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Das elektromagnetische Spektrum
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Was versteht man unter Infrarotspektroskopie?

= Schwingungsspektren von organische Substanzen
bedingt durch Infrarotstrahlung (Warme)

= Rickschlisse auf Bindungsformen und funktionelle
Gruppen sind maglich.

= Messbereiche

NIR: nahes IR (700 nm - 2500 nm)
MIR: mittleres IR (2500 nm - 25000 nm)

&Y /& . . Bayerische Landesanstalt fiir d.'.l ? i
B’G Folie 6 FTIR-Vom Zauberwort zur Routine FZ-Analytik, Dr. Gel3ner Weinbau und Gartenbay AP




Was ist Fourier-Transform-Technik?

= Rechenverfahren zur Auswertung von
spektroskopischen Daten

= Maglichkeit zur Aufnahme gesamter und komplexer
Spektren in kurzer Zeit

= Umsetzung der Interferogramme in Spektren und
Substanzkonzentrationen
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AUbeU eines InTef'fer'OmeTef'S (Michelson-Interferometer)
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1 einfallendes Lichtbindel
2 Strahlenteiler (ST)

3 aktive Schicht des ST

4 fester Spiegel

5 beweglicher Spiegel

6 austretendes Lichtbindel

Im Interferometer wird der
von der Lichtquelle
ausgesandte Strahl in zwel
Tellstrahlen zerlegt, die zwel
getrennte optische Wege
zurtcklegen und
anschlieflsend wieder
Interferieren.

Danach interagiert der Strahl
mit der Probe und gelangt
schliel3lich auf den Detektor.
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Monochromatische Interferenz
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Vom Interferogramm
zum Spektrum

Das Spektum ist die
Fouriertransformation des
Interferogramms.

Mathematik und PC
liefert aussagekraftige
Daten.
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Messung an FTIR-Gerdten

Von der fliissigen Probe wird ein Interferogramm im
Wellenldngenbereich von 2,5 bis 25 ym aufgenommen.

Das Interferogramm wird mittels Fourier Transform Berechnung
in ein Infrarotspektrum umgesetzt.

FTIR ist eine indirekte Methode.

Die gewonnenen Daten vom Instrument werden in
mathematische Formeln eingesetzt und liefern dann
Ergebnisse (Zahlenwerte).

Gerdteeichung und Kalibration sind Voraussetzung fir richtige
Analysenwerte.

Die Kalibration hdngt von der verwendeten Probenmatrix ab.
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Prinzip der IR-Spektroskopie

Infrarot- Probe  Sensor Spektrum Berechnung

quelle
/\ » Inhaltsstoffe
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Grapescan

Infrarot- Pppobe Sensor  Spektrum Berechnung
quelle
) -] /\ » Inhaltsstoffe

Proben sind Presssaft aus Trauben.

Reinigung, Kalibration und Messzyklus sind auf die
Probe abgestimmt und fur richtige Messergebnisse
entscheidend.
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Winescan

Infrarot- Probe Sensor  Spektrum Berechnung
quelle
() =) ] W —'| » i%/\ » Inhaltsstoffe

Proben sind gdrender Most und Wein aus Trauben.

Reinigung, Kalibration und Messzyklus sind auf die
Probe abgestimmt und fur richtige Messergebnisse
entscheidend.
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Milchscan

Infrarot- Pprobe Sensor  Spektrum

Berechnung
quelle
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Teile vom elektromagnetischen Spektrum
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MIR Instrumente FT 120
NIR Instrumente (NIRSystems & Infratec)

Alkoquik
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NIR - MIR Eigenschaften

------------------- NIR ----------mmmemeee | === MIR ----- - oo
800 1100 2500 25000 nm Wellenlange
Absorption
15mm 1mm 50 um Schichtdicke
Peakauspragung
breit, Uberlappend scharf

Bayerische Landesanstalt fur i

I}"’G Folie 17 FTIR-Vom Zauberwort zur Routine FZ-Analytik, Dr. GelR3ner Weinbau und Gartenbau = %



Schwingungsformen

v V Valenzschwingung

symmetrisch asymmetrisch (=Streckschwingung)

v .\./. Deformationsschwingung

Spreizschwingung  Pendelschwingung in der Ebene

+ - + +
.\‘/' .\‘/. Deformationsschwingung
aus der Ebene

Torsionsschwingung  Kippschwingung

Infrarotstrahlung I6st all diese Schwingungen aus.
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Funktionelle Gruppen

- CH
- OH
- NH
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Absorptionsbanden

— CH,

_——=CH,

—= CH

C=CH

Aromatic CH
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Infrarot Messprinzip

Laser

Sample Cuvette

IR Source

T

Laser Controlled
Interferometer

IR Detector

D
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FT 120 FTIR-Prinzip

Mirror <

IR detector
Cuvette
Laser detector ™
) Beam splitter
Mirror _ P
R Mirror
/\ Fixed Mirror
IR source ' ! :[
Movable
mirror

HeNe laser
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Lambert-Beer-Gesetz

Po >

Po
A =logp << c

A =K
A = Absorption (=Extinktion) ©

a = Absorbtivitat A = abe
(=Extinktionskoeffizient)

b = Schichtdicke

¢ = Konzentration

Konzentration =
Absorption * Koeffizient
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Voraussetzungen fiir den GrapeScan-
Einsatz

Forderungen an Gerdtehersteller

. : : robust" =
umfassende Gerdtekalibration axistauglich

+ einfache Gerdtebedienung und zuverldssig

Anforderungen an den Einsatzbereich

= Probennahme muss reprdasentative Durchschnittsprobe
liefern

= Fachkompetenz bei der Interpretation der
Messergebnisse
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Gesundheitszustand vom Lesegut
Sanitary-Index

= Grauschimmel, Edelfdule, Botrytis
= Sauer- und Essigfdule
= Hefeaktivitdt

Der Gesundheitszustand hat Einfluss auf den
Gehalt an Trauben- und Mostinhaltsstoffen

Gluconsdure Galaktarsdure
Essigsdure Milchsdure
Glycerin Ethanol

Gluc.-Fruct.-Verhdltnis Laccase-Aktivitat

Srininiel f
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