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NIR Spektroszképia Csoport
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Industrie 4.0 — ... és ezért
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PAT (Process Analytical Techn
= a folyamat kézben tartasa

A PAT eszkozei:

hagyomanyos in-line érzékelbk
(pH, pO,, pCO,, T szondak)

a folyamat monitorozo eszkézeinek kib6
real-time technikakkal
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ology)

vitése egyéb

(in-/on-line NIR/Raman/IR, in-/on-line HPLC, stb.)

Korszer(i és gyors at-line mérések
Korszer(i adatgyijt6 rendszer (SCADA)

Kemometriai (MVDA) szoftverek (PCA

acquisition

, PLS stb.)
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Sir Chandrasekhar Venkata Raman kisérletei (1928) ¢



Lézerrel gerjesztett rugalmatlan széras 3
e Mi torténhet a gerjeszt6 fotonokkal? :
e energia- és iranyvaltozas nélkil halad at az anyagon
tdlnyomoérészt ...
o elnyelédik (lasd: UV-Vis-(N)IR spektroszkopia)
o elnyelédik, majd kisugarzadik (lasd: fluoreszcens technikak)
o szorodik (lasd: Rayleigh, Raman, de pl. szemcseméret mérés is)
minden 106 foton szoérodik, s csak minden 10-'° rugalmatlanul ...
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A lézer szine — és fonakja
e Miért fontos a lézerek ,szine” (hullamhossza)?

o pl. zOld, vords, ill. 785 nm-es lézer esete fluoreszcens mintaval

erés hattér voros és zold [ézer esetében

;e ,/f\\ Green laser
G j \
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Ha kell egy kis energia ...

e Ami a célnak megfelel: 1ézer (monokromatikus + nagy E)

» fotonjai kdlcsdnhatnak és megzavarjak (polarizaljak) a kbtésben levé
elektronokat, virtualis energiaallapotot létrehozva

» ebbdl az allapotbdl visszatérhetnek ugy, hogy ...
... nem valtozik a hulldmhossz (Rayleigh-széras) ~ rugalmas

... megvaltozik a hulldmhossz (Raman-széras) ~ rugalmatlan

Virtual
Energy States
[Rayleigh
Scattering
Stakes
Raman
Scattering
Excitation anli-stuku
aman
] Scattering ¢
2
Vibrational
2 Energy
States
R ©

Kozmetikazas — j6é értelemben
e Lehet még javitani?

igen, pl. NIR lézert alkalmazva, ... vagy korrigalva az alapvonalat

kompromisszum: jé hatasfok, érzékeny detektorok (CCD), A
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DISASTER!

The Createst

Camera Scoop
of all time!
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(Tacoma Narrows Bridge, “Gallopin’ Gertie”, 1940. november 7.)



Newton kisérletei |. — a fehéren tul | £t Newton kisérletei Il. - a fehéren tul | £

Herschel kisérletei — a voros alatt
(no meg az Uranusz és a marslakok...)

Coblentz kisérletei — az IR ujjlenyomat| *:°

2HO,
de IR sp.#!
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(N)IR molekula / rezgési spektroszkop Hexan — CH; csoport rezgései

Theory of Infrared Spectroscopy
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The vibration can be broken up info three

simpler motions, called normal modes. For y

Hs|
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stretch, and anfisymmetric stretch. Every PR U 0 summatrize: ere are four
nondnecr molecuie has exccty 3N-6 e kombinacioik (NIR) pecks in the infrared spectrum of
normal modes (where N is the number of / hexane that correspond to the
atoms in the molecule). ‘ presence of a CHz group: 2962,
2872, 1460, ond 1375 cm!
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... és egy masik NIR-re
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Gergely S., Farkes K., Forgécs A., Saigo A.: Quaniiaiive and qualative differeniatons of acoholc beterages by near nfrared spectroscop>

In Near Infrared

of the
Ed by Davies A.M.C., Garrido-Varo A., NIR Publications, Chichester, pp. 5697572 (2004)

Plate 1. Pulverized green bottle glass. Particle sizes in the respective containers are A, less than 0.125 mm; B, 0.25-0.50 mm; and C, 1.0-2.0 mm.

Milyen kotések ,,valaszolnak”?
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Murray |.:Scattered information: philosophy and praciice of near infared specroscopy.
Ct

of the 11th

In Near Infrared

Ed by Davies A.M.C., Garrido-Varo A., NIR Publications, Chichester, pp. 1- 12 (2004)

ny = 1.33; and C, mineral oil, n, =

Plate 2. All three containers have pulvcnzcd glass with particles less than 0.125 mm. The media surrounding the particles are A, air, n, = 1.0; B, water,




Afény és az anyag
egymassal valé kélcsonhatasai:
A — spekularis reflexio
B — diffuz reflexio
C — abszorpcio
D — transzmisszio
E - elhajlas
F — sz6rédas

kozeli infravoros (diffaz) reflexié (NIR*)

kozeli infravoros transzmisszié (NIT)
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Off-line-tél a real-time-ig
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e Identification — azonositas

V-

Ki vagy te?

éles spektrélis kilbnbségek keresése

korrelacio, euklédeszi tavolsag stb.
o Qualification — miné&sités

o Hova tartozol?

szubpopulaciok definidlasa finomabb eltérések alapjan

fékomponens analizis (PCA), Mahalanobis-tavolsag stb.

o Quantification — mennyiségi meghatarozas
e Mennyi az annyi?

referencia paraméterekkel kalibraciok

39
részleges legkisebb négyzetek (PLS) mddszere stb.

technika

gyors és
roncsolas-
mentes.
in-line [%) 6%
PAT — A Framework for

8
E &
at-line
Innovative Pharmaceutical

Development, Manufacturing, ,[...] These measurements can be:
and Quality Assurance .
at-line:
Measurement where the sample is removed, isolated from,
and analyzed in close proximity to the process stream.

Végtermék-ellendrzés? Van jobb!

Guidance for Industry

5
&

on-line:
Measurement where the sample is diverted from the manufacturing process,
and may be returned to the process stream.

in-line:
Measurement where the sample is not removed from the process stregm
and can be invasive or noninvasive [...]"

Sokvaltozés adatelemzés (MVDA)

MO Software Special Edition

Polimorf transzformacios vizsgalat:
aking Everything Easer” in-line Raman-szaloptika
Multivariate
Data Analysis
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https://www.camo.

Lérincz Aron:
htmi Gyogyszerhatéanyag polimorfia vizsgélata Raman- és IR spekiroszkopiaval.
XXXI OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio, Eger, 2013. aprilis 4-6.
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Alga fajok tenyésztésbeli kiilonbségeinek
vizsgalata FT-IR spektroszkoépiaval

1 literes bioreaktorok
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= FT-IR
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B. Kiss, S. Gergely, A. Salgo, A. Németh:

Investigation of differences in the cultivation of Nannochioropsis and Chiorella species by Fourier-transform infrared spectroscopy.

Bejovo gyogyszer alapanyagok — PCA

Periodica Polytechnica Chemical Engineering (accepted, 2018)
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International Journal of Pharmaceutics 370(1-2), 8-16 (2009)
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