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SPECTRUM INTERPRETATION

irA I<:alyze

DAS FOLGENDE BILDMATERIAL WURDE MIT

RESSOURCEN VON FREEPIK.COM ERSTELLT:

PC-Mock-Up (Seite 1) | Image by DCStudio on Freepik !r ) ,"I

Hexagon-Muster (Seite 1) | Image by starline on Freepik “‘ o ph>

Box-Mock-Up (Seite 2 & 6) | Image by alexandercho on Freepik WWW Iab
___90Cognitjg
Labor-Umgebung (Seite 3 & 8) | Image by Freepik — n.COm

02 INHALT


https://www.freepik.com/free-photo/empty-hospital-office-with-computer-standing-table-having-virus-cell-screen-during-coronavirus-global-pandemic-examination-room-equipped-with-professional-tools-medicine-concept_24158965.htm#query=lab%20monitor&position=4&from_view=search&track=ais
https://www.freepik.com/free-vector/white-background-with-blue-tech-hexagon_4775334.htm#query=cells&position=6&from_view=search&track=sph#position=6&query=cells
https://www.freepik.com/free-psd/white-package_7045922.htm#query=mockup%20game&position=42&from_view=search&track=ais
https://www.freepik.com/free-photo/close-up-blurry-researcher-holding-glassware_11630647.htm#query=lab&position=15&from_view=search&track=sph

IR-Spektreninterpretation mit irAnalyze

irAnalyze ist ein elektronisches Labor-Werkzeug, welches Sie bei der Interpretation von
IR-Spektren effizient unterstiitzt. Mit nur wenigen Klicks erhalten Sie ein zuverlassiges

Interpretationsergebnis.

Als elektronisches Nachschlagewerk iibernimmt irAnalyze fiir Sie die automatisierte
Zuordnung funktioneller Gruppen zu den identifizierbaren Banden in Ihren Spektren.
Diese Zuordnung erfolgt auf der Grundlage von mehr als 1000 Interpretationsregeln, die

eine Vielzahl der funktionellen Gruppen in der organischen Chemie abdecken.

Sowohl Experten als auch weniger erfahrene Benutzer kdnnen ohne groRen Zeitauf-
wand potenzielle funktionelle Gruppen an den gewtlinschten Positionen im Spektrum

Uberprifen - ganz ohne miihseliges Nachschlagen in IR-Atlanten und Biichern.

Effizientes Labor-Werkzeug

Zeitersparnis

irAnalyze erkennt automatisiert bis zu
400 funktionelle Gruppen und mehr als
1000 charakteristische Schwingungs-
definitionen.

Interaktive Analyse

Ein eingebauter Browser ermoglicht
mittels Mausbewegung die Navigation
durch das Spektrum fiir interaktive
Analysen.

Hohe Anwenderfreundlichkeit

Der automatisierte Arbeitsablauf folgt
der Vorgehensweise erfahrener Spek-
troskopiker und erleichtert auch weni-
ger erfahrenen Nutzern die Bedienung.
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ANWENDUNGSGEBIETE

Vielfaltig einsetzbare Assistenz-
Software

| Einige Anwendungsgebiete
Forschung und Entwicklung

irAnalyze unterstltzt Sie bei der Untersuchung unbekannter Substanzen
in Proben oder exemplarisch bei der Detektion unerwarteter Begleit-
produkte. Die automatisierte Zuordnung funktioneller Gruppen spart
Zeit und Ressourcen.

Lehre und Ausbildung

In Form eines integrierten elektronischen Nachschlagewerks hilft irAna-
lyze Anwendern im Rahmen der Aus- und Weiterbildung. Es erleichtert
den Zugang zu und das Verstandnis der IR-Spektreninterpretation.

Produktanalyse von Wettbewerbern

Ein wichtiger Teil der Marktanalyse ist die Untersuchung des Angebots
relevanter Mitbewerber. Mit irAnalyze konnen Sie die Produktzusammen-
setzung dieser analysieren und auf Grundlage dessen die eigene Pro-
duktstrategie optimieren.

Recycling und Schadensanalytik

MitirAnalyze ziehen Sie Riickschliisse auf Treibstoffadditive in Verbren-
nungsriickstanden zur Beurteilung von Schadensursachen. Zusatzlich
hilft es Ihnen bei der Identifikation von Abbauprodukten in Altélen und
Schmierstoffen.

Wareneingangskontrolle und Warenidentifikation

In vielen Industrien ist die Wareneingangskontrolle mittels IR-Spektro-
skopie die Norm oder sogar verpflichtender Bestandteil des Prozesses.
In der Lebensmittel-, Pharma- oder Chemieindustrie profitieren Sie von
zeiteffizienter Priifung Ihrer Ware durch irAnalyze.

Forensische Analyse

Werden bei Screening-Verfahren oder anderen Routineanwendungen
unerwartete Banden im IR-Spektrum beobachtet oder erscheinen den
Hintergrund (iberlagernde Banden, hilft irAnalyze lhnen bei deren Zu-
ordnung. Fremdstoffe und Ursachen flir deren Auftreten werden schnell
aufgeklart und vermeiden moglicherweise kostenintensive und lang-
wierige Folgeanalytiken.



Analyseverfahren und Interpretations-

moglichkeiten mit irAnalyze

Die Analyse eines IR-Spektrums erfordert ein hohes MaR an
Verstandnis fiir charakteristische Bandenlagen funktioneller
Gruppen, zu erwartende Peak-Intensitdten und strukturelle
Korrelationen. Selbst fiir erfahrene Spektroskopiker sind
Analyse und Interpretation sehr komplex und zeitaufwendig.

irAnalyze unterstiitzt Sie im Analyseverfahren mit bis zu
400 systembekannten funktionellen Gruppen und mehr
als 1000 charakteristischen IR-Bandenlagen. Mit gerin-
gem Zeitaufwand kdnnen mittels automatisiertem oder
interaktivem Analysemodus funktionelle Gruppen prazise
zugeordnet werden.

Interpretation von ‘M-NITROTOLUENE*

In tabellarischer Form bietet irAnalyze detaillierte Infor-
mationen zu identifizierten funktionellen Gruppen und
deren Ubereinstimmungsqualitit. Gelistet werden dabei
sowohl identifizierte als auch fehlende charakteristische
Frequenzen funktioneller Gruppen.

IR-Bandenlagen werden im analysierten Spektrum farblich
hervorgehoben und zusammen mit den dazugehérigen
strukturellen Fragmenten abgebildet.

Interpretation von ‘M-NITROTOLUENE* x

1o

Abs

o A
0 0L 00 ] 00 0 L0000 000000 g0 0 00 L0 0T {00 00 {00 1] 0000
3750 3500 3250 3000 2750 2500 2250 2000 1750 1500 A N
| Il et T e At
Name der Schwingung ~ Anfang Ende  Schwellwert Prioritat Name der Schwingun Anfang  Ende 1545 1530 tlem 1515
C-H Bend, 0OP, 3-Subs 710 660 Stark Edforderlich
C-H Bend, 0OP, 3-Subs 750 710 Stark Edforderlich
C-H Bend, 0OP, 3-Subs 825 780 Variabel Edforderlich
NO2 Deformation 910 850 Variabel Erforderlich
N=0, Stretch 1360 1310 Sehr Stark Erforderlich
Qualitat  Funktionelle Gruppe Unterklasse Substanzklasse
100 laromaticNitro Compound, 3-subs. | laromaticNitro-oxyCompoud |
99 Long Chain Substituent Alkyl Group Aliphatic Compound
84 Pyridines, Generd Pyridines Other Aromatic Compounds
83 Long Chain Halogen Compound AliphaticHalogenated Compound  Aliphatic Halogen Compound
83 Unsaturated Hydrocarbon, Cyclic, > CS Alkene
2 Linear Chain Alkyl Group Aliphatic Compound
7 Aliphatic Sulphoxide Aliphatic Sulfoxy-compound Aliphatic Sulfur Compound
76 CF3group Fluorine compounds OrganicHalogen Compounds
68 Linear Chloro Compound Aliphatic Chlorinated Compound  Aliphatic Halogen Compound
86 Unsaturated Hydrocarbon, Ether Conjugated Alkene
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irAnalyze ermdglicht sowohl die interaktive Interpretation
als auch die Modifikation und Optimierung der Ergebnisse.

Qualitativ schlechte oder nicht erwartete funktionelle
Gruppen konnen entfernt und durch eine Auswahl poten-
ziell besserer Treffer ersetzt werden.

Ein eingebauter Browser ermdglicht die prazise Navigation
iiber alle Wellenzahlen im Spektrum und zeigt passende
funktionelle Gruppen an der jeweiligen Position.

Durch die akzentuierte Farbgebung ist die Ubereinstim-
mungsqualidt auf einen Blick erkennbar.

irAnalyze ist standardmaRig mit einem vollstandigen Satz
an Interpretationsregeln ausgestattet. Charakteristische
IR-Frequenzen funktioneller Gruppen liegen nach chemi-
schen Stoffklassen geordnet vor.

Die Verwaltung dieser Interpretationsregeln erfolgt
im ,,Regelwerk-Designer“-Zusatzmodul.

%8 Regelwerk-Designer

Datei Regeln

+-CC Alkyne
¢c Aromatic Amine 1
cc Aromatic Amino Acid
cc Aromatic Carboxylate
©¢ Aromatic Compound -
¢c Aromatic Ether
¢¢ Aromatic Hydroxy Compound 05—
©c Aromatic Nitrile or Muttiple Bonded Nitrogen
¢C Aromatic Nitro-oxy Compound
F@ Aromatic Nitro Compound i
FG Aromatic Nitro Compound, 2-Subs
- F@ Aromatic Nitro Compound. 3-Subs.
-~ F@ Aromatic Nitro Compound. 4-Subs.
¢¢ Aromatic or Conjugated Acid Anhydride

0-&-8-E-00-8-F-F

3750 3500

Liste aller Funktionellen Gruppen bei 1000 [1/cm] | x

o

Abs

N
]

0,75—

1V ' (LY

1000 1/cm 500

y

1500

2000

3500 3000 2500

Name der Schwingung ~ Anfang Ende  Sch _ Name der Schwingun Anfang Ende  Schwellwert Pr
C-H Stretch, Aryl 3090 3015 Vvari | C=0 Stretch 1695 1665 Stark Ert
No BandRegion 2710 2580 vari; | C-CO, Aryl Skeletal 1280 185 Stark Ert
C-C Stretch, Ring 1610 1575 Vari C-CO, Aryl Skeletal 1000 935 Variabel Ed
C-C Stretch, Ring 1510 1440 Vari

——
Qualitit  Funktionelle Gruppe Unterklasse Substanzklasse
9 Tetraethyl Ammonium Salt Aliphatic Amine |
89 Methyl Mercapto Aliphatic Thioether Aliphatic Thiocompound
84 Aryl Substituted Aliphatic Ether Aryl Substituted Ether Aromatic Ether
83 Possibly Trialkyl Phosphite or Bther Substituent Group Side Chainor Substituent

74 Onhurilavanar ilavanar [ S——

Erfahrene Benutzer und Spektroskopiker konnen aus-
gewahlte Regeln individuell anpassen. Der ,Regelwerk-
Designer hilft bei der Entwicklung neuer oder der Modi-
fizierung bestehender Definitionen funktioneller Gruppen
und chemischer Klassen.

e ——_

|
Wi
l“.’; ,\“'ﬁv“ ) ‘f )

i PﬁL' “‘ JI“,

L0 AL U A U SN A (W A o ATy A O P T
3250 3000 2750 2500 2250 2000 1750 1500 1250 1000 1em

¢¢ Aromatic or Conjugated Acid Halide

¢¢ Aromatic or Conjugated Aldehyde

¢¢ Aromatic or Conjugated Amide

¢¢ Aromatic or Conjugated Carboxylic Acid
cc Aromatic or Conjugated Ester

N=0, Stretch
N=0, Stretch

C-H Bend, 00P

+- - B-B-E-E
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Name der Schwingung
NO2 Deformation

C-H Stretch, Aryl

C-C Stretch, Ring

Ende
870 835
1545 1505
1350 1310
2995
850 680
1620 1585

Schwellwert
Variabel

Sehr Sark
Sehr Stark
Varisbel
Stark
Variabel

Prioritat
Erforderich
Erforderidh
Erforderlich
Mittel
Erforderlich
Erforderlich



Allgemeine Anwendungsmerkmale

irAnalyze unterstiitzt den Daten-Import aus:

ABB Spektrum Dateien

Bruker Opus Dateien

CSV bzw. ASCII x,y (Excel)

JCAMP-DX Dateien

PerkinElmer SP Dateien

Shimadzu ISPD Dateien

Thermo Nicolet SPA Dateien

Thermo Spectral ID SPC Dateien

Weitere...

Samtliche Analyse-Daten und dazugehorige Informatio-
nen konnen unverziglich liber vorgefertigte Vorlagen
exportiert und gedruckt werden. Diese Vorlagen werden
automatisch zugeordnet und sind einfach zu bedienen
und zu editieren.

Zusatzlich ermdglicht irAnalyze auch die Integration von
Daten aus der Windows Zwischenablage. So konnen Sie
beispielsweise lhre Reports mit Bildern des untersuchten
Spektrums versehen oder lhre Messergebnisse in andere
Office-Anwendungen kopieren.

irAnalyze ist derzeit verfiigbar in Englisch, Deutsch und
Japanisch.

Zwei Anwendungen in einem Produkt

Mit nahezu identischem Funktionsumfang ist auch ein
Regelwerk als lizenzierbares Zusatzmodul fiir die Raman
Spektreninterpretation erhaltlich. Daraus entsteht das
kombinierte Produkt irAnalyze-RAMalyze.
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Kontakt

LabCognition, Analytical Software

GmbH & Co. KG
Kolner Strafbe 89 Tel: +49 (0)221 941 023 18
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