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Аннотация. Исследована возможность использования УФ-видимой спектроскопии в сочета-
нии с анализом главных компонент (PCA) для идентификации спектральных маркеров техно-
логического контроля гидротермической переработки древесных отходов хвойных пород. С 
применением метода PCA в сочетании с девятью способами математической предобработки 
спектральных данных изучено влияние температурных режимов (20, 80 и 121 °С) и природы 
экстрагента на разделение образцов в пространстве главных компонент. Наилучший резуль-
тат, обеспечивающий наиболее чёткую кластеризацию, показала нормировка по максимуму 
поглощения (Max Scaling), при этом первые две компоненты (PC1, PC2) описывают 79,40 % 
общей дисперсии. Установлено, что PC2 коррелирует с природой экстрагента и отражает се-
лективность жидкостно-жидкостного фракционирования, тогда как PC1 демонстрирует си-
стематическую температурную зависимость, связанную с изменением состава экстрактивных 
веществ. Анализ нагрузок дал возможность связать положительные значения PC1 с вкладом 
соединений, характерных для лигнанов (область 227–230 нм), отрицательные – со стильбена-
ми и флавоноидами, а плато в нагрузках PC2 – с гидрофильной матрицей экстракта. Получен-
ные результаты подтверждают принципиальную возможность использования УФ-
спектрального профилирования как основы для разработки экспресс-методов технологическо-
го мониторинга переработки лигноцеллюлозного сырья. Впервые показана возможность ис-
пользования положения образца в пространстве PC1–PC2 в качестве операционного индика-
тора эффективности гидротермической обработки и жидкостно-жидкостного фракционирования.  

Ключевые слова: УФ-видимая спектроскопия, анализ главных компонент, древесные отхо-
ды, хемометрика, гидротермическая обработка, биорефайнинг. 
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Abstract. Lignocellulosic waste is a valuable resource for biologically active compounds in biotech-
nological processing. Hydrothermal extraction and subsequent fractionation represent key stages 
whose efficiency depends on temperature, time, and solvent type. Process optimization and quality 
control require objective reference points to assess extract composition at different stages. Tradition-
al analytical methods (chromatography, mass spectrometry) are labor-intensive and unsuitable for 
operational control. UV-Vis spectroscopy (200–400 nm) offers a rapid alternative, as absorption 
spectra reflect aromatic and conjugated systems characteristic of lignans, flavonoids, and other 
wood-derived bioactives. However, spectral interpretation of complex mixtures is hindered by band 
overlap, necessitating data preprocessing and multivariate analysis such as principal component 
analysis (PCA) to extract informative spectral markers. This study evaluated UV-Vis spectroscopy 
for identifying reference points in wood waste processing-specifically, spectral markers correlating 
with technological parameters (extraction temperature, solvent type) and fraction bioactivity. Aque-
ous extracts from pine and larch sawdust were obtained at three temperatures (20°C, 80°C, 121°C) 
and fractionated with hexane and chloroform. UV-Vis spectra of all fractions were recorded, and 
fourteen normalization methods were compared; Max Scaling proved most effective for subsequent 
PCA. The first two principal components (PC1 and PC2) cumulatively explained 79.40% of total 
variance, enabling meaningful interpretation. Score analysis revealed that PC2 encodes the funda-
mental chemical difference determined by extractant nature: primary aqueous extracts clustered at 
high positive PC2 values, while hexane and chloroform fractions grouped in the negative region. 
Thus, PC2 serves as a reliable marker for monitoring liquid-liquid fractionation efficiency. 
PC1 proved sensitive to variations within solvent groups, particularly hydrothermal treatment tem-
perature. A clear temperature-dependent trend in PC1 scores was observed for aqueous extracts. 
Notably, hexane fractions also exhibited pronounced temperature dependence along PC2, shifting 
from positive (+1.87 for W1.H) to sharply negative values (-2.80 for W3.H), suggesting a change in 
the prevailing extraction mechanism of lipophilic components with increasing severity. Loading 
analysis provided spectral interpretation: PC1 displayed a bipolar profile (positive at 200–215 nm, 
negative at 235–300 nm), likely reflecting distinct chromophore pools-hydrophilic lignans versus 
more lipophilic stilbenes or flavonoids. PC2 showed a broad positive plateau (210–260 nm), inter-
preted as a marker of the hydrophilic matrix retained after organic solvent extraction. The established 
correlations between technological parameters and spectral patterns in PC1-PC2 space form a basis 
for rapid control methods. A sample's position in this space enables operational assessment of both 
fractionation efficiency and hydrothermal treatment adequacy-critical for standardizing biotechno-
logical processing of wood waste. 

Keywords: UV-visible spectroscopy, principal component analysis, wood waste, chemometrics, 
hydrothermal treatment, biorefining. 
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Введение  

Рациональное использование древесных отходов является актуальной 
задачей в условиях перехода к ресурсосберегающим технологиям. Древес-
ные отходы рассматриваются как крупнотоннажный возобновляемый ресурс 
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для получения ценных продуктов в рамках концепции биорефайнинга [de 
Jong, Jungmeier, 2015; Petridis, Smith, 2018]. Гидротермическая экстракция и 
последующее фракционирование являются ключевыми стадиями переработ-
ки лигноцеллюлозного сырья, позволяющими извлекать фенольные и арома-
тические соединения. Эффективность этих процессов определяется темпера-
турой обработки, временем воздействия и природой экстрагента [Insight … , 
2016; Two … , 2025]. Выбор оптимальных условий экстракции позволяет не 
только увеличить выход целевых компонентов, но и предотвратить образо-
вание ингибиторов последующих биотехнологических стадий [Haldar, 
Purkait, 2021; Inhibitor … , 2022]. Однако для эффективного управления про-
цессом и обеспечения стабильного качества продуктов требуются реперные 
точки – информативные показатели, позволяющие оперативно оценивать 
состав сырья на разных стадиях [Machine … , 2021; Review … , 2023].  

Традиционные методы анализа (хроматография, масс-спектрометрия) 
обеспечивают высокую точность, но не всегда пригодны для оперативного 
технологического контроля [Visible/near … , 2020; Systematic … , 2024].  

В этой связи методы молекулярной спектроскопии, в частности ультра-
фиолетовая-видимая спектроскопия (УФ-Вид), являются перспективной аль-
тернативой. Спектры поглощения в области 200–400 нм несут информацию 
об ароматических и сопряжённых системах, характерных для основных 
классов экстрактивных веществ древесины – лигнанов, флавоноидов, стиль-
бенов [UV-visible … , 2020]. Высокая скорость анализа и чувствительность к 
ароматическим хромофорным системам делают этот метод привлекательным 
для технологического контроля.  

Однако прямое использование УФ-Вид спектров сложных природных 
смесей затруднено из-за сильного перекрывания индивидуальных полос по-
глощения. Преодолеть это ограничение позволяет сочетание спектроскопии 
с хемометрическими методами, такими как анализ главных компонент (Prin-
cipal Component Analisis, PCA). Применение PCA позволяет снизить размер-
ность исходных данных, выявить группировки образцов и интерпретировать 
скрытые спектральные паттерны, связанные с их химическим составом 
[Beattie, Esmonde-White, 2021]. Успешное применение подобного подхода 
продемонстрировано, например, для количественного определения лигнина в 
органических экстрактах [UV-Vis … , 2018], классификации растительных 
танинов [dos Santos Grasel, Ferrão, Wolf, 2016] и прогнозирования выхода 
полигидроксиалканоатов [Online … , 2015; Visible/near …, 2020]. 

Следует отметить, что исследования, направленные на систематическую 
идентификацию специфических спектральных реперных точек, которые 
напрямую связывали бы УФ-Вид профили с ключевыми технологическими 
параметрами переработки древесных отходов (температура гидротермиче-
ской обработки, природа экстрагента при фракционировании), остаются 
фрагментарными. Рабочая гипотеза нашего исследования состоит в том, что 
спектральные различия, обусловленные температурой и природой экстраген-
та, могут быть объективно идентифицированы в пространстве главных ком-
понент и интерпретированы как маркеры технологического процесса. 
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Целью настоящей работы является исследование взаимосвязи между 
условиями гидротермической обработки, природой экстрагента и УФ-
видимыми спектрами экстрактов древесных отходов с использованием PCA 
для выделения спектральных маркеров технологического контроля. 

Материалы и методы 

Общая схема исследования представлена на рис. 1. 

 
Рис. 1. Схема исследования древесных отходов методом УФ-Вид спектроскопии 

В качестве объекта исследования использовались отходы переработки 
древесины хвойных пород (опилки сосны или лиственницы), полученные на 
деревообрабатывающих предприятиях (ООО «Мануфактура Велес», ООО 
«Бипротакс», г. Иркутск). 

Сырьё имело фракционный состав 0,5–10,0 мм и влажность 10,0±0,5 %. 
Водную экстракцию проводили при трёх температурных режимах: 1) вы-
держивание в дистиллированной воде при 20 °C в течение 24 ч (низкотемпе-
ратурный экстракт, серия W1); 2) при 20 °C в течение 24 ч с последующим 
нагреванием на водяной бане при 80 °C в течение 1 ч (среднетемпературный 
экстракт, серия W2); 3) при 20 °C в течение 24 ч с последующей обработкой 
в автоклаве при 121 °C (1 атм) в течение 1 ч (высокотемпературный экстракт, 
серия W3). Соотношение опилок и воды во всех случаях составляло 1:10 
(масса/объём). После экстракции растворы фильтровали через стеклянный 
фильтр (пористость 160 мкм). 

Полученные водные экстракты подвергали последовательному фракци-
онированию органическими растворителями. В качестве экстрагентов ис-
пользовали гексан и хлороформ в соотношении 1:1 (Vорган. р-тель/Vвод. экстракт).  
В результате для каждой температурной серии (n = 1, 2, 3) получали пять 
фракций (рис. 2). 



МАРКЕРЫ ГИДРОТЕРМИЧЕСКОЙ ПЕРЕРАБОТКИ ДРЕВЕСНЫХ ОТХОДОВ …               7 

 
Рис. 2. Блок-схема последовательного фракционирования водного экстракта: Wn – ис-

ходный водный экстракт; Wn.H – гексановая фракция; Wn.H.W – водная фаза после гексана; 
Wn.C – хлороформная фракция; Wn.C.W – водная фаза после хлороформа 

Спектры поглощения всех образцов регистрировали в кварцевой кювете 
с длиной оптического пути 10 мм на спектрофотометре NanoPhotometer P330 
(Implen, Германия). Диапазон сканирования составлял 200–950 нм с шагом 
1 нм. Анализ осуществляли в диапазоне 200–350 нм, где наблюдались 
наиболее информативные полосы поглощения. В качестве контроля исполь-
зовали соответствующие растворители (дистиллированная вода, гексан, хло-
роформ), прошедшие ту же процедуру обработки. Каждое измерение прово-
дили в трёх повторностях. Результаты представлены в виде среднего значе-
ния и стандартного отклонения (M±SD).  

Для сравнения эффективности различных методов предобработки спек-
тральных данных были применены и сопоставлены девять подходов матема-
тической обработки, направленных на устранение нерелевантных вариаций 
(сдвиги базовой линии, различия в оптической плотности, рассеяние) и выде-
ление значимых спектральных паттернов: Standard Normal Variate (коррекция 
рассеяния) [Barnes, Dhanoa, Lister, 1989]; Multiplicative Scatter Correction 
[Isaksson, Næs, 1988]; Extended MSC [Afseth, Kohler, 2012]; Min-Max Scaling, 
Max Scaling (масштабирование) [FTIR-based … , 2025]; Robust Scaling, Unit 
Vector [Chuen, Liong, Jemain, 2018], спектральные производные (первая и вто-
рая, рассчитанные фильтром Савицкого – Голэя) [Zimmermann, Kohler, 2013]. 
В качестве контроля использовали исходные спектры без предобработки. 

Для снижения размерности данных, визуализации группировок образ-
цов и выявления скрытых паттернов применяли анализ главных компонент 
[Wold, Esbensen, Geladi, 1987]. Анализ выполняли отдельно для каждого из 
девяти наборов нормализованных данных. Для визуализации использовали 
две первые главные компоненты (PC1 и PC2), так как они объясняли макси-
мальную долю дисперсии. Для интерпретации результатов PCA анализиро-
вали нагрузки двух первых компонент, отражающие вклад каждой длины 
волны в формирование новой координатной оси.  

Для химической интерпретации выявленных спектральных маркеров 
была составлена сводная таблица, содержащая референсные спектральные 
характеристики (положение максимумов поглощения λmax и молярные коэф-
фициенты экстинкции ε) и физико-химические параметры (коэффициент 
распределения октанол/вода logP, растворимость в воде) типичных экстрак-
тивных веществ древесины хвойных пород. В таблицу включены представи-
тели трёх основных классов соединений: лигнаны (пинорезинол, ларицире-
зинол, секоизоларицирезинол), флавоноиды (дигидрокверцетин, кверцетин, 
нарингенин) и стильбены (пиносильвин). Данные были систематизированы 
из общедоступных химических баз (PubChem, ChemSpider, Human 
Metabolome Database) и профильных публикаций. 
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Расчёты, статистический анализ и визуализация выполнялись в среде 
Python 3.9. 

Результаты и обсуждение 
Спектры водных экстрактов (рис. 3, a–з) демонстрируют выраженную 

зависимость профилей поглощения (200–300 нм) от температуры экстракции 
и последующего разделения согласно схеме (см. рис. 2). Экстракт, получен-
ный при 20 °C (W1), характеризуется монотонным спадом оптической плот-
ности с максимумом 1,747 ед. (при λ = 206 нм). Повышение температуры до 
80 °C (W2) приводит к увеличению общей плотности и появлению дополни-
тельного максимума 2,466 ед. (при λ = 227 нм), указывающего на более пол-
ное извлечение или образование новых хромофоров. Высокотемпературная 
обработка (121 °C, W3) приводит к резкому снижению поглощения в корот-
коволновой области (до 0,06 ед. при λ = 206 нм), однако при переходе к бо-
лее длинным волнам наблюдается значительный подъём спектральной кри-
вой. Это может свидетельствовать о термодеструкции исходных компонен-
тов и образовании новых светопоглощающих структур. 

Последующее фракционирование органическими растворителями эф-
фективно разделяет сложную смесь экстрактивных веществ с различными 
спектральными характеристиками, которые связаны с их химическим соста-
вом. Гексановые фракции, которые, как можно предположить, обогащены 
неполярными липофильными соединениями, демонстрируют высокое по-
глощение в УФ-области. Особенно выделяется образец W3.H, достигающий 
экстремальных значений оптической плотности (10,218 ед. при λ = 239 нм), 
что может свидетельствовать о переходе в гексановую фазу специфических 
термоиндуцированных липофильных компонентов [Jin, Zheng, Brash, 2013; 
Sequential … , 2019]. 

Хлороформные фракции, которые, по-видимому, содержат соединения 
средней полярности (например, лигнаны), демонстрируют чётко выражен-
ные максимумы поглощения в области 236–239 нм. Наибольшее значение 
оптической плотности в этой области (7,0 ед.) зарегистрировано для образца 
W2.C. Водные фазы, полученные после хлороформной экстракции, сохра-
няют значительную часть полярных хромофорных соединений. Так, для об-
разцов W2.C.W и W3.C.W наблюдаются исключительно высокие значения 
оптической плотности в области 200–212 нм (до 19,0 ед. при λ = 209 нм для 
W3.C.W). Полученные данные позволяют предположить, что после удаления 
липофильных и среднеполярных компонентов, содержащихся в древесном 
растительном сырье, в водном растворе остаются соединения с высокой кон-
центрацией полярных ароматических структур. 

Повышение температуры водной экстракции приводит к закономерному 
росту оптической плотности и усложнению спектральных профилей, что 
может свидетельствовать об интенсификации извлечения и возможной 
трансформации компонентов древесины.  

Для дальнейшего статистического анализа различными методами были 
выделены ключевые области поглощения растворов в УФ-диапазоне (200–
212, 227–230, 236–239 и 290–299 нм), которые соответствуют различным 
классам соединений от простых фенолов до флавоноидов и лигнанов (табл. 1). 
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Рис. 3. УФ-видимые спектры поглощения: исходные (a–г) и нормированные по макси-
муму (д–з) водные экстракты древесины и продукты их фракционирования. a, д – исходный 
экстракт; б, е– гексановая фаза (WМ.H); в, ж – хлороформная фаза (WМ.C); г, з – водные 
остатки после экстракции (WМ.H.W и WМ.C.W) 



10  А. В. НОВИКОВ, Д. А. ЯРЫГИН И ДР. 

Известия Иркутского государственного университета. Серия «Биология. Экология». 2025. Т. 54. C. 3–22 
The Bulletin of Irkutsk State University. Series Biology, Ecology, 2025, vol. 54, pp. 3-22 

Таблица 1 
Характеристика наиболее типичных экстрактивных веществ  

древесины хвойных пород 

Экстрактивные  
вещества древесины [1]

Максимумы 
поглощения  

в УФ-видимой 
области, нм 

Коэффициент 
экстинкции 

ε (L/mol–1/cm–1) 

Растворимость Обозна-
чение 
источ-
ника 

logP logS 
Растворимость 
в воде, мг/мл 

Лигнаны   3,4 –4,2 0,1 *а [30] 
Конидендрин 227, 283 [2] – 2,68(р) –4,3(р) – *a 

Пинорезинол 
228, 277 [3] 
240, 280 [4] 

– 2,31(р) –4,1(р) 0,031 (р) **b 

Ларицирезинол 
(диэтиловый эфир) 

231, 282 [5] 
230, 280 [6] 

– 2,16(р) –4,2(р) – *a 

Секоизоларицире-
зинол 

229, 281[7] 3208280нм [8] 2,05(р) –4,5(р) 0,012 (р) *a 

Секоизоларицире-
зинол (дигликозид) 

229, 281 [8] 
3204280нм [8] 
5838280нм [9] 

– – –  

Гликозид феруловой 
кислоты**** 

291, 316 [9] 12133 [9] – – –  

Гликозид  
п-кумаровой  
кислоты**** 

297 [9] 19474 [9]     

Матаирезинол 
231, 283 [10] 
230, 282 [6] 

– 1,655 –4,5(р) 50,71 *a 

Нортрахелогенин 283 [11] – 
0,920 

1,88(р)
–4,1(р)

2,515 
0,028 (р) 

*a 

Флавоноиды 

Флавонолы 
250–280, 
350–385 
[12; 13] 

15 000350nm [13] – – –  

Дигидрокверцетин 

290 (мономер), 
320–350 (плечо, 
олигомер) [14] 

289, 330 (плечо) [16]

26 300270 nm [15]
38 900284 nm [15]
17 380308nm [15]

1,07 
1,82(р)

-2,4 (р) – *a 

Дигидрокемпферол 
294, 335 (плечо) 

[16] 

5623330 nm, 
19 500292 nm, 

4070252 nm [17] 
2,86 –2,5(р) 21,36 *a 

Кемпферол 
266, 367 [18] 
265, 365 [20] 

15 849273nm [19] 2,685 –3,2(p) 1,191 *a 

Кверцетин 
255, 370 [18] 

365 [16] 

20 892373nm [19] 

17 400360 nm, 
2,1∙102

260 нм [17]
0,579 –2,4(р)

2,47 
4ꞏ10–4–0,9 

*a [31] 

Флаванон 
275–295, 310–

330 [12; 13] 
–     

Эриодиктиол 
288, 332 [21] 
285, 360 [16] 

16 800290 nm [22] 2,02 –2,9(р) 0,07 *a 

Нарингенин 
288 [23] 

228, 289 [24] 
15 500290 nm [22] 2,52 –3,1 0,21(p) *a 

Флавоны 
250–280, 295–

350 [12; 13] 
     

Тектохризин 
267 [18] 

268, 311 [25] 
 3,13(p) – 0,0341(p) ***c 
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Окончание табл. 1 

Экстрактивные веще-
ства древесины [1] 

Максимумы по-
глощения в УФ-

видимой области, 
нм 

Коэффициент 
экстинкции 

ε (L/mol–1/cm–1) 

Растворимость Обозна-
чение 
источ-
ника 

logP logS 
Растворимость 
в воде, мг/мл 

Хризин 268, 313 [18] 

105
270 нм 

104
285–330 нм 

(петролейный 
эфир) [26] 

3,520 –3,4(p) 0,084 *a 

Стильбены 

Пиносильвин 
244, 280 [27] 
296, 305 [28] 

306 [29] 
– 

4,81 
3,28(р)

–3,6(р)  *a [32] 

Примечания. Все значения приведены для растворов в этаноле/метаноле, если растворитель не указан 
дополнительно; р – расчётное значение; «–» – данные в публикациях не найдены. *a – Human metabolome 
database (hmdb.ca); **b – Foodb Database (foodb.ca); ***c – Chemspider Database (www.chemspider.com). 
Обозначения источников: 1 – [Определение … , 2018]; 2 – [Afseth, Kohler, 2012]; 3 – [Identification … , 
2015]; 4 – [Lignans … , 2004]; 5 – [New … , 1976]; 6 – [Lignans … , 2021]; 7 – [Zhang , Xu, 2007]; 8 – [Hos-
seinian, 2006]; 9 – [The chain … , 2009]; 10 – [Lignan … , 1972]; 11 – [Nishibe, Hisada, Inagak, 1971]; 12 – 
[Gabrieva, Simion, 2002]; 13 – [Andersen, Markham, 2005]; 14 – [Enzymatic … , 2021]; 15 – [Lutoshkin, Kuz-
netsov, Levdansky, 2017]; 16 – [Phenolic … , 2014]; 17 – [Mabry, Markham, Thomas, 1970]; 18 – [Markham, 
Mabry, 1975]; 19 – [Weast, 1972]; 20 – [Development … , 2014]; 21 – [Rahman, Choudhary, Wahab, 2016]; 
22 – [Flavonoid … , 2001]; 23 – [Study … , 2017]; 24 – [Coimmobilization … , 2013]; 25 – [Effect … , 2015]; 
26 – Holiday, Jope, 1950]; 27 – [Weast, 1979]; 28 – [Budavari … , 1996]; 29 – [Strategies … , 2014]; 30 – [Pilk-
ington … , 2018]; 31 – [Abraham, Acree, 2014]; 32 – [Hansch, Leo, Hoekman, 1995]. 

Однако интерпретация сложных многокомпонентных спектральных 
профилей и установление надёжных корреляций между ними, технологиче-
скими параметрами и биологической активностью затруднительны при ис-
пользовании исключительно классических подходов. Для выявления скры-
тых закономерностей, снижения размерности данных и объективного опре-
деления реперных точек нами был применён многомерный статистический 
анализ, данные которого интерпретированы с помощью PCA. В ходе предва-
рительного анализа произведено сравнение девяти различных методов нор-
мировки УФ-Вид спектров для оценки их влияния на разделение образцов в 
пространстве главных компонент. Установлено, что метод нормировки по 
максимуму (Max Scaling) обеспечивает наиболее чёткую визуализацию вли-
яния ключевых технологических параметров на спектральный профиль экс-
трактов. При таком подходе PC1 и PC2 составляют в сумме 79,40 % общей 
дисперсии данных, что является достаточным для содержательной интерпре-
тации. Анализ пространства счетов для выбранного метода нормировки поз-
волил выявить две основные реперные точки, соответствующие фундамен-
тальным этапам переработки. 

Первой и наиболее значимой реперной точкой является вторая главная 
компонента, которая кодирует фундаментальное различие в химическом со-
ставе экстрактов, обусловленном природой экстрагента. Вдоль этой оси 
наблюдается разделение между первичными водными экстрактами (W1, W2, 
W3), образующими кластер с высокими положительными значениями PC2, и 
фракциями, полученными с использованием органических растворителей. 
Гексановые (Wn.H) и хлороформные (Wn.C, Wn.C.W) фракции группируют-
ся в области отрицательных значений PC2 (рис. 4, a). Такое распределение 
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позволяет утверждать, что PC2 служит спектральным маркером, или репер-
ной точкой для контроля изменения состава на стадии жидкостно-
жидкостного фракционирования. Положительное значение PC2 идентифи-
цирует образец как полярную водную фракцию, богатую гидрофильными 
соединениями. Соответственно сдвиг в область отрицательных значений PC2 
фиксирует успешность экстракции и удаления менее полярных (липофиль-
ных) компонентов в органическую фазу, что критически важно для стандар-
тизации этой технологической операции (рис. 4, б). 

 

Рис. 4. Результаты анализа главных компонент (PC1–PC2) для УФ-Вид спектров водных 
экстрактов древесины после нормировки по максимуму: a – группировка образцов по типу 
растворителя/фракции, б – группировка по практическому применению (первичные экстракты 
и фракции, удалённые органической экстракцией), в – график нагрузок PCA 

Первая главная компонента проявила себя как реперная точка, чувстви-
тельная к температуре гидротермической обработки внутри группы водных 
экстрактов. Выявлен тренд: значения PC1 последовательно снижаются с ро-
стом температуры (2,23 для W1; 1,80 для W2; –1,30 для W3), что подтвер-
ждает её роль как индикатора температурно-зависимых изменений состава 
экстрактов.  

В рамках анализа главных компонент PC1 отвечает за наибольшую до-
лю общей дисперсии многомерных данных – 44,77 %. Это означает, что по-
чти половина всех наблюдаемых различий между образцами экстрактов обу-
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словлена именно тем фактором, который кодирует эта компонента. В данном 
случае таким фактором выступает температурный градиент обработки: вдоль 
оси PC1 образцы выстраиваются в строгом порядке от низкотемпературных 
(W1) к высокотемпературным (W3), формируя наиболее выраженный и си-
стематический тренд по всему набору данных. Интересно поведение гекса-
новых фракций вдоль оси PC1: их счёт изменяется от положительного 
(+1,87 для W1.H) к резко отрицательным значениям (–2,80 для W3.H) с ро-
стом температуры. Такая динамика свидетельствует, что экстремальная тер-
мообработка не только меняет состав водной фазы (PC1), но и качественно 
влияет на спектр липофильных компонентов, экстрагируемых в гексановую 
фазу (см. рис. 4, a, б). 

Однако для подтверждения данных гипотез и установления точной хи-
мической природы наблюдаемых изменений требуются дальнейшие иссле-
дования с применением дополнительных аналитических методов.  

Для интерпретации спектральных признаков, лежащих в основе выяв-
ленных главных компонент, был проведён анализ профилей их нагрузок 
(loadings), что позволило установить связь между латентными факторами и 
конкретными диапазонами длин волн в УФ-спектрах. Нагрузки PC1 (см. 
рис. 4, б) демонстрируют биполярный профиль: высокие положительные 
значения в области 200–215 нм и устойчивые отрицательные значения в диа-
пазоне 235–300 нм. Сопоставление с литературными данными позволяет 
предположить, что положительный вклад в PC1 вносят преимущественно 
соединения с максимумами поглощения в глубокой УФ-области, характер-
ные для лигнанов хвойных пород, таких как конидендрин (λmax 227 нм) или 
пинорезинол (λmax 228 нм) (см. табл. 1). Таким образом, положительный по-
люс PC1, по-видимому, отражает относительное содержание соединений, 
спектрально сходных с лигнанами, и может рассматриваться как потенци-
альный спектральный маркер, требующий дальнейшей верификации. Отри-
цательный полюс PC1 связан с поглощением в более длинноволновой обла-
сти, что может соответствовать вкладу стильбенов (пиносильвин) (λ = 244 нм) 
или некоторых флавоноидов (λ = 250 нм). 

Нагрузки PC2 имеют существенно иной профиль с положительными 
значениями по всему диапазону длин волн 200–300 нм с широким положи-
тельным плато в области 210–260 нм. Положительное плато нагрузок PC2 в 
области, ассоциированное с водными фазами после органической экстрак-
ции, вероятно, отражает присутствие полярных фенольных гликозидов и 
окисленных фрагментов лигнина, остающихся в растворе. Авторами  
[UV-visible … , 2020] показано, что гемицеллюлозные фракции, загрязнён-
ные остаточным лигнином, демонстрируют характерное уширенное погло-
щение именно в этом диапазоне. Увеличение экстракции таких компонентов 
с ростом температуры, отмеченное в оценках PC1 для водных экстрактов, 
может дополнительно модулировать их вклад. Следовательно, плато в 
нагрузках PC2 можно предварительно рассматривать как интегральный 
спектральный паттерн, характерный для гидрофильной матрицы экстракта. 
Краткая характеристика областей поглощения, предполагаемых компонентов 
и нагрузок РСА представлена в табл. 2. 
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Таблица 2 
Характеристика экстрактивных веществ древесины хвойных пород с учетом PCA 

Класс соединений 
Характеристические 
области поглощения 

(λ, нм)* 

Относительная 
полярность 

Предполагаемый вклад 
в главные компоненты 

(по данным нагрузок PCA) 

Лигнаны 
(например, 
пинорезинол) 

227–230, 275–285 
Средняя/ 

умереннополярная

Положительные значе-
ния PC1 (область 200–
215 нм и вклад в 227–

230 нм) 

Флавоноиды 
(например,  
дигидрокверцетин) 

275–295, 310–350 
Полярная/ 

средняя 

Отрицательные значе-
ния PC1 (область 235–
300 нм). Могут вносить 

вклад в плато PC2 

Стильбены 
(например, 
пиносильвин) 

240–245, 295–310 
Неполярная/ 
липофильная 

Отрицательные значе-
ния PC1. Ассоциированы с 
органическими фазами (от-
рицательные значения PC2) 

Полярные феноль-
ные гликозиды и 
окисленные фраг-
менты лигнина 

Широкое  
поглощение  

200–260 

Гидрофильная/ 
высокополярная 

Положительное плато 
PC2 (область 210–260 нм),  

характерное для водных фаз 

Таким образом, PCA позволяет не только выявить связь технологиче-
ских параметров со спектральным откликом, но и интерпретировать репер-
ные точки. PC2 служит маркером селективности экстракции: его отрица-
тельные значения указывают на удаление липофильных компонентов в орга-
ническую фазу, что подтверждается анализом нагрузок. Максимальные по-
ложительные нагрузки PC2 в областях 212–218 нм и 246–250 нм соответ-
ствуют высокополярным соединениям и стильбенам, в то время как вклад 
области при λ±239 нм характеризует липофильные фракции. Положительные 
значения PC1 отражают термоиндуцированные изменения в полярной фрак-
ции. Выделенные спектральные маркеры (напр., 246 и 291 нм) могут исполь-
зоваться для экспресс-контроля фракционирования и прогнозирования био-
логической активности. 

Заключение  

Проведённое исследование демонстрирует, что УФ-видимая спектро-
скопия в сочетании с анализом главных компонент является информативным 
инструментом для выделения технологически значимых спектральных мар-
керов при переработке древесных отходов хвойных пород. Показано, что 
латентная структура данных в пространстве PC1–PC2 отражает два ключе-
вых фактора процесса: природу экстрагента и температуру гидротермиче-
ской обработки. Полученные данные позволяют рассматривать PC2 как по-
тенциальный маркер для разграничения полярных и неполярных фракций, в 
то время как PC1 демонстрирует чувствительность к температуре гидротер-
мической обработки. 

Следует подчеркнуть, что химическая интерпретация выявленных спек-
тральных маркеров носит вероятностный характер и требует дальнейшей 
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верификации хроматографическими и масс-спектрометрическими методами. 
Кроме того, для оценки устойчивости модели при масштабировании необхо-
димо расширение выборки и внедрение процедур кросс-валидации. Несмот-
ря на указанные ограничения, полученные результаты подтверждают прин-
ципиальную возможность перехода от лабораторного спектрального анализа 
к разработке протоколов экспресс-контроля процессов биорефайнинга дре-
весных отходов. Предложенный подход формирует основу для интеграции 
УФ-спектроскопии в системы оперативного мониторинга переработки лиг-
ноцеллюлозного сырья. 
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