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a szakértdi Kutatas, fejlesmts, R&D
val tehdt — a Gyégyszerkészitmények Jjellemzése Raman-térképezés és tobbviltozés
vo aldirasok kalibraciés modszerek alkalmazasgval
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Bevezetés

A Raman spektroszkopia egyik fontos teriilete a kémiai térképezéssel
torténd  anyagvizsgalat, Kémiai  térképezéshez a Raman-spektroszkdpot
mikroszkSppal kapcsoljuk 6ssze, ami szdmos elénnyel jdr, ezért a kémiai térképezés
(chemical imaging, CI) az analitikaj &s f6ként a spektrometriai technikdk koéziil az
egyik leggyorsabban fejléds  teriilet, Jelentéségét jelzi, hogy nemcsak g
tudomanyban hanem az iparban is szimos teriileten alkalmazzik, mint példiu] a
félvezetdiparban [1}, az orvostudomanyban  [2], papiriparban  [3],
€lelmiszeriparban [4-6], a milanyagiparban [7,8] és a biintigyben [9]. Fontos

SI) és kémiai térképezés kozott, A spektrdlis képalkotds mindazon technikak
gytijtéfogalma, amelyet valamilyen optikai spektroszkopiai  médszer (lehet
infravords, Raman, fluoreszcencia, UV sth.) és a hagyomanyos képalkots eljdrdsok
(mikroszkdpok) Osszeolvasztasdval ériink el. A kémiai térképezés fogalma ennél
sziikebb. Ez alatt csak a rezgési spektroszkdpiai médszereket é:tjiik; (infravoros,
kozeli infravéros, Raman). E modszerek fejlédése foként az utGbbi két évtizedben
robbandsszerti, s mar 2000-2008 kozdtt megdupldzédott a kémiai'_f‘]t'érképezés‘sel

foglalkozé cikkek szima [12]. A gyégyszerck vizsgilatidban a novekedés még

torténd fokuszalt spektrumfelvétel a minbségi és mennyiségi informaciék mellet
térbeli informécisk kinyerésére is alkalmas, Egyes komponensek eloszlisa mellett
még hatirfeliileti kblcsonhatisokra &g egyéb  technoldgiai Jellemzékre is
kdvetkeztetni tudunk. :

A kémiai térképezés megvalositidsanak eredménye, hogy a mérések soran
Oridsi mennyiségii adat keletkezik, amelyeket csak szdmitSgépes szoftverekkel &s
matematikai  statisztikai modszerekkel lehet feldolgozni és  kiértékelni. A
spektrumokat tobb szdz akir ezer hullimszdmon mérik, amelyek ugyanennyi
véltozét jelentenek. Ezeket (6bbvdltozés adatelemzési mddszerekkel lehet kezelni
olymédon, hogy a megfelel$ informdacigkat kinyerhessiik.

A legegyszeriibben akkor Jérhatunk el, ha a vizsgdlt szilird mintsk
komponenseinek szdma €s a tiszta komponensek referenciaspektrumai ismertek. A
referenciaspektrumokat egyltthatékkal  szorozva megkaphatjuk a  mért
spektrumokat, ha a mért 6s a szamitott spektrumaink kizitti eltérések
négyzetdsszegét minimalizaljuk, A kapott egyiitthatokbél adott komponensek
closzldstérképe hozhaté létre, Ezt a legkisebb négyzetek médszerén (classical least
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