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Предложено тест-устройство на основе целлюлозной бумаги для идентификации и классификации
природных минеральных вод, содержащее индикаторные зоны для определения общей жесткости,
щелочности и рН воды, а также концентраций хлоридов и сульфатов. Цветометрические параметры
индикаторных зон тест-устройства после контакта с исследуемой водой определяли с помощью
смартфона. В качестве аналитического сигнала (Ar) использовали значения цветометрических пара-

метров каждой индикаторной зоны в системе RGB:  Об-
работку массива данных проводили методами главных компонент и иерархического кластерного
анализа c использованием программного обеспечения XLSTAT. Проведена идентификация и клас-
сификация 33 природных минеральных вод (из них восемь газированных).
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Цифровая цветометрия все чаще используется
для решения различных проблем аналитического
контроля [1–3]. Данную группу методов отличает
простота аппаратурного оформления, возмож-
ность применения в качестве цветорегистрирую-
щих устройств цифровой фото-, видео- и оптиче-
ской офисной техники. Значительный потенциал
развития цветометрии обусловлен разработкой
современных смартфонов и специализированно-
го программного обеспечения [4, 5]. Достижения
последних лет позволяют сделать лабораторные
исследования более мобильными и экспресс-
ными.

В данной статье мы рассматриваем примене-
ние цветометрии и тест-устройств при идентифи-
кации различных веществ и предлагаем свой ва-
риант идентификации и классификации природ-
ных минеральных вод.

В работах [6, 7] для идентификации и опреде-
ления 20 токсичных газов (NH3, HF, H2S, HCN,
фосген и др.) предложена матрица из полиэтилен-
терефталата с включенными в нее 36 индикаторны-
ми зонами. В качестве индикаторов-сенсоров ис-
пользованы металлопорфирины, соли металлов,
кислотно-основные индикаторы и вапохромные

соединения. Индикаторные зоны изменяли цвет
после контакта матрицы с исследуемыми газами.
Матрицу сканировали и определяли значения
RGB для каждой индикаторной зоны. Для иден-
тификации массив данных RGB (108) обрабаты-
вали методом иерархического кластерного анали-
за при различных концентрациях аналитов.

Предложена идентификация нестероидных
противоспалительных средств (НПВС) методом
цифровой цветометрии и способом главных ком-
понент [8]. Анализируемые растворы НПВС по-
мещали в лунки планшета из полипропилена и
добавляли реагенты-сенсоры: растворы метило-
вого оранжевого, сульфородамина, 1-гидрокси-
пирена, хлорида железа и др. (всего восемь реа-
гентов). Проводили сканирование планшета.
В качестве аналитического сигнала использовали
разность светлот цветовых каналов для лунки с
аналитом и без аналита. Показана успешность
идентификации салициловой и ацетилсалицило-
вой кислот, ибупрофена, ацеклофенака, параце-
тамола.

Предложено использовать смартфон, тест-
устройство и хемометрический анализ при иден-
тификации аминов [9]. Тест-устройство пред-
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ставляло собой мембрану из ацетата целлюлозы с
нанесенными на нее пятью индикаторами (раз-
мер зон 11 мм): ализарином, бромфеноловым си-
ним, хлорфеноловым красным, метиловым крас-
ным и тимоловым синим. Использование полу-
ченных с помощью смартфона значений RGB в
методе главных компонент и иерархического кла-
стерного анализа позволило идентифицировать
триэтиламин, изобутиламин и изопентиламин в
испорченном мясе.

Проведена идентификация пяти взрывчатых
веществ – триацетона трипероксида, гексамети-
лена трипероксида диамина, 4-амино-2-нитро-
фенола, нитробензола и пикриновой кислоты – в
почве [10]. В качестве тест-устройства использо-
вали целлюлозную бумагу с нанесенными на нее
индикаторными зонами с креатинином, иодидом
калия и анилином. Использование значений
RGB, полученных с помощью смартфона, метода
главных компонент и иерархического кластерно-
го анализа позволило идентифицировать и полу-
количественно определить взрывчатые вещества.

Девять природных минеральных вод Бразилии
классифицированы с использованием цветомет-
рии смартфоном и хемометрики [11]. В качестве
индикаторов применяли эриохромовый черный
Т и мурексид для определения суммарного содер-
жания кальция и магния. Цветометрические па-
раметры (RGB) измеряли в освещаемом боксе в
кюветах c растворами проб воды и реагентов. Для
идентификации использовали k-NN (метод бли-
жайшего соседа). Не удалось идентифицировать
две воды с близким содержанием кальция и маг-
ния. Для более точной идентификации и класси-
фикации авторы предлагают использовать боль-
шее число колориметрических реагентов.

В данной работе предложено использовать
тест-устройство на основе целлюлозной бумаги,
состоящее из семи индикаторных зон, для иден-
тификации и классификации природных мине-
ральных вод, регистрацию аналитичекого сигна-
ла смартфоном и обработку массива данных ме-
тодами главных компонент и иерархического
кластерного анализа.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Аппаратура. Для изучения оптических и цвето-

метрических характеристик в качестве цветореги-
стрирующего устройства использовали смартфон
iPhone X (Apple, США), оснащенный специали-
зированным программным обеспечением RGBer.

В работе применяли аналитические весы Pio-
neer PA 214С специального класса точности с пре-
делом взвешивания 0.1 мг (Ohaus Corporation,
USA), дозаторы Proline Biohit одноканальные ме-
ханические переменного объема 2–20 мкл, 100–
1000 мкл, 1000–5000 мкл (Biohit, Финляндия).

Реактивы. Растворы готовили с использовани-
ем деионизованной воды (15–18 МОм ⋅см, ОСТ 11
029.003-80). Применяли тетраборат натрия, эрио-
хромовый черный Т, сульфат серебра, дихромат
калия, хлорид бария, конго красный, лимонную
кислоту, феноловый красный, нейтральный
красный, бромтимоловый синий (Sigma-Aldrich,
США).

Изготовление тест-устройства для анализа. Ис-
пользовали целлюлозную бумагу для хроматогра-
фии Whatman 17 Chr (Cytiva, США). Для изготовле-
ния тест-устройства бумагу замачивали однократно
или двукратно (с сушкой перед повторным замачи-
ванием) в растворах реагентов с последующей суш-
кой (табл. 1). Из полученных индикаторных бумаг
изготавливали тест-устройство (рис. 1) и после
нанесения пробы воды измеряли цветометриче-
ские параметры.

Проведение анализа. Воду для анализа в стек-
лянной и пластиковой таре приобретали в супер-
маркетах г. Владимира из разных партий в период
с апреля по июль 2021 г. Анализ проводили сразу
после вскрытия бутылки с водой. На индикатор-
ные зоны помещали по 5 мкл исследуемой воды,
через 10–15 мин тест-устройство помещали в
бокс (15 × 10 × 8 см) и фотографировали смартфо-
ном со вспышкой (рис. 2). Цветометрические ха-
рактеристики индикаторных зон определяли
программой RGBer на смартфоне. Аналитиче-
ский сигнал (Ar) для каждой индикаторной зоны
рассчитывали по формуле:

где R0, G0, B0, Rx, Gx, Bx – цифровые значения ин-
тенсивностей красного, зеленого, синего цветов
для дистиллированной и анализируемой воды со-
ответственно. Анализ проводили для трех парал-
лельных проб.

Хемометрический анализ. Для идентификации
и классификации природных вод применяли ме-
тод главных компонент (principal component anal-
ysis, PCA) и иерархический кластерный анализ
(hierarchical clustering analysis, HCA) c использова-
нием программного обеспечения XLSTAT
(v. 2021.3.1).
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Рис. 1. Тест-устройство и схема расположения инди-
каторных зон в тест-устройстве. 1 – рН, 2 – сульфаты,
3 – щелочность, 4 – рН1, 5 – рН2, 6 – хлориды, 7 –
жесткость.
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РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Природные минеральные воды по геохимиче-
скому типу классифицируют в основном на гидро-
карбонатные магниево-кальциевые ( –Ca2+–
Mg2+), хлоридно-сульфатные гидрокарбонатные
натриевые ( – –Cl––Na+(Mg2+)) и хло-
ридно-сульфатные гидрокарбонатные магниево-
кальциевые ( – –Cl––Ca2+–Mg2+ (Na+)).
Источники этих вод находятся в Европейской части
и южных регионах России, а также в Кавказском
регионе. Для идентификации и классификации та-
ких вод нами выбраны значения обобщенных по-

3HCO−

3HCO− 2
4SO −

3HCO− 2
4SO −

казателей, таких как общая жесткость, щелоч-
ность и рН воды, а также содержание хлоридов и
сульфатов. Тест-устройство изготовлено на осно-
ве целлюлозной бумаги для идентификации воды
по семи показателям (рис. 1, табл. 1). Для опреде-
ления рН вод использовали три индикатора с раз-
личными интервалами перехода окраски: рН –
феноловый красный (6.8–8.4), рН1 – бромтимо-
ловый синий (6.0–7.6), рН2 – нейтральный крас-
ный (6.8–8.0).

Методом цифровой цветометрии проанализи-
ровали 25 природных минеральных вод. Полу-
ченные цветометрические данные (Ar) обрабаты-
вали методом РСА, получили матрицы счетов и

Таблица 1. Составы для пропитки целлюлозной бумаги

Индикатор Состав пропиточного раствора

Общая жесткость воды 0.08%-ный водный раствор эриохромового черного Т и 0.8%-ный водный рас-
твор тетрабората натрия

Общая щелочность воды 0.1%-ный водный раствор конго красного и 0.08%-ный водный раствор лимон-
ной кислоты

Хлориды 1. 0.05%-ный водный раствор сульфата серебра
2. 0.05%-ный водный раствор дихромата калия

Сульфаты 1. 0.05%-ный водный раствор хлорида бария
2. 0.05%-ный водный раствор эриохромового черного Т

рН 0.1%-ный водно-спиртовой раствор фенолового красного

рН1 0.1%-ный водно-спиртовой раствор бромтимолового синего

рН2 0.1%-ный водно-спиртовой раствор нейтрального красного

Рис. 2. Схема изготовления тест-устройства и измерения цветометрических характеристик индикаторных зон смарт-
фоном. 1 – изготовление индикаторных зон с помощью дырокола, 2 – приклеивание индикаторов на двусторонний
скотч, 3 – нанесение пробы воды на индикаторные зоны, 4 – измерение цветометрических характеристик с помощью
смартфона.
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нагрузок. Из пяти главных компонент четкое раз-
личие вод (75.81%) установлено для первых двух
главных компонент (F1, F2) (рис. 3). График на-
грузок для семи переменных показывает, какие
переменные ответственны за различие вод
(рис. 4). Видно, что общая щелочность (Щ),
жесткость (Ж) и содержание сульфатов – важные
переменные для вод с низкой минерализацией
(1-й и 3-й квадранты), а хлориды и рН – для вод с
высокой минерализацией (2-й и 4-й квадранты).

Использование метода иерархического кла-
стерного анализа позволило идентифицировать и
классифицировать воды по степени минерализа-
ции (рис. 5). На дендрограмме отдельный кластер
образуют высокоминерализированные воды Do-
nat Mg, Ессентуки 4, Кисловодская целебная, Ес-
сентуки 17, Аш-тау, Боржоми. Далее следуют кла-
стеры с меньшей минерализацией и в конце –
кластер слабоминерализированных вод Кубай,
Акваника, Пилигрим и др. Идентифицируемые
воды (Х) выделены в кластеры с нулевым или не-
большим расстоянием (Linkage Distance) от ана-
логичных вод, использованных для обучающей
выборки. Идентификацию проводили также ме-

Рис. 3. Проекции канонических функций, отражающие распределение образцов по брендам природных минеральных
вод.
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Рис. 5. Дендрограмма 29 природных минеральных вод (метод НСА).
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Таблица 2. Идентификация минеральных вод методом k-среднего

Примечание: Г – газированные, ГХ – газированные для идентификации, Х – негазированные для идентификации.

Наименование объекта
Расстояние от центроида 

(Липецкий бювет), усл.ед.
Наименование объекта

Расстояние от центроида 

(Липецкий бювет), усл.ед.

Ундольская (Г) 103.515 Пилигрим 86.872

Суздальские напитки (Г) 53.523 Karoline minerale 100.249

Суздальские напитки (ГХ) 53.213 Кубай 125.443

Родной бювет 17 (Г) 84.063 Аш-тау 102.739

Родной бювет 17 (ГХ) 83.916 Ессентуки 4 131.295

Шишкин лес (Г) 57.240 Кисловодская целебная 88.345

Шишкин лес (ГХ) 57.028 Нарзан 35.791

Я (Г) 101.225 Ессентуки 17 104.096

Ашан (Г) 72.571 Боржоми 79.910

Аква (Г) 55.984 Шишкин лес 35.098

Святой источник (Г) 66.636 Липецкий бювет 20.588

Сенежская 94.928 Bogitti горная 48.336

Сенежская (Х) 94.796 Байкал 106.773

Суздальские напитки 50.269 Ханой-Москва 50.211

Суздальские напитки (Х) 50.391 Ашан 72.285

Bon aqua 100.997 Donat Mg 135.896

Societe minerale originale 98.333 Я 42.892

Societe minerale originale (Х) 97.930 Святой источник 60.142

Архыз 46.103 Акваника 82.422

Архыз (Х) 46.901 Ундольская 74.254
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тодом k-среднего (k-means) по расстоянию от
центроида до воды Х. В табл. 2 приведены рассто-
яния от центроида (Липецкий бювет) до цен-
тральной точки кластера определенной воды. Как
видно, расхождения в расстояниях вод Х и вод,
использованных для обучающей выборки, незна-
чительны, что приводит к 100%-ной идентифи-
кации.

Сравнили газированные и негазированные во-
ды одного бренда. Установлено, что газирован-
ные и негазированные воды образуют отдельные

кластеры с большим расстоянием между ними

(рис. 6, табл. 2). Например, кластер воды Я нахо-

дится в первом квадранте, а кластер Я(Г) – в чет-

вертом. В табл. 2 приведены расстояния от цент-

роида (Липецкий бювет) до центральной точки

кластера. Как видно, расхождения в расстояниях

газированных вод ГХ и вод Г, использованных

для обучающей выборки, незначительны. Это

можно видеть на дендограмме для 40 видов вод

(рис. 7). Газированные воды Г и воды для иденти-

фикации ГХ образуют один кластер с минималь-

Рис. 6. Результаты обработки цветометрических данных для газированных (Г) и негазированных вод методами РСА (а)
и HCA (б).
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ным расстоянием (Linkage Distance), что свиде-
тельствует о 100%-ной идентификации. Однако
следует учитывать возможность неправильной
идентификациии газированных вод, связанной
со степенью газирования и изменениями при хра-
нении вод.
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Рис. 7. Дендрограмма для 40 вод. Г – газированные, ГХ – газированные для идентификации, Х – негазированные для
идентификации.

Кубай

Акваника
Пилигрим

Суздальские напитки (ГХ)

Суздальские напитки (Х)

Суздальские напитки (Г)

Суздальские напитки
Сенежская (Х)

Сенежская

Ханой-Москва

Нарзан

Липецкий бювет
Шишкин лес

Шишкин лес (ГХ)
Шишкин лес (Г)

Архыз
Архыз (Х)

Аква (Г)

Ашан

Ашан (Г)

Святой источник

Святой источник (Г)

Байкал

Кисловодская целебная

Ундольская
Ундольская (Г)

Аш-тау

Боржоми
Ессентуки 17

Ессентуки 17 (Г)
Ессентуки 17 (ГХ)

Ессентуки 4
Donat Mg

Karoline minerale

Bon aqua

Bogitti горная

Societe minerale originale
Societe minerale originale (X)

0 10 20 30 40 6050 8070 90 100

Расстояние (linkage distance)

Я

Я (Г)



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (Adobe RGB \0501998\051)
  /CalCMYKProfile (Photoshop 5 Default CMYK)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.3
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize false
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness false
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages false
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterColorImages false
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages false
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterGrayImages false
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages false
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /BleedOffset [
        14.173230
        14.173230
        14.173230
        14.173230
      ]
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /ClipComplexRegions true
        /ConvertStrokesToOutlines false
        /ConvertTextToOutlines false
        /GradientResolution 300
        /LineArtTextResolution 1200
        /PresetName ([High Resolution])
        /PresetSelector /HighResolution
        /RasterVectorBalance 1
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MarksOffset 14.173230
      /MarksWeight 0.250000
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PageMarksFile /RomanDefault
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
    <<
      /AllowImageBreaks true
      /AllowTableBreaks true
      /ExpandPage false
      /HonorBaseURL true
      /HonorRolloverEffect false
      /IgnoreHTMLPageBreaks false
      /IncludeHeaderFooter false
      /MarginOffset [
        0
        0
        0
        0
      ]
      /MetadataAuthor ()
      /MetadataKeywords ()
      /MetadataSubject ()
      /MetadataTitle ()
      /MetricPageSize [
        0
        0
      ]
      /MetricUnit /inch
      /MobileCompatible 0
      /Namespace [
        (Adobe)
        (GoLive)
        (8.0)
      ]
      /OpenZoomToHTMLFontSize false
      /PageOrientation /Portrait
      /RemoveBackground false
      /ShrinkContent true
      /TreatColorsAs /MainMonitorColors
      /UseEmbeddedProfiles false
      /UseHTMLTitleAsMetadata true
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [595.000 842.000]
>> setpagedevice


