Дискриминантный анализ спектральных данных как инструмент для анализа образцов гепарина на этапе скрининга
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Гепарин – фармацевтический препарат биологического происхождения, используемый в клинической практике как антикоагулянт прямого действия. Его широко используют при операциях на сердце и кровеносных сосудах, а также для поддержания жидкого состояния крови в аппаратах искусственного кровообращения и гемодиализа. Гепарин используется в медицине более 50 лет и на сегодняшний день является вторым наиболее часто используемым природным терапевтическим средством, уступая только инсулину [1]. Постоянная потребность в контроле качества гепарина обусловлена сложностью и изменчивостью его структуры, а также отсутствием единого метода выделения и очистки гепарина при его производстве. 

Мощные аналитические методы, такие как ВЭЖХ и ЯМР, позволяют получать необходимую информацию о гепарине и его структурных аналогах на молекулярном уровне и успешно используются при контроле качества гепарина.  В тоже время использование сложных методов анализа, часто не оправдано при проведении скрининговых исследований.  В этом отношении перспективными являются легкодоступные спектроскопические методы анализа, а дополнительное использование хемометрических подходов позволяет расширить область их применения и повысить эффективность анализа.

 Данная работа направлена на выявление скрытых зависимостей в ИК спектральных данных 115 порошкообразных образцов гепарина с помощью хемометрического метода дискриминации PLS-DA (Partial Least Squares – Discriminant Analysis) в целях аналитического контроля. В частности, построенные модели позволили оценить такие свойства исследуемых объектов, как присутствие молекул загрязнителей, структурные особенности, производитель и животный источник (бык, свинья, овца). Для предварительного изучения структуры данных и выявления выбросов использовали метод главных компонент (МГК). 
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