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IR-Spektreninterpretation mit irAnalyze

Effizientes Labor-Werkzeug

| Ihre Vorteile mit irAnalyze

| Was ist irAnalyze?

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

Als elektronisches Nachschlagewerk übernimmt irAnalyze für 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 können ohne großen Zeitauf-
wand potenzielle funktionelle Gruppen an den gewünschten Positionen im Spektrum 
überprüfen - ganz ohne mühseliges Nachschlagen in IR-Atlanten und Büchern.

Zeitersparnis

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

Hohe Anwenderfreundlichkeit

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

Interaktive Analyse

Ein eingebauter Browser ermöglicht 
mittels Mausbewegung die Navigation 
durch das Spektrum für interaktive 
Analysen.
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Vielfältig einsetzbare Assistenz-
Software

irAnalyze unterstützt 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.

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

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 Prüfung Ihrer Ware durch irAnalyze.

Werden bei Screening-Verfahren oder anderen Routineanwendungen 
unerwartete Banden im IR-Spektrum beobachtet oder erscheinen den 
Hintergrund überlagernde Banden, hilft irAnalyze Ihnen bei deren Zu-
ordnung. Fremdstoffe und Ursachen für deren Auftreten werden schnell 
aufgeklärt und vermeiden möglicherweise kostenintensive und lang-
wierige Folgeanalytiken.

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

Mit irAnalyze ziehen Sie Rückschlüsse auf Treibstoffadditive in Verbren-
nungsrückständen zur Beurteilung von Schadensursachen. Zusätzlich 
hilft es Ihnen bei der Identifikation von Abbauprodukten in Altölen und 
Schmierstoffen.

Forschung und Entwicklung

| Einige Anwendungsgebiete

Lehre und Ausbildung

Wareneingangskontrolle und Warenidentifikation

Forensische Analyse

Produktanalyse von Wettbewerbern

Recycling und Schadensanalytik
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Analyseverfahren und Interpretations- 
möglichkeiten mit irAnalyze

Die Analyse eines IR-Spektrums erfordert ein hohes Maß an 
Verständnis für charakteristische Bandenlagen funktioneller 
Gruppen, zu erwartende Peak-Intensitäten und strukturelle 
Korrelationen. Selbst für erfahrene Spektroskopiker sind 
Analyse und Interpretation sehr komplex und zeitaufwendig.

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

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

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

| IR-Spektreninterpretation und Zuordnung funktio-
neller Gruppen
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| Interaktive Analyse

| Individualisierbare Interpretationsregeln

irAnalyze ermöglicht sowohl die interaktive Interpretation 
als auch die Modifikation und Optimierung der Ergebnisse.

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

Ein eingebauter Browser ermöglicht die präzise Navigation 
über alle Wellenzahlen im Spektrum und zeigt passende 
funktionelle Gruppen an der jeweiligen Position.

Durch die akzentuierte Farbgebung ist die Übereinstim-
mungsqualiät auf einen Blick erkennbar.

irAnalyze ist standardmäßig mit einem vollständigen 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.

Erfahrene Benutzer und Spektroskopiker können aus-
gewählte Regeln individuell anpassen. Der „Regelwerk-
Designer“ hilft bei der Entwicklung neuer oder der Modi-
fizierung bestehender Definitionen funktioneller Gruppen 
und chemischer Klassen.
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Allgemeine Anwendungsmerkmale

Zwei Anwendungen in einem Produkt

| Unterstützte Dateiformate

| irAnalyze und RAMalyze

|Professionelle Reports

|Sprach-Lokalisierung

irAnalyze unterstützt 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...

irAnalyze ist derzeit verfügbar in Englisch, Deutsch und 
Japanisch.

Sämtliche Analyse-Daten und dazugehörige Informatio-
nen können unverzüglich über vorgefertigte Vorlagen 
exportiert und gedruckt werden. Diese Vorlagen werden 
automatisch zugeordnet und sind einfach zu bedienen 
und zu editieren.

Zusätzlich ermöglicht irAnalyze auch die Integration von 
Daten aus der Windows Zwischenablage. So können Sie 
beispielsweise Ihre Reports mit Bildern des untersuchten 
Spektrums versehen oder Ihre Messergebnisse in andere 
Office-Anwendungen kopieren.

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