tlouka stacionarni faze 0,4
pm) (Restek, Bellefonte, PA, USA). Po eluci z kolyty latky detekovany dima citlivymi
plameno¥-ionizatnimi detektory. Podminky GC analyzy byly nésledujteplota nasiku
200 °C, teplotni program 40 °C (2 min) sisiem 3 °C/min do 270 °C, niéat do 280 °C (18
s), teplota FID byla nastavena na 280 °C.

]

\
s

Obr. 40 E-nos (Heracles Il Alpha MOS, Toulouse, Fracie).

3.3.2 Vysledky a diskuze

Udaje ziskané z analyzy E-nosu byly analyzovanyqurapecializovaného softwaru,
ktery zahrnuje izné chemometrické metody. Chemometricka analyzaZzhmj® extrahovat
informace pro analyzu dat a podipanterpetaci vysledk s WtSi jistotou a spolehlivosti.
V této praci byly pouzityit viceroznérné statistické metody: analyza hlavnich komponent
(Principal Component Analysis — PCA), diskrimina analyza (Discrimination Factorial
Analysis — DFA) a nskké nezavislé modelovaniidy analogie (Soft Independent Modeling
of Class Analogy — SIMCA). Vysledky uvedeny nizeamélly, Ze tyto it metody byly
schopné oddit jednotlivé typy alkoholickych napdj

3.3.2.1 Analyza hlavnich komponent

Obr. 41A znéazawje graf komponentnich vah rozliSujici 4 skupinytoaovocné
destilaty, bourbon, kak a jednu #Si skupinu obsahujici brandy, vodku, gin a likéry.

Posledni zmiéna skupina obsahujici¢kolik druhi alkoholickych napdj je zobrazena na
Obr. 41B pro lepsi rozliseni.
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Obr. 41 PCA: x — bourbon, 3 — brandyp — koiak, * — gin, V — likéry,A — ovocné destilaty,
o — vodka.

3.3.3 Diskrimina éni analyza
Podobné vysledky jako ¥ipadt PCA ukazuje i diskriminai analyza (Obr. 42A).
Opét jsou zde zobrazeny 4 hlavni skupiny, a to bourlmvocné destilaty, kak a shluk
brandy, ginu, likéru a vodky. Nicmé&nDFA umoznila lépe rozliSit shluk na jednotlivé
separované skupiny (Obr. 42B).
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Obr. 42 DFA: x — bourbon,5% — brandyo — kofiak, * — gin, V — likéry,A — ovocné destilaty,
o — vodka.
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3.3.4 Mékké nezavislé modelovanifidy analogie

DalSi metoda, ktera byla pouzita pro klasifikaairetlivych drulii alkoholickych
napoji je tzv. metoda wkkého nezavislého modelovartidy analogie (Soft Independent
Modelling of Class Analogy, SIMCA). Vyitem referetini skupiny tato metoda umidje
jasre separovat jednotlivé body pati do @islusnych skupin (Obr. 43 az Obr. 46). #pacd
referegni skupiny likéry (Obr. 45) je moZné pozorovat,jédnotlivé body skupiny gin se
nachazeji velmi blizko vymezené oblasti pro likargtejik je tomu i tak v opgném [Fipacs.
V souvislosti s vysledky za pouziti dalSich met®CA a DFA) je ¥ejmé, Ze meziémito

dvéma druhy alkoholickych napbje ugita podobnost.

.. Bourbon Ovocné destilaty
] i ]
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Obr. 43 SIMCA: x — bourbon (referenéni skupina), ¥ — brandy,o — koiak, * — gin,v — likéry,A
— ovocné destilaty (referetini skupina), o — vodka.
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Obr. 44 SIMCA: x — bourbon, % — brandy (referer®ni skupina), o — konak (referenéni skupina),
* — gin,V — likéry,A — ovocné destilatyp — vodka.
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Obr. 45 SIMCA: x — bourbon, Y& — brandy,o — koiak, * — gin (refereréni skupina), v — likéry
(referenéni skupina), A — ovocné destilatyp — vodka.
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Obr. 46 SIMCA: x — bourbon, ¥ — brandy,o — koiak, * — gin,V — likéry,A — ovocné destilatyp
— vodka (referertni skupina).
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3.4 Tonkové boby
3.4.1 Experimentalni ¢ast

3.4.1.1 Vzorky
Tonkové boby, fivodem z Jizni Ameriky, byly zakoupeny v lokalnimcbbc na
Mallorce  (Balearské ostrovy, Sp#sko). Tonkové boby byly nastrouhany

a zhomogenizovany.

3.4.1.2 Chemikalie

Byla pouzita homologickd&ada n-alkati C8-C40 (koncentrace jednotlivych alkan
500 pug/ml, rozpushy v CS/CH,CI, v (3:1)) od firmy Restek (Bellefonte, PA, USA). Bita
organicka rozpoustlla bylan-hexan (p.a.) a-heptan (p.a.) od firmy Sigma Aldrich (Praha,
CR). Byly pouzity standardy Frangrance Material Tédix (ethyl-butyrat, limonen,
eukalyptol, geraniol, kyselina benzoova, (E)-cinabdehyd, hydroxycitronellal, thymol,
cinnamylkohol, cinnamyl-acetat, vanillin, benzylis@éat) od firmy Restek (Bellefonte, PA,
USA), dale mentholg-terpineol, karvon g-anisaldehyd firmy Sigma Aldrich (Prah@R).
Pouzité plyny byly heliumé(stota 5.0), oxid uhdiity potravin&sky (istota 4.5), oxid uhtity
potravin&sky (istota 2.8) a dusiki{stota 4.0) od firmy Linde Gas a.s. (Pra@iR).
SPME vldkna 100 pum PDMS, 50/30 um StableFlex DVBRIADMS a 85 pum
Carboxen/PDMS byly zakoupeny od Sigma-Aldrich (Rr&alR).

3.4.2 Priprava vzorku

3.4.2.1 HS-SPME

100 mg vzorku bylo navazeno do 20 ml vzorkovaciédabek, uzaené vékem
s teflonovym septem. Byly vyzkouSeny dvazmé postupy HS-SPME. V prvnin¥ipad
dochéazelo k extrakci latekigkonstantni tepl@t 62 °C po dobu 39 min. V druhém postupu se
vyuzivalo postup# klesajici teploty od 100 °C do 30 °C, kd§ gosazeni teploty 30 °C byla
sorpce &kavych slodenin ukortena. V obou typech HS-SPME procesu bylo pouzitknda
85 um Carboxen/PDMS. Desorpce slenin, v nasgikovém portu GC, probihalaripteplo®
200 °C.

3.4.2.2 Simultalni destilace-extrakce

Byla pouzita aparatura Clevengerova typu (Kavaliss) a.s., Prah&R). Navazka
10 g vzorku a 500 ml demineralizované vody bylazelmo do baky objemu 1000 ml. B&ka
byla vlozena do topného hnizda a itaéina po dobu 5 hodin. ProtZnou extrakci
tekavych latek z kondenzéatu byl pouzit 1 ml hexanely@roces byl opakovatikrat.
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3.4.2.3 Extrakce nadkritickou tekutinou

Extrakce slogenin byla provedena v extraktoru SE-1 od firmy SEK@Brno, CR).
VSechny experimenty byly provedeny za pouziti oxidhlicitého gistota 4.5) jako extraiai
tekutiny. Vzorek (100 mg) byl navazen, smichan kdiskym piskem a byl vioZzen do
extrakeni patrony z nerezové oceli objemu 4,5 ml. Takiipraveny vzorek byl vloZen do
extrakeni cely. Extrakt byl kontinudth zava@n kapilarou z tavenéhorémene (pkmeéru
50um a délce 15 cm) pod hladinorthexanu, kde byly jednotlivé slozky zachytavany.
Pro zamezeni ucpavani nebo zamrzani konce kapldoypoteba zachytnou nadobku mdrn
zahivat horkou vodou v kadince nebo pomoci ffyAného bloku, do kterého bylo mozné
vlozit zachytnou nadobku (teplota 30 °C). Extragoebihaly v dynamickém moéduigeplot
103 °C, tlaku 31 MPa a celkovém objemu 5,2iliproteklého CQ@ Ziskany extrakt byl
kvantitativre preveden do 2 ml odénné baiky a doplrn hexanem po rysku. Extrakce byly
vzdy opakovany 3x.

3.4.2.4 GC-MS analyza

Ziskané extrakty byly analyzovany pomoci plynovéhoomatografu GC-2010 Plus
ve spojeni s hmotnostni detekci TQ-8030 a autokaticdavkovéem AOC-5000 Plus (vSe
od Shimadzu, Kyoto, Japonsko). Analyty byly sepany nepolarni kolonou SLB-5ms
(délka 30 m, pimeér 0,25 mm a tlou¥ka stacionarni faze 0,25 pum) (Supelco, BellefoRte,
USA). Nosnym plynem bylo helium s nastavenou kartsialinearni rychlosti 30 cm/s.
Teplota nastku, teplota pevodniku do MS a teplota iontového zdroje byla 200Desorpce
latek z vlakna probihala po dobu 15 sekund. Teplatogram pro analyzu byl nasledujici —
40 °C (3 min), nérst po 2 °C/min do 250 °C (10 min). Hmotnostni spakietr byl nastaven
v rezimu elektronové ionizace 70 eV ve skenovacioduma byly ndfeny ionty sm/z33-500.
Pro vypaet RI pilki byla aplikovana sis n-alkaf (C8-C20, C21-C40) pomoci vyse
uvedeného teplotniho programu. Identifikace sldighk provedena srovnanim hmotnostnich
spekter ulozenych v databazich knihoven NIST 1EMS$C 2.

3.4.2.5 GC-FID analyza

Semikvantitativni vyhodnoceni obsahu jednotlivyclozek bylo provedeno na
plynovém chromatografu GC-2010 ve spojeni s FIlzkierem GC-2010 (vSe od Shimadzu,
Kyoto, Japonsko). Teplota FID detektoru byla 270 fmalsSi analytické podminky (typ
kolony, teplotni program, teplota nékti, nosny plyn, linearni rychlost plynu) byly siéj
jako u GC-MS analyzy.
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3.4.3 Vysledky a diskuze

3.4.4 Optimalizace HS-SPME podminek i konstantni teploté

Pro &innou izolaci &kavych slodenin z extraktu je wezité sprava zvolit typ
sorbentu SPME vlakna. Proto byly testovafiyrizna SPME vldkna, a to 100 um PDMS
(polydimethylsiloxan), 50/30 um DVB/CAR/PDMS
(divinylbenzen/carboxen/polydimethylsiloxan) a 85 m CAR/PDMS
(carboxen/polydimethylsiloxan). V¢b vhodného vildkna probihal na zakiadelkového
poctu piki detekovanych v chromatogramu po inkubaci (20 raiextrakci (30 min) b tiech
rozdilnych teplotach (40, 60 a 80 °C). Z Tab.\iplyva, Ze nejvhod¥jSim typem vilakna
ze i testovanych bylo vlakno 85 um CAR/PDMS.

Tab. 14 Vysledky HS-SPME/GC-MS analyzy s pouZitimit riznych SPME vidken.

Extrakeni teplota Patet piki
[°C] 100 pm 50/30 um 85 um
PDMS DVB/CAR/PDMS Carboxen/PDMS
40 52 106 93
o0 41 96 144
%0 33 96 127

Optimalizace parameir HS-SPME byla provedena s pouZitim viakna 85 pm
CAR/PDMS. Mezi optimalizované faktory byly zvolergxtrakini teplota se zvolenym
rozpetim teplot od 35 — 95 °C a extkak doba s minimem 10 minut a maximem 60 minut.
Stejre jako v gipadt vybéru vhodného vlakna, doba inkubace byla 20 minut laddou
analyzu a teplota inkubace byla stejnd jako extrakeplota. Vyhodnoceni podminek
optimalizace probihalo na zaktadaelkového p&tu piki v jednotlivych chromatogramech
metodou odezvové plochy (RSM) v softwaru Statisfi@a(StatSoft, Inc.). Kritické hodnoty
nezavislych profnnych byly nalezeny v maximu povrchu modelu (Obr). 40ptimalni

podminky extrakce byly extraki teplota 62 °C a doba extrakce 39 minut.
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Obr. 47 Metoda odezvoveé plochy pro 85 um CAR/PDMSI&kno.

3.4.5 Optimalizace extrakce nadkritickou tekutinou

Jako extra&ni cinidlo byl pouzit oxid uhkity. Byly hledany optimalni podminky
extrakéniho tlaku, extragni teploty a objemu extrékiho rozpou&dla. Navrh optimalizace
probihal pomoci centrain kompozitniho designu (CCD) skladajiciho se ze 17
experimentalnich bag které byly promteny v rozsahu nasledujicich podminek: exinak
tlak 20-40 MPa, extr&ki teplota 40—-120 °C a objem proteklého oxidu ditého 1,0-6,0
litra. VSechny extrakty byly nasle8inpronméieny na GC-MS systému. Vyhodnoceni
optimalnich podminek bylo na zaktadcelkové plochy pik metodou RSM v softwaru
Statistica 12 (StatSoft, Inc.,). Optimalni podmirsyE procesu byly geny teplota extrakce
103 °C, extra&ni tlak 31 MPa a objem C(,?2 litri.

3.4.6 Aroma-profil extraktu tonkovych bob

V ziskanych extraktech bylo celkem identifikovan8l1lslogenin pomoci vSech
aplikovanych extraknich technik. Usgsns bylo identifikovano 36 karbonylovych sléenin,
27 estel, 27 terpeil a terpenoid, 26 alifatickych uhlovodik, 23 alkohal, 20 organickych
kyselin, 10 laktofi, 7 aromatickych uhlovodik dalSich 14 slotenin, které jsou uvedeny
v Tab. 16. VSechny analyzy &y pouze 5 latek spobaych, a to kumarin, 3,4-
dihydrokumarin, limonen, nonanal a dekanal. V H34&Pextraktech bylo identifikovano
156 tkavych slodenin, a z toho 103 sldanin v extraktech ziskanyclti gxonstantni teplat
62 °C a 89 slotenin v extraktech ziskanych extrakcfi pozvolném poklesu teploty.
V extraktech ziskanych metodou simultaldestilace-extrakce bylo identifikovano 77

slowenin. Nejmén slowenin bylo identifikovano v extraktech ziskanych rekti
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nadkritickou tekutinou (SFE), a to celkem 36 gknin. 91 slotenin bylo identifikovano

pouze jednou ze vSech pouzitych extrikh metod. Kategorizaceripazenych slotenin

v riznych extraktech je na Obr. 48.
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Obr. 48 Skupiny identifikovanych tékavych slouwenin v extraktech ziskanych pouZitim metod:
(A) HS-SPME pri teploté 62 °C; (B) HS-SPME [¥i pozvolna se sniZujici teplat; (C) simultalni
destilace-extrakce (SDE); (D) extrakce nadriktickoutekutinou (SFE). Cisla v zavorce uvadji
pocet identifikovanych slowenin.

Hlavni rozdily mezi pouzitymi metodami extrakce yse jednotlivych profilech
tekavych latek. Simultalndestilace-extrakce a extrakce nadkritickou tekutibgly (inngjsi
techniky pro extrakci slaienin s vysSimi retémimi indexy (RI). Tento fakt Ize vid na Obr.
49, ktery ukazuje srovnani chemického slozeni kttreéonkovych boli s pouzitim bublin
(bublinového grafu), jejichz velikosti odpovidajiope piki v procentech pro jednotlivé
sloweniny. Napiklad, identifikované kyseliny (metodami SDE a SRigkazovaly reteéni
indexy WtSi nez 1500. Kroghjediné vyjimky (kyselina dodekanova, Rl = 1568%euhny
identifikované kyseliny v extraktech za pouziti B®ME metod @y retertni indexy nizsi
nez 1500. Slateniny s hodnotami Rl < 700 nebyly pozorovany v amatogramech extralkt

z SDE a SFE metod Zidodu nastaveni "solvent cutu” pro rozped#s (hexan, Rl = 600).
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Rozdily mezi HS-SPME ip konstantni tepldét a HS-SPME § pozvolna sniZujici se
teplot Ize vidt v profilu esteil. Identifikované esteryipHS-SPME s konst. teplotou (62 °C)
byly s hodnotou RI < 1300. Estery, ziskané z exlr&dS-SPME i snizujici se tepl&t mely
hodnoty RI > 1700, az na benzyl-benzoat.

i memes e B ciefE e BB ’ * SFE
._..p.@.*.n.rg@-g.g o % = = SDE
O HSSPME phi
i i P R R pozvolna
klesajicl lep.
‘o a O W i o HS-5PME
ph B2°C
500 1000 1500 2000 2800 3000 3500
Retentnl index

Obr. 49 Srovnani chromatogrami extrakti ziskanych niznymi extrakénimi metodami.

Nejvice zastoupenou skupinou byla skupina karbayglo slogenin, 22 aldehyi

a 14 keton. Krome¢ toho, keton karvon byl zahrnut v terpenoidech.nacg, hlavni sloZkou
vSech analyzovanych extrékbyl lakton kumarin (Rl = 1440). Jeho relativni ¢gha se
pohybovala v rozmezi 51 - 85 % podle pouzité extmakechniky (51,1 % SDE, 75,8 % HS-
SPME i teplog 62 °C, 82,9 % HS-SPMEfippozvolna klesajici tepldta 84,9 % SFE).
Proto byly laktony nejzastoupggi skupinou &kavych slodenin v extraktech tonkovych
fazoli. Rozdleni jednotlivych skupin podle jejich miry vyjghi v extraktech je uvedeno na
Obr. 50.
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Obr. 50 Relativni podil (vyjadiené jako % celkové plochy piki) jednotlivych skupin tékavych

latek v extraktech pripravenych (A) HS-SPME @i teploté 62 °C; (B) HS-SPME (¥ pozvolna se
snizujici teploté; (C) simultalni destilace-extrakce (SDE); (D) extakce nadriktickou tekutinou

(SFE).

V praci Wornera a kol. [178] bylo identifikovano38 slowenin v extraktech
vysuSenych tonkovych bobech. Té&npolovina &chto slodenin (fesré 61 slodenin) byla
také identifikovana v této praci. Rozdil vibo stejré identifikovanych slotenin Ize pikladat
pouzité extraéni technice. Kromd toho, vjiz zmigné praci Wornera a kol.,, byla
identifikovana slotienina (E)-anethol jako sléenina s nejvysSim obsahem. Wérner g@vn
uvadi, Ze slotenina 2-undecyfuran by se dala povazovat za vhaddikator tonkovych
fazoli. Bohuzel, (E)-anethol a ani 2-undecyfuranbyhg v této praci identifikovany.
Nepitomnost &chto slodenin v aroma-profilu tonkovych semen, ale i jingtbutenin si Ize
prikladat na zaklaglzpracovani semen, podminealsfvani apod.

Andrade a kol. [179] se zabyvali analyzouétv tonkovych bol. Ve své praci
identifikovali 32 latek uvedenych v Tab. 15. Ziskarextrakt obsahoval ipvazr
seskviterpeny (celkem 17) a seskviterpenoidy. Pegrgni, v naSi praci bylo identifikovano
12 latek z jejich 32 uvedenych (pouze 4 seskvitgypee 17 identifikovanych Andradem
a kol. [179]), a v praci Wornera bylo identifikovar® latek z 32 slatenin (rovréZz pouze
4 seskviterpeny ze 17 uvedenych).étd8fha terpenickych slaenin identifikovanych
Andradem a kol. [179] byla charakteristicka poure &ty tonkovych boh.
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Tab. 15 SloZenid&kavého olejové extraktu z kéti Dipteryx odorata

Slowenina RI % Slou¢enina RI %
heptanal 900 0,4 S-elemen 1393 1,4
a-pinen 940 0,6 S-karyofylen 1419 0,5
sabinen 978 0,2 S-gurjunen 1433 0,3

benzyl akohol 1033 0,2 (EpHarnesen 1459 0,7
(E)-beta-ocimen 1048 0,5 germacren D 1481 34,2
oktanol 1068 0,2 bicyklogermacren 1496 14,3
translinalool oxid 1 5gq g4 germacren A 1502 0,4
(furanoid)
nonanal 1103 2,9 o-cadinen 1526 15
benzyl-acetét 1165 0,3 spathulenol 1578 12,4
methyl salicylat 1192 0,1 globulol 1584 1,4
(E)-2-dekanal 1263 0,1 cubenol 1644 0,7
kyselina nonanova 1282 0,2 a-muurolol 1646 15
(E, 2)-2, 4-dekadienal 1292 0,1 a-cadinol 1655 4,3
s-elemen 1340 01 OFlaMUUOLSend ae3 g4
a-cubenen 1352 0,3 (E, E)-farnesol 1724 1,8
a-copaen 1378 1,1 kyselina palmitova 1962 1,8

RI = ret&ni indexy na kolo& DB-5MS (30 mx 0,25 mmx 0,25 um tlougka filmu).

Z celkového p&tu usgsre identifikovanych slotenin Ize soudit, Ze HS-SPME technika je

acinngjSi nez dalSi pouzité techniky (SDE a SFE). Metd@SPME se tedy jevi jako dobry

nastroj pro kvalitativni  charakterizaci ¢kavého  profilu  tonkovych  bdb
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Tab. 16 Tékavé sloweniny identifikované v extraktech tonkovych bolii pripravenych riznymi zpasoby extrakce. Obsah jednotlivych slogenin je
vyjadien jako priamérna relativni plocha piku v procentech (GC-FID, n =3). N.i. = neni identifikovano.® ¢astena identifikace; b vypotitany retenéni
index na kapilarni koloné SLB-5ms, Rl = 100-n + 100- (tx-tn)/(tn+1-tn); N —@et atomi uhlika v alkanu, tx — retertni ¢as piku neznamé sloeniny,
tn + 1 a tn — reteréni doba alkanu s n+1 a n atomy uhliku.

HS-SPME

HS-SPME

b

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
Alkoholy
Pentan-2-ol 6032-29-7 714 0,023 n.i. n.i. n.i.
3-Methyl-3-buten-1-ol 763-32-6 737 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Isoamyl alkohol 123-51-3 741 0,144 n.i. n.i. n.i.
2-Methylbutan-1-ol 137-32-6 749 0,087 n.i. n.i. n.i.
3-Methylpentan-3-ol 17-74-7 769 n.i. n.i. n.i. 0,107
Pentan-1-ol 71-41-0 777 0,023 n.i. n.i. n.i.
3-methyl-2-buten-1-ol 556-82-1 780 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Butan-2,3-diol, isomer 4 786 n.i. 0,130 n.i. n.i.
(2S,3S)butan-2,3diol 19132-06-0 788 0,151 n.i. n.i. n.i.
Butan-2,3-diol, isomer 2 793 n.i. 0,150 n.i. n.i.
(2R,3S)butan-2,3diol 5341-95-7 799 0,113 n.i. n.i. n.i.
(2)-3-Hexen-1-ol 928-96-1 853 0,026 n.i. n.i. n.i.
Hexyl alkohol 111-27-3 875 0,028 n.i. n.i. 0,109
Heptan-4-ol 589-55-9 894 <0,01 n.i. n.i. n.i.
2-Ethylhexan-1-ol 104-76-7 1029 n.i. n.i. 0,254 n.i.
Benzyl alkohol 100-51-6 1040 0,022 0,070 n.i. 0,022
Oktan-1-ol 111-87-5 1076 n.i. n.i. 0,027 n.i.
Fenylethyl alkohol 60-12-8 1113 0,242 n.i. n.i. n.i.
Dodekanol 112-53-8 1476 n.i. n.i. 0,251 n.i.
Tridekanol 112-70-9 1575 n.i. 0,013 n.i. n.i.
Tetradekanol 112-72-1 1679 n.i. 0,031 0,164 n.i.
Hexadekan-1-ol 36653-82-4 1879 n.i. 0,145 n.i. 0,081
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b HS-SPME HS-SPME

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
Oktadekanol 112-92-5 2081 n.i. 0,110 n.i. 0,089
X Alkoholy 0,88 0,65 0,70 0,41
Aldehydy a ketony
Isobutanal 78-84-2 <600 0,015 n.i. n.i. n.i.
2-Butenaldehyd 4170-30-3 688 0,039 0,027 n.i. n.i.
3-Methylbutan-1-al 590-86-3 689 0,045 n.i. n.i. n.i.
Hydroxyaceton 116-09-6 695 0,092 n.i. n.i. n.i.
Acetoin 513-86-0 720 0,113 n.i. n.i. n.i.
Hexanal 66-25-1 802 0,251 n.i. 0,431 n.i.
Furfural 98-01-1 837 0,057 0,030 0,024 n.i.
Ethyl propenyl keton 2497-21-4 838 n.i. n.i. n.i. 0,032
3-Methyl-1-cyklopentanon 1757-42-2 850 n.i. n.i. n.i. 0,075
4-Heptanon 123-19-3 870 <0,01 n.i. n.i. n.i.
2-Heptanon 110-43-0 891 0,050 n.i. n.i. n.i.
Heptanal 111-71-7 904 0,018 n.i. 0,040 n.i.
2,5-Hexandion 110-13-4 931 n.i. n.i. n.i. 0,335
Benzaldehyd 100-52-7 964 0,176 0,762 0,145 n.i.
2-Oktanon 111-13-7 991 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Oktanal 124-13-0 1005 0,044 <0,01 0,082 n.i.
Fenylacetaldehyd 122-78-1 1042 n.i. n.i. 0,332 n.i.
2-hydroxybenzaldehyd 90-02-8 1042 0,454 0,045 1,491 n.i.
Acetofenon 98-86-2 1064 0,015 0,064 n.i. n.i.
2-Nonanon 821-55-6 1092 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Nonanal 124-19-6 1105 0,119 0,029 0,941 0,183
o-Hydroxyacetofenon 118-93-4 1158 0,296 0,032 1,644 n.i.
(E)-2-Nonenal 18829-56-6 1164 <0,01 <0,01 n.i. n.i.
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HS-SPME

HS-SPME

b

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
4-Methylacetofenon 122-00-9 1187 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Methyl oktyl keton 693-54-9 1192 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Dekanal 112-31-2 1207 0,025 <0,01 0,151 0,151
p-Anisaldehyd 123-11-5 1251 n.i. <0,01 n.i. n.i.
(E)-2-Dekenal 3913-81-3 1264 n.i. n.i. n.i. 0,052
2-Fenylcrotonaldehyd 4411-89-6 1267 0,013 n.i. n.i. n.i.
(E)-Cinnamaldehyde 14371-10-9 1267 n.i. <0,01 n.i. n.i.
(E,E)-2,4-Dekandienal 25152-84-5 1319 n.i. n.i. 0,065 n.i.
(E)-2-Undekenal 53448-07-0 1363 n.i. <0,01 n.i. 0,046
Dokekanal 112-54-9 1409 n.i. n.i. 0,035 n.i.
Tetradekanal 124-25-4 1613 n.i. 0,010 n.i. n.i.
Benzofenon 119-61-9 1629 n.i. 0,301 n.i. n.i.
Hexadekanal 629-80-1 1816 n.i. 0,010 n.i. n.i.
2 Aldehydy a ketony 1,85 9,10 5,38 0,87
Kyseliny
Kyselina ethanova 64-19-7 650 8,707 7,750 n.i. n.i.
Kyselina propanova 79-09-4 711 0,026 0,025 n.i. n.i.
Kyselina 2-methylpropanova 79-31-2 753 0,031 <0,01 n.i. n.i.
Kyselina butanova 107-92-6 787 0,033 n.i. n.i. n.i.
Kyselina 3-methylbutanova 503-74-2 852 0,058 0,012 n.i. n.i.
Kyselina 2-methylbutanova 116-53-0 860 0,072 <0,01 n.i. n.i.
Kyselina hexanova 142-62-1 985 n.i. 0,093 n.i. n.i.
Kyselina heptanova 111-14-8 1079 0,012 0,022 n.i. n.i.
Kyselina 2-ethylhexanova 149-57-5 1120 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Kyselina benzoova 65-85-0 1169 n.i. 0,341 n.i. n.i.
Kyselina oktanova 124-07-2 1181 0,065 0,120 n.i. n.i.
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b HS-SPME HS-SPME
CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE

Kyselina nonanova 112-05-0 1273 0,590 0,367 n.i. n.i.
Kyselina dekanova 334-48-5 1373 n.i. 0,052 n.i. n.i.
Kyselina (E)-o-kumarova 614-60-8 1495 1,328 n.i. n.i. n.i.
Kyselina dodekanova 143-07-7 1568 n.i. 0,013 0,098 n.i.
Kyselina tetradekanova 544-63-8 1790 n.i. n.i. 0,173 n.i.
Kyselina hexadekanova 57-10-3 2002 n.i. n.i. 6,046 0,352
Kyselina cis-9-oktadecenova 112-80-1 2138 n.i. n.i. 4,908 2,267
Kyselina (Z, 2)-9,12-oktadekadienova 60-33-3 2157 n.i. n.i. 0,762 0,160
Kyselina oktadekanova 57-11-4 2163 n.i. n.i. 0,196 0,191
X Kyseliny 10,93 1,06 12,18 2,97
Estery

Methyl-isovalerét 556-24-1 777 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Butyl-acetat 123-86-4 818 n.i. n.i. 0,017 n.i.
Ethyl 2-methyl-butyrat 7452-79-1 853 <0,01 n.i. n.i. n.i.
2-methylbutyl-acetat 624-41-9 876 0,021 n.i. n.i. n.i.
Isoamyl-acetat 123-92-2 880 <0,01 n.i. 0,089 n.i.
Ethyl-kaproét 123-66-0 1000 0,013 n.i. n.i. n.i.
Hexyl-acetat 142-92-7 1016 0,014 n.i. n.i. n.i.
Benzyl-formét 104-57-4 1075 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Ethyl-benzoat 93-89-0 1171 <0,01 n.i. n.i. n.i.
Fenylethyl-acetat 103-45-7 1256 0,020 n.i. 0,101 n.i.
Diethyl-ftalat 84-66-2 1594 n.i. 0,055 n.i. n.i.
2-Ethylhexyl-benzoat 5444-75-7 1708 n.i. 0,034 n.i. n.i.
Methyl-myristat 124-10-7 1724 n.i. <0,01 0,015 n.i.
Benzyl-benzoét 120-51-4 1760 n.i. 0,026 n.i. n.i.
2-Ethylhexyl-salicylat 118-60-5 1803 n.i. 0,013 n.i. n.i.
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HS-SPME

HS-SPME

b

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
Isopropyl-myristat 110-27-0 1824 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Diisobutyl-ftalat 84-69-5 1857 n.i. 0,149 0,412 0,026
Methyl-palmitat 112-39-0 1925 n.i. 0,047 0,245 0,052
Dibutyl-ftalat 84-74-2 1952 n.i. 0,174 n.i. 0,074
Ethyl-palmitat 628-97-7 1992 n.i. 0,036 0,220 0,058
Isopropyl-palmitat 142-91-6 2025 n.i. 0,010 n.i. 0,088
Methyl-linoleéat 112-63-0 2090 n.i. n.i. 0,253 n.i.
Methyl-oleét 112-62-9 2097 n.i. n.i. 0,727 0,100
Methyl-stearat 112-61-8 2127 n.i. n.i. 0,029 n.i.
Ethyl-oleat 111-62-6 2165 n.i. 0,019 0,573 0,097
Ethyl-stearat 111-61-5 2193 n.i. n.i. 0,036 0,022
Ethylhexyl-ftalat 117-81-7 2543 n.i. 0,033 n.i. n.i.
X Estery 0,09 0,61 2,72 0,52
Monoterpeny, monoterpenoidy
a-Thujen 2867-05-2 924 0,087 n.i. 0,118 n.i.
a-Pinen 80-56-8 935 0,041 <0,01 0,648 n.i.
Sabinen 3387-41-5 970 0,265 0,015 n.i. n.i.
B-Pinen 127-91-3 974 0,142 0,021 2,404 n.i.
B-Myrcen 123-35-3 991 0,104 n.i. 0,171 n.i.
a-Phellandren 99-83-2 1002 n.i. n.i. 0,024 n.i.
3-Caren 13466-78-9 1007 0,068 n.i. 0,459 n.i.
a-Terpinen 99-86-5 1015 <0,01 n.i. 0,063 n.i.
p-Cymen 99-87-6 1025 0,106 n.i. 0,111 n.i.
Limonen 138-86-3 1031 1,470 0,053 5,951 0,021
(E)-p-Ocimen 3779-61-1 1050 0,025 n.i. n.i. n.i.
y-Terpinen 99-85-4 1061 0,016 n.i. 0,159 n.i.
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HS-SPME

HS-SPME

b

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
Terpinolen 586-62-9 1086 0,015 n.i. 0,040 n.i.
p-Cymenen 1195-32-0 1088 <0,01 n.i. n.i. n.i.
(2)-Sabinen hydrat 15537-55-0 1070 0,030 n.i. n.i. n.i.
Linalool 78-70-6 1100 0,065 <0,01 0,239 n.i.
(2)-Limonen oxid 13837-75-7 1132 <0,01 n.i. n.i. n.i.
(E)-Limonen oxid 4959-35-7 1136 n.i. n.i. 0,049 n.i.
Menthol 1490-04-6 1171 n.i. n.i. 0,066 n.i.
4-Terpineol 562-74-3 1181 0,039 n.i. 0,904 n.i.
a-Terpineol 98-55-5 1195 n.i. n.i. 0,042 n.i.
Karvon 99-49-0 1243 <0,01 n.i. 0,073 n.i.
2 Monoterpeny, monoterpenoidy 2,50 0,10 11,52 0,02
Seskviterpeny, seskviterpenoidy
a-Cubeben 17699-14-8 1345 0,025 n.i. n.i. n.i.
a-Copaen 3856-25-5 1373 0,085 n.i. 0,030 n.i.
(E)-p-Caryophyllen 87-44-5 1417 <0,01 n.i. 0,266 n.i.
Spathulenol 6750-60-3 1574 n.i. n.i. 0,215 n.i.
Caryophyllen oxid 1139-30-6 1578 n.i. n.i. 0,107 n.i.
X Seskviterpeny, seskviterpenoidy 0,12 0,62
Laktony
y-Butyrolakton 96-48-0 909 0,422 0,110 n.i. n.i.
a-Methyl-y-butyrolakton 1679-47-6 947 <0,01 n.i. n.i. n.i.
y-Pentalakton 108-29-2 952 0,024 n.i. n.i. n.i.
d-Pentalakton 542-28-9 957 0,102 n.i. n.i. n.i.
y-Hexalakton 695-06-7 1060 0,011 n.i. n.i. n.i.
y-Butyrolaktone derivét 1198 n.i. n.i. n.i. n.i.
(E)-B-Methyl-y-oktalakton 39638-67-0 1319 0,082 n.i. n.i. n.i.
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HS-SPME

HS-SPME

b

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
y-Nonalakton 104-61-0 1358 n.i. <0,01 n.i. n.i.
3,4-Dihydrokumarin (Melilotin) 119-84-6 1380 2,987 3,126 0,060 3,196
Kumarin 91-64-5 1440 75,830 82,906 51,103 84,859
X Laktony 79,46 86,15 51,16 88,05
Alifatické uhlovodiky
Dodekan 112-40-3 1200 0,012 <0,01 n.i. n.i.
Tridekan 629-50-5 1300 0,138 <0,01 n.i. n.i.
Tetradekan 629-59-4 1400 0,019 <0,01 n.i. n.i.
Pentadekan 629-62-9 1500 0,579 0,014 n.i. n.i.
n-Hexadekan 544-76-3 1600 0,018 0,034 0,065 n.i.
Decylcyklohexan 1795-16-0 1655 0,048 n.i. n.i. n.i.
2-Methylhexadekan 1560-92-5 1663 0,035 n.i. n.i. n.i.
Heptadekan 629-78-7 1700 0,202 0,024 0,064 n.i.
Pristan 1921-70-6 1701 0,146 n.i. n.i. n.i.
3-Methylheptadekan 6418-44-6 1770 0,011 n.i. n.i. n.i.
Oktadekan 593-45-3 1799 0,083 0,039 0,128 n.i.
Phytan 638-36-8 1805 0,081 n.i. n.i. n.i.
Nonadekan 629-92-5 1900 0,019 0,068 0,321 n.i.
Ikosan 112-95-8 2000 n.i. 0,200 0,590 0,033
Henkosan 629-94-7 2099 n.i. 0,247 1,089 n.i.
Dokosan 629-97-0 2200 n.i. 0,117 1,275 0,047
Trikosan 638-67-5 2300 n.i. 0,053 1,647 n.i.
Tetrakosan 646-31-1 2400 n.i. 0,028 1,342 0,047
Pentakosan 629-99-2 2500 n.i. <0,01 1,668 n.i.
Hexakosan 630-01-3 2600 n.i. n.i. 1,360 0,069
Heptakosan 593-49-7 2700 n.i. n.i. 1,256 0,280
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b HS-SPME HS-SPME

CAS RI 62 °C klesajici tep. SDE SFE
Oktakosan 630-02-4 2800 n.i. n.i. 0,788 0,078
Skvalen 111-02-4 2829 n.i. n.i. n.i. 0,854
Nonakosan 630-03-5 2900 n.i. n.i. 0,405 0,319
Triakontan 638-68-6 3000 n.i. n.i. 0,204 n.i.
Hentriakontan 630-04-6 3100 n.i. n.i. 0,071 n.i.
2 Alifatické uhlovodiky 1,39 0,85 13,80 1,73
Aromatické uhlovodiky
Toluen 108-88-3 765 0,018 <0,01 <0,01 n.i.
p-Xylene 106-42-3 864 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Vinylbenzen 100-42-5 891 0,070 n.i. <0,01 n.i.
2-Methylnaftalen 91-57-6 1287 n.i. 0,018 n.i. n.i.
Fenylbenzen 92-52-4 1373 n.i. 0,017 n.i. n.i.
1,3-Difenylpropan 1081-75-0 1646 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Anthracen 120-12-7 1766 n.i. 0,012 n.i. n.i.
X Aromatické uhlovodiky 0,09 0,07 <0,01
DalSi slouweniny
1,3,5,7-Cyklooktatetraen 629-20-9 896 n.i. 0,031 n.i. n.i.
2,6-Dimethylpyrazin 108-50-9 917 0,026 n.i. n.i. n.i.
6-Methyl-5-hepten-2-one 110-93-0 989 0,147 n.i. 0,027 n.i.
Benzofuran 271-89-6 993 0,012 n.i. n.i. n.i.
Pyrrole-2-carboxaldehyd 1003-29-8 1008 n.i. 0,023 n.i. n.i.
o-Nitrofenol 88-75-5 1127 n.i. <0,01 n.i. n.i.
Benzyl nitril 140-29-4 1136 0,018 n.i. n.i. n.i.
Pyranon 28564-83-2 1139 n.i. 0,011 n.i. 0,292
Enanthamid 628-62-6 1154 n.i. 0,010 n.i. n.i.
Benzothiazol 95-16-9 1217 n.i. 0,096 n.i. n.i.
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HS-SPME

HS-SPME

b
CAS R 62 °C klesajici tep. SDE SFE
p-Vinylguaiacol 7786-61-0 1309 0,035 0,017 0,593 n.i.
Eugenol 97-53-0 1353 0,015 n.i. n.i. n.i.
Dibenzofuran 132-64-9 1508 n.i. 0,011 n.i. n.i.
Difenylamin 122-39-4 1616 n.i. 0,011 n.i. n.i.
2 DalSi sloueniny 0,25 0,22 0,62 0,29
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4 ZAVER

Diserta&ni prace se zabyvala analyzou sloZek v rostlinnémteri@lu nebo materialu
z rgj pripraveného. Prace byla ragdna do tech hlavnich sekci — extrakce a analyza
slowenin v izovych okwtnich listcich, analyza alkoholickych nap@ extrakce a analyza
tekavych latek v tonkovych bobech. V jednotlivy@astech jsou uvedeny experimentalni
Gdaje, optimalizace extrékich podminek, vyhodnoceni dat v softwaru Statstik?
(StatSoft, Inc.), obrazky, grafy a tabulky.

Hlavnimi cily prace bylo pouziti HS-SPME/GC-MS pertrakci tkavych slodenin,
nalézt optimalni podminky extrakce a nastegnaplikovat na realné vzorky. Tyto cile byly
v ramci diseratni prace splény. V ramci experimentalniasti byly vyuzity i dalSi metody,
jako je simultani destilace-extrakce, extrakce iiglou tekutinou nebo elektronicky nos
zaloZeny na ultra rychlé plynové chromatografiioke pouziti GC-MS analyzy, byla pouZzita

i kombinace plynové chromatografie s plamefimnizatnim detektorem (GC-FID).

V prvni ¢asti prace byladnovana pozornost analyzékavych slogenin v suSenych
a mletych #zovych okwtnich listcich. Vzhledem k rozmanitému chemickénuzeni Gzi
byly na z&atku prace zvoleny @dvSPME vladkna — 50/30 um DVB/CAR/PDMS a 100 um
PDMS. Einnost extrakce obou vidken byla zkouméana z pohtixshu prongnnych - pétu
pika a celkové plochy pik DVB/CAR/PDMS vlakno bylo vhod#jSi pro extrakcidkawgjSich
vlakna srovnavala z pohledu velikosti celkové plopfki v chromatogramu, takétsi plochy
byly pozorovény § pouZziti DVB/CAR/PDMS vldkna. Pro vy vhodrgjsiho SPME vldkna
byla také pouzita analyza rozptylu a Pavegraf efekti. Na zaklad vysledki bylo vybrano
50/30 um DVB/CAR/PDMS pro extrakcékavych organickych latek (VOCs) v realnych
vzorcich. Celkem bylo analyzovano 6 diufizi Rosa Mariyg Rosa RhodqosRosa Sudoku
Rosa Tara Rosa Tacazza Rosa DeepPurple Jako optimalni podminky extrakce byly
nalezeny parametry extrakce teplota extrakce 90 d@ha extrakce 60 min a navazka
suSeného vzorku 0,7 g. Celkem bylo identifikovadd Blowenin, které byly klasifikovany

do jednotlivych chemickych skupin.

Druha ¢ast prace byla zaffena na analyzu alkoholickych napojTato sekce
obsahovala dv¢asti. V prvnicasti je uvedena analyza alkoholickych néppfesrgji analyza
ovocnych destildt Stejreé jako v fedchozi kapitole, byly vybrany 2 druhy SPME vlaken
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50/30 um DVB/CAR/PDMS a 100 um PDMS. Pro #ylhodrgjSiho vidkna se porovnavaly
zdznamy z pohledu celkové plochy pi pd@tu piki. Na z&klad vySSiho pétu pika bylo
vybrano 100 um PDMS vlakno, které bylo aplikovano @xtrakci VOCs v reélnych vzorcich
ovocnych destildt Pro zvySeni odezvy detektoru byl zkouman i faki@dni a gFidavek
soli. Analyzou centralniho kompozitniho planu bylyoleny parametry extrakce 10 mL
vzorku, 28,5 % w/V, extraki teplota 45 °C a doba extrakce 60 min. Celkeno byl
analyzovano 24 ovocnych destilaa identifikovano 271 slaenin. Sodasti prace bylo
vytvoiit aroma-profil a najit statisticky vyznamnou pr&amu mezi faktory pomoci
statistického nastroje analyzy hlavnich kompon&@€A) a faktorové analyzy (FA). Druha
¢ast prace zabyvajici se alkoholickymi napoji seyrala pouzitim elektronického nosu
zaloZeného na ultra rychlé plynové chromatograkiojnastroje pro rychlou klasifikaci driuh
a skupin, nap alkoholickych napdj. Vicerozemdrnou statistickou analyzou (PCA, DFA
a SIMCA) bylo klasifikovano 13 druhalkoholickych napdi.

V poslednicasti disertéani prace je uvedena extrakce a analyza VOCs v tgmko
bobech. Pro ipravu extraki k HS-SPME /GC-MS analyze byly pouzity exttak metody
simultalni destilace-extrakce (SDE) a nadkritickéidini extrakce (SFE). Extrakty z SDE
a SFE byly davkovany do GC-MS jako kapalina a tai}d§ extrahovany pomoci HS-SPME.
Extrakce ¢kavych slodenin z SDE a SFE extraktprobihala pomoci HS-SPME é&wa
zpasoby. V prvnim pipac dochazelo k extrakci latekigkonstantni tepl@ 62 °C po dobu 39
min. V druhém fipac se vyuZivalo postugnklesajici teploty do 30 °C, kdyfipdosazeni
teploty 30 °C byla sorpce&kavych slodenin ukorena. V obou typech HS-SPME procesu
bylo pouzito vlakno 85 pum Carboxen/PDMS, které byt zaklad celkového p&tu piki
vybrano zeif testovanych SPME vlaken (100 um PDMS, 50/30 unB[BAR/PDMS a 85
um CAR/PDMS). Optimalni podminky extrakce byly ektini teplota 62 °C a doba extrakce
39 minut. Pro extrakci nadritickou tekutinou bylasoveny optimalni podminky extrakce
teplota 103 °C, tlak 31 MPa a celkovy objem pratbkl CQ 5,2 |. V ziskanych extraktech
bylo celkem identifikovano 191 sléenin pomoci vSech aplikovanych extakch technik.

V extraktech ziskanych z SDE bylo identifikovano §léuwenin a v extraktech ziskanych

z SFE bylo identikovano pouze 36 latek.
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PRILOHY

Odezva signalu

Ret. ¢as (min)
Podminky analyzy: Teplotni program 40 °C (5 min), rést po 3 °C/min do 280 °C (15 min).
Kolona SLB-5ms (30 m x 0,25 mm x 0,25 um). Podmiakglyzy jsou u vSech obrazku 1-11
stejné.

Obr. 1 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Mariyopro Sedé vidkno. Mlety vzorek gerny
zaznam), drceny vzorek (izovy zaznam).

Odezva signalu
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Ret. ¢as (min)
Obr. 2 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Mariyopro ¢ervené vldkno. Mlety vzorek ¢erny
zaznam), drceny vzorek (iZovy zaznam).

Odezva signalu

Ret. ¢as (min)
Obr. 3 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Rhodogro Sedé viakno. Mlety vzorek ¢erny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zdznam).
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Odezva signalu
i
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Ret. ¢as (min)
Obr. 4 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Rhodogro ¢ervené viakno. Mlety vzorek gerny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zdznam).

Odezva signalu

Ret. ¢as (min)
Obr. 5 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Sudokupro Sedé vlakno. Mlety vzorek &erny
zaznam), drceny vzorek (iZovy zaznam).

Odezva signalu
]
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Ret. ¢as (min)
Obr. 6 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Sudokuro éervené vidkno. Mlety vzorek gerny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zdznam).
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Odezva signalu

Ret. ¢as (min)
Obr. 7 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Tarapro Sedé vlakno. Mlety vzorek {erny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zdznam).
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Odezva signalu

LXS J
o0k L 4 i - L
450

=0 0o 150 200 =0 0.0 20 400 0

T T

Ret. ¢as (min)
Obr. 8 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Tarapro ¢ervené vidkno. Mlety vzorek erny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zaznan).

Odezva signalu

Ret. ¢as (min)
Obr. 9 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Tacazzipro Sedé vlakno. Mlety vzorek ¢erny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zdznam).
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Obr. 10 GC-MS zaznam extraktu vzorkuRosa Tacazzipro ¢ervené vlakno. Mlety vzorek gerny
zaznam), drceny vzorek (fizovy zdznam).

Odezva signalu
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Obr. 11 GC-MS zaznam extraktu vzorku Rosa Deep Purple pro Sedé vidkno. Mlety vzorek
(¢erny zdznam), drceny vzorek (izovy zaznam).

1o

Odezva signalu
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Ret. ¢as (min)
Obr. 12 GC-MS zaznam extraktu vzorkuRosa Deep Purplepro ¢ervené viakno. Mlety vzorek
(¢erny zaznam), drceny vzorek (izovy zaznam).
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Obr. 13 Grafickeé zavislosti metody odezvové plochgro DVB/CAR/PDMS vidkno
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Tab. 1 Statisticka vyznamnost a analyza rozptylu kadratického modelu pro DVB/CAR/PDMS
vlakno. Vyhodnoceni pomoci p&tu detekovanych piki.

ANOVA; R-kv.=,71749; Upr:,46323
Faktor 3 fakt. , 1 bloky , 20 poku; MS rezidui =134,1868
SS df MS F p
(1)Extrakéni ¢as (min)(L) 0,402 1 0,402 0,00299 0,957447
Extrakéni ¢as (min)(K) 39,825 1 39,825 0,29679 0,597843
(2)Navazka vzorku (g)(L)| 532,992 1 532,992 3,97201 0,074250
Navazka vzorku (g)(K) 24,625 1 24,625 0,183b1 046A7
(3)Extrakini teplota (°C)(L)| 1787,615 1 | 1787,615 13,32188 0,004463
Extrakéni teplota (°C)(K) | 340,252 1 340,25 2,53566 0,B83
1L* 2L 4,500 1 4,500 0,03354 0,858358
1L * 3L 512,000 1| 512,000 3,81558 0,079307
2L* 3L 200,000 1| 200,000 1,49046 0,250149
Chyba 1341,868 10 | 134,187
Celk. SS 4749,80019

Tab. 2 Statisticka vyznamnost a analyza rozptylu kadratického modelu pro DVB/CAR/PDMS
vlakno. Vyhodnoceni pomoci celkové plochy pik

ANOVA,; R-kv.=,96443; Upr:,93243

Faktor 3 fakt. , 1 bloky , 20 poku; MS rezidui =37265E11
SS df MS F p
(1)Extrakéni ¢as (min)(L) |3,236118E+16 1 | 3,236118E+16 8,6842 | 0,01461pP
Extralkeni ¢as (min)(K) | 1,578839E+141 | 1,578839E+14 0,0424 | 0,841049
(2)Extrakéni teplota (°C)(L) 9,130967E+17 1 | 9,130967E+1y245,0310 0,00000(
Extrakeni teplota (°C)(K) | 3,606611E+16l | 3,606611E+16 9,6784 | 0,01104p
(3)Navazka vzorku (g)(L)| 2,311420E+16 |2,311420E+16 6,2027 | 0,03196[
Navazka vzorku (g)(K) | 1,281953E+{4 | 1,281953E+14 0,0344 | 0,856564
1L * 2L 1,738862E+15 1 | 1,738862E+15 0,4666 | 0,510059
1L * 3L 4,167003E+14 1 | 4,167003E+14 0,1118 | 0,74498)
2L * 3L 2,122819E+15 1 | 2,122819E+15 0,5697 | 0,467796
Chyba 3,726455E+1@0| 3,726455E+1%
Celk. SS 1,047771E+189
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Tab. 3 Statistickd vyznamnost a analyza rozptylu kvadratkého modelu pro PDMS viakno.
Vyhodnoceni pomoci pétu detekovanych piki.

ANOVA,; R-kv.=,63811; Upr:,31241

Faktor 3 fakt. , 1 bloky , 20 poku; MS rezidui =193,2197
SS df MS F p
(1)Extrakéni ¢as (min)(L) | 88,656 1 88,656 0,45883 0,513535
Extrakéni ¢as (min)(K) 86,164 1 86,164 0,44594 0,519385
(2)Extralkeni teplota (°C)(L)| 575,615| 1| 575,615 2,9790F 0,115055
Extrakeni teplota (°C)(K) | 160,107 | 1| 160,107 0,82863 0,384087
(3)Navazka vzorku (g)(L)| 2,656 1 2,656 0,01374 0,908993
Navazka vzorku (g)(K) 17,650 1 17,650 0,09135 0,768665
1L* 2L 210,125| 1| 210,125 1,08749 0,321582
1L* 3L 2211,125| 1| 2211,12b5 11,443%8 0,006969
2L* 3L 55,125 1 55,125 0,28530 0,604920
Chyba 1932,197| 10 193,22(
Celk. SS 5339,200| 19

Tab. 4 Statisticka vyznamnost a analyza rozptylu kvadratikého modelu pro DVB/CAR/PDMS
vlakno. Vyhodnoceni pomoci celkové plochy pik

ANOVA; R-kv.=,95965; Upr:,92333 3 fakt. , 1 bloky0
Faktor poku; MS rezidui =28876E11
SS df MS F p
(1)Extrakéni ¢as (min)(L) | 4,924892E+16 1| 4,924892E+16 17,0554 0,002045
Extrakéni ¢as (min)(K) 5,800399E+14 1 5,800399E+14 0,2009 3npGa
(2)Extrakéni teplota (°C)(L)| 5,705808E+1f 1 5,705808E+17 %980 | 0,000000
Extrakeni teplota (°C)(K) | 4,071058E+1p 1 4,071058E+16 98®| 0,003754
(3)Navazka vzorku (g)(L)| 7,727465E+15 |1 7,727465&+12,6761 | 0,132909
Navazka vzorku (g)(K) 2,211510E+15 1 2,211510E+15,76%9 | 0,402029
1L* 2L 1,174148E+1§ 1| 1,174148E+16 4,0662 0,0BL39
1L* 3L 3,505282E+14 1| 3,505282E+14 0,1214 0,73475
2L * 3L 3,516759E+15 1| 3,516759E+15 1,2179 0,28562
Chyba 2,887583E+16 10 2,887583E+15
Celk. SS 7,156219E+1ff 19
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