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Einleitung Messprinzip: Oberflachenplasmonenresonanz

. u . @ Verwendung eines selbstgebauten SPR-Aufbaus nach Kretschmann.
Ein quartares Gemisch der homologen

Alkohole Methanol, Ethanol, 1-Propanol und ) @ WeiRlicht wird unter einem konstanten Winkel eingestrahlt und das reflektierte

1-Butanol wird mit nur einem Sensor = Licht mit einem Diodenzeilenspektrometer detektiert.

vermessen. bt % 0s | @ Die Resonanzwellenlange hangt vom Brechungsindex der sensitiven
55 Schicht und dem Einstrahlwinkel ab.

Als sensitive Schicht wird das mikropordse L

Polymer Makrolon (Makrolon M2400, Bayer . @ Der Brechungsindex der sensitiven Schicht andert sich durch Analyt-

600 650 700 750

g sorption in die sensitive Schicht.
L [nm]

AG, Deutschland) verwendet.

@ Anderungen des Brechungsindixes der sensitiven
Schicht werden durch eine Verschiebung der

Durch den Molekularsiebeffekt des WeiBlichtquelle ; s D
pektrometer
Resonanzwellenlange detektiert.

mikroporésen Polymers beobachtet man eine
groRenselektive Wechselwirkungskinetik.

Polarisator
Blende

Lichtwellenieiter

Blende

Als Transduktionsprinzip wird die Oberflachen- Prisma

plasmonenresonanz (SPR) verwendet.

Silberschicht

o o
o ol o O Polymerschicht
Durch zeitaufgeléste Messungen und 2 Analytiuss L o o O
Auswertung mit neuronalen Netzen werden L5 — N O°lo A"a‘ygsso
) N . e I . — o —
die quartaren Gemische quantifiziert. | © (@]

\
Sensitive Schicht Analyten Gemischplan

@ Mikroporéses Polycarbonat: Makrolon @ Als Modellsystem wurden die niederen homologen @ Es wurden zwei ineinandergeschachtelte voll-
{@if@c}jioi} Alkohole verwendet. faktorielle Gemischpléne vermessen, wobei die
1 . .
) H - [Analyt | Methanol | Ethanol | 1-Propanol | 1-Butanol | Konzentrationen zwischen 0 und 9 Volumen-
@ mittleres Porenvolumen: 0.1 nm [vinm® | 0068 [ 0097 [ 0125 [ 0152 | prozent variiert wurden.

@ Schichtdicke: 60 nm @ 4*=256 Konzentrationen zur Kalibrierung
Ansprechverhalten der sensitive Schicht °

Methanol Ethanol 1-Propanol 1-Butanol

3" = 81 Konzentrationen als Testdatensatz

Datenauswertung

@ Datenauswertung mit neuronalen Netzen (ANN)

&, (nm)
QA 08 12

@ Fir jeden Analyten wurde ein eigenes neuronales
Netz erstellt.

— Methanol
= Ethanol

—— Propanol
= Butanol

Das Ansprechverhalten auf die vier Analyte ist deutlich Q

prec Es wurden zu 156 Zeitpunkten Spektren aufge-
unterschiedlich.

nommen, durch Variablenselektion wurden nur 32
Die sensitive Schicht zeigt fir kleine Analyte eine sehr kurze Zeitpunkte zur Auswertung verwendet.
Ansprechzeit, wahrend sie flr groRere Analyte deutlich langer ist.
@ Wachsende neuronale Netze wurden zur
Variablenselektion verwendet.

© © ¢

| Diese Unterschiede in der Wechselwirkungskinetik werden fiir eine
100 200 300 400 quantitative Bestimmung quartarer Gemische ausgenutzt.

J \ v

o
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Ergebnisse Zusammenfassung

@ True-Predicted-Plots der vier Alkohole
@ Eskonnte gezeigt werden, dass es mdglich ist, die

O amratonsdat e tEm:"‘OI ® p Tmpﬁ'o' 1o . fu':"rl vier homologen Alkohole mit nur einem Sensor durch
A Kalibrationsdaten 4 Kalibrationsdaten 4 Kalibrationsdaten 4 Kalibrationsdaten
g © Testdaten . g| © Testdaten g| ¢ Testoaten g] ¢ Testdaten Auswertung der Sorptionskinetik quantitativ
€ € g g nebeneinander nachzuweisen.
E 6+ } 6+ :é 6 E 6 A
g’ 44 = g 44 53; 4 ¥ g 4 I @ Die Reversibilitat der Wechselwirkungskinetik ist
3 2 é al = §2 a § g it dabei hoch genug, dass Messungen zeitnah
= I hintereinander erfolgen kénnen.
o] 04 0 0
0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 10 O L. .
true pip, (107 true pip, (107 true pip, (107 true pip, (10 Durch Optimierung der neuronalen Netze kann eine
Fehlerminimierung erreicht werden.
@ Root-Mean-Square Error [%] der einzelnen @ Methanol und Ethanol kénnen in den Gemischen
Analyten am genauesten quantifiziert werden.
e N y
Kalibrationsdaten | Testdaten . . o .
@ Die Fehler fiir Kalibrations- und Testdaten sind

Methanol 53] 5.8 Ahnlich grof.

Ethanol 6.4 6.5 EBERHARD KARLS

1-Propanol 10.0 10.2 @ Bei Verwendung von 32 Zeitpunkten ergibt sich A

1-Butsnol 14.4 16.1 die beste Generalisierung der neuronalen Netze. UNIVERSITAT

TUBINGEN




