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Analyse Par Spectromérie Infra-Rouge

La spectrométrie IR
permet l'analyse de
composes a |l'état Solide
Liquide ou Gazeux

@ R [||c permet leur
o identification y

compris en

melanges
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L’'identification Des Produits
Applications

Controle Qualite
Identification de Contaminants
Détection d’Adultérations
Mise en evidence de Fraudes
Identification de Produits inconnus
Déformulation
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TRANSMISSION vs ATR

TRANSMISSION ATR
Les bases de données sont Les bases de données sont plus
historiguement tres fournies récentes et moins étendues
L'intensité des bandes dépend L'intensité des bandes dépend
directement de I'épaisseur de eégalement de la longueur d’onde
I’échantillon et de l'indice de réfraction du
* cristal et de I"échantillon

KnowlItAll permet de corriger ces différences pour comparer les
spectres ATR avec les bases de données en Transmission et vice versa

Pour des concentrations élevées  La pression exercée par la presse

ou des films épais certaines peut influencer l'intensité et |la
bandes peuvent étre saturées position de certaines bandes
(absorption totale) *

KnowItAll utilise un algorithme breveté pour corriger ces distorsions et
permettre de comparer les spectres avec la base de données
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Le concept KnowItAll® a

KnowlItAll est un concept global qui comprend:
« Un logiciel de recherche et d’analyse avance.

« Un ensemble de bases de données disponibles sous
deux formes:

= Un abonnement annuel avec acces a la totalité des
spectres (350 000+)

= |'achat de bases de donnees specifiques
correspondant a I'application du client (Polymeéres,
Minéraux, Produits pharmaceutiques...)

KnowlItAll permet |'utilisation directe des spectres des
différents fabricants d'IRTF sans avoir a effectuer de
conversions.

Le logiciel est en Francais
Il existe une offre d’essai a titre gratuit valable 15 jours
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Identification IR Totalement Automatisée (I
ID Expert

ID Expert
IR R A N S e e I e

Statut de la requéte

Contréles Statut Correction ?
Ligne de base () @ O
Bruit . @ ]
Contaminants . [0}
Technique () @ IIR -

Seuil de sélection de pic:

—U

"“odo ' sdo | 700

4000 3500 3000 2500

Corrections optimisées

BARRE PLAGE D'INCLUSION

Aucun

ésultats pour 1 composant | Résultats des pics | Groupes fonctionnels |

[ Nouvelle recherche

Statut de la recherche

U Des |'ouverture du spectre KnowItAll
i

p— | contrdle et applique les corrections

[ [~ F= ’- . Vé .
qu’il juge necessaires et lance la
- recherche .

Créer un rapport




Identification IR avec ID Expert

Résultats pour 1 Composé

ID Expert

Statut de la requéte

Statut Correction ?

Liste des
resultats
- pour 1
COMpPOSE
triés par
score

@ ReEN L DD e e T ] 26 Ju () b b B

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Statut de la recherche

IVISIISUL 1S3UIUL F WSt /U

Résultats pour 2 composants:

Créer un rapport

1 - SAX #84303; 3-MERCAPTOPROPIONAMIDE, THIOCARBAMATE
- — Mixture of Three Steroids
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o] _ ! i
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BARRE PLAGE D'INCLUSION

Résultats des pics | Groupes fonctionnels |
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composeés

ID Expert
& BRREN L DD e et e T ]2 bl e BE) 2
BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de la requéte 19— specre composite
— Mixture of Three Steroids
Controles Statut Correction ? 0.8
Ligne de base @ @ (]
Bruit @ @ O 0.6

Liste des
resultats pour |
3 C O m p O S é S 000 3500 3000 2500 2000 152& ) 1000 900 800 700 800 500 400

BARRE PLAGE D'INCLUSION

T 4
t rl e S p a r SCO re »  3sultats pour 1 composant Résultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants

Score  ¥/Info Poids .

Ici c'est la o pcts oot
S O I U ti O n ® 043  ETHISTERONE

ool L
optimale O oo emomson et

Resultats pour 3 cCOmposants: -« |—

Créer un rapport

@ 0.27 PREDNISOLONE IN KBr




Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composeés

ID Expert
8| B 0N B LU ® | = A o Ak s 2] 20 s ol b o B
BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de la requéte 1= —sYX #80; ETHISTERONE
- SYX #52. EPIANDROSTERONE
Contréles Statut Correction ? 0.8 _ I\Dﬂli‘:éu?;i?ﬁii?gfrg:so NE IN Ker

Afficwagme c]e la
contribution
~des trois

t 00 3500 3000 2500 2000
S p e C re S BARRE PLAGE D'INCLUSION
ST T s e (.lJ
Décalage horizontal, Décalage vertical . . z .
d d Résultats pour 1 composant | Résultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants | Resul‘EIj
Score 7‘ Info ‘ Poids f‘ Nom 7| Structure chimique |Spectre <auto> (IR/ATR—IR)‘ i

l D) Nouvelle recherche ‘ . . : B
1 76.39 5.0.  Spectre composite d{jﬁ\mﬁfggﬁ

Statut de la recherche

IVISIITUI 1SUIUL. Ut /U

Résultats pour 2 composants: E|
Meilleur résultat: 72.7% (D L NERGSIER G E

I Créer un rapport l




Identification IR avec ID Expert
Rapport de la solution sélectionnée

Wl LEY 06/09/2018 13:12

"] — SYX#80: ETHISTERONE

7 — SYX#52; EPIANDROSTERONE

1 — DLX #157; PREDNISOLONE IN KBr
0.75=— — Mixture of Three Steroids

Corrections manuelles : Aucun

Plage: Entier

Algorithme de recherche - Dérivée premiére de distance euclidienne
Chemin de requéte : 5.0.

Score Info Poids Nom Structure chimique Spectre

Li/cg‘ _/'\Um__,'\,m
030 |EPIANDROSTE ﬁ J .
A | l

sl B-=. N PV

10 || | i |ii|iii

043 |ETHISTERONE
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Identification IR avec ID Expert
Analyse vibrationnelle

W RRENR D@ O e s A ] e g Ju b [l b |
|

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Attribution des "=
fonctions chimiques | |
correspondant aux
bandes du spectre

" s000  380b 3600 3400 3200 @ aMMQ 2800 2600 2400 = 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800  ed0
cm™

- i \

|
— - / \ ] \ A A
—t— e —— _ N \ VNS A=a

Corrections optimisées
D O

BARRE PLA
Aucun
Résultats ppur 1 composant | Résultats des pi§| Groupes fonctionnels |
1
1. Classification] Groupe Liais.. Plage Intensité

[— - S
Liste d = |
I Ste e S e (@) Alkanes R(CHZ)4-C
u Salvent Impuriti Cyclohexane
fo n Ctl O n S w Unsaturated Alijcis-1,4-polybutadiene
. 1 (D) Alcohols R-CH,-OH
p O S S I b | e S (@ Alkanes R(CH,),-OR
(i) Alcohols Ph-CHR-OH
- O
(1) Sulfur CompounR-(C=5)-NH,

Créer un rapport ® Sulfur CompounR-NH-(C=5)-NH;,
Lo Zoc

P4 M| | |(4222.064, -0.058)




Identification IR avec ID Expert
Exemples de produit a 1 "Composé"

Huile végétale

| B2 BN N 4D o e | e b | [t | e o (00 () k|

Statut de la requéte HAX #448; OLEIC ACID-DIETHANOLAMIDE; DIETHANOLAMIDE OLEYL
— 412895 (Transmillance specirum, Manipulated) (ATR corrigé)
Contréles Statut Correction ?

Ligne de base @ @ ] 0.15—

Bruit @ [} E

Contaminants . [}

Technique @ @ |[aTRR - 01
Seuil de sélection de pic:

0.05—

Corrections optimisées

Ligne de base du spectre de requéte, Ligne de base du spectre de

référence, Décalage herizontal, Décalage horizental dépendant de @

I'intensité , Ajuistement de |a correction ATR du spectre de requéte, o

Polarisation de correction ATR

T T T y T I T T T T T T T T T 1 T T T T T T T T T \ T T T T T T T T T T
Fermé. Distorsion d'intensité, Ecrétage vertical, Décalage vertical 4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 660
cm™’

[ Nouvelle recherche

Résultats pour 1 composant Résultats des pics Groupes fonctionnels
Statut de la recherche "K Score ¥/ Infc Cor Nom | Spectre <aute> (R/ATR-IR) | Structure chimique "
OLEIC ACID-
1 3 DIETHANOLAMIDE:

Résultats pour1 composant:
Meilleur résultat: 91.0%

DIETHANOLAMIDE OLEYL

Résultats pour 2 composants: 2 90.98 (1) (I} INCROMIDE ALD
Cliquer pour continuer & chercher

Résultats des pics: 3 9088 (i) (i) REWOMID DO 280/5E

Correspondances non trouvées

Groupes fonctionnels:

10 groupes fonctionnels trouvés 4 90.66 ® ® STANDAMID KDO
5 9053 (i) (i) CARSAMIDET
6 o044 (i) (i) INCROMIDE LLA

Créer un rapport
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Identification IR avec ID Expert
Exemples de produit a 1 "Composeé"

Produit Pharmaceutique a identifier

ID Expert
(B [ EIN?) b D | = A | e o (e ] 36 b L (o) s o (B0 o
Statut de la requéte - WSAAX #17275; Methyl 4-hydroxybenzoate
= methyl p-hydroxybenzoate
Contréles Statut Correction ? 0.25-
Ligne de base )] @® [
Bruit )] @ O 0.2
Contaminants () @
Technique @ @ (IR - 0.15+ \
Seuil de sélection de pic:
0 0.1
. 60 = 0.05—
Corrections optimisées \ X
N ) \
Ligne de base du spectre de requéte, ® S N v
Distorsion d'intensité 0+ = - ! g
4000 3500 3000 2500 2200 2000 1800 1800 1400 1200 1000 900 800
cm™
D Nouvelle recherche l BARRE PLAGE D'INCLUSION
Résultats pour 1 composant | Résultats des pics | Groupes fonctionnels
Statut de la recherche . — =
X Score Y Info ; &
TEEINGIS [ £ RO " 3
Meilleur résultat: 96.4% Methyl 4-
=1 .
hydroxybenzoate
Résultats pour 2 composants:
Cliquer pour continuer a chercher I
2 61.32 @ MEDIATRIC LIQUID
: OXYRFNZDATF & -




Identification IR avec ID Expert
Exemple: 2 Composés identifiés

Film Plastique Identification a deux produits
B R E R R 4D M| 2 g | e A g (e d] 0 L Lo | b 4 (TR) o2

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Statut de Ia reqUéte — Spectre composite
- Inconnu: FILM (Absorption spectrum)
Contréles Statut Correction ? 0.2+
Ligne de base . ® |
Bruit )] 0] [l 0157
Contaminants @ @ o 1
Technique @ @ |ATR-IR - .
Seuil de sélection de pic: 0.05
0 —
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 900 800 700 00 500 @ 400
Corrections optimisées cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION
Décalage vertical ®
Résultats pour 1 composant Résultats pour 2 composants Résultats des pics
[ Nouvelle recherche | "f(, Score ¥ Info -, | Structure chimique <auto> (IR/ATR-IR)| =

Spectre composite

Statut de la recherche

POLYESTER*THERMOP
! @ 0.51  ASTIC, 20% GLASS

Résultats pour 1 composant: REINFORCED
Meilleur résultat: 64.7% A—

® 0.49 Poly(vinyl chloride) B o_c_
Résultats pour 2 composants: ’ carboxylated 1.8% “l .

Meilleur résultat: 77.3% -

S.0.  Spectre résiduel
Créer un rapport
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Identification IR avec Déformulation Expert
Exemple: 2 Composés identifiés

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Statut de la requéte _ Spectre composite ;
4 - POLYMERE TRANSPARENT (Absorption spectrum, Original) P
Contréles Statut Correction ? 0.3 : ‘
Ligne de base ) @ (]
Bruit )] 0] (]
Contaminants . [0} 0.2 :
Technique ) @ |ATRIR - 7
0.1
Seuil de sélection de pic: || :
3 | ;
U }”M :
0 [ -
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 odo  sdo 700 ' 600 500 400
Corrections optimisées cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION
Distorsion d'intensité, Décalage vertical @
Résultats pour 1 composant Résultats pour 2 composants | Résultats des pics |
D) Nouvelle recherche ‘ ‘K Score ¥ Info Poids ~, Nom | Structure chimique pectre <auto> (IR/ATR-IR)  *

1 .0. Spectre composite

Statut de la recherche

A Poly(ethylene
Résultats pour 1 composant: @ 061 terephthalate)
Meilleur résultat: 74.3% = —
Polyethylene,
Résultats pour 2 composants: @ 039 chlorinated (Cl 42% by
wt.)

Meilleur résultat: 81.2% -

S.0.  Spectre résiduel

Créer un rapport




Identification IR avec Deformulation Expert ..;;LEA

Exemple: 3 Composés identifies

Poudre Blanche:

Produits analysées par la police et les douanes dans le cadre de leurs enquétes pour la vente de produits
stupéfiants: On retrouve le produit principal avec les produits de « coupe » classiques: Paracétamol et Caféine

Deformulation Expert
@ RRE R+

&, Am | o ik | (sl 3| 20

Statut de la requéte

Contréles Statut Correction ?
Ligne de base . 0] 0
Bruit . @ (]
Contaminants ) @
Technique . @ |ATR-IR -
Seuil de sélection de pic:
U

Corrections optimisées

Ligne de base du spectre de requéte,
Distarsion d'intensité

[ Nouvelle recherche ‘

\Hl .lh _[L_l| L»lLuLL-‘ IJ-_L‘

— Spectre composite l
0.4 - Test (Absorption spectrum) h
3 |
0.3 f
|| |
\ '. I (l
0.2 ” | ( |
f| | | | | l fl
E | \ \ l‘ |
[ I | W , | A R
- | \ / Y i
o1 A ! I" ‘J"JI I"wl‘ \J I'IU.‘ \. f / - -"I.I‘- v ‘I N
- VRN i L " Al i\ ) -‘I
e Wi AN \
0_ e .
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 900 ado 700 800 500 400
cm™

BARRE PLAGE D'INCLUSION

Statut de la recherche

Résultats pour 1 composant:
Meilleur résultat: 62.3%

Résultats pour 2 composants:
Maillonir récniltat- 22 294

Créer un rapport

Résultats pour 1 composant
K score ¥

1
@ 0.48
6] 0.40
| 6] 0.12

Résultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants | RésultiD:

Spectre composite

Cocaine hydrochloride

4-Acetamidophenol ?l’ JM)‘L

Caffeine nl.,)j:{’\‘




Identification IR avec Mixture Analysis

Exemple: 4 Composeés identifiés

Caoutchouc Industriel

L EA

ATR-IR |
E — Spectre composite |
0-4—, — Caoutchouc Industriel (Transmittance spectrum) (ATR corrige) || '.I
1 | lII
1 [
1 [
] [
0.3+

0.2

0.1
O—__' A

4000 3500 3000 2500 2200 ~ 2000 1800 1600 1400 = 1200 900 800 700 600 '

cm™

| PV — R - x|
Table |Tracé |

HOI  ¥|Poids —|Exclure |Co|/ DB~ = = 1=
1

037 () @ AX 97 CHALK CaCO, H
P madified N NI =

17
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Identification IR avec Mixture Analysis
Exemple: 4 Composeés identifiés

Caoutchouc Industriel:

L EA

. Nous retrouvons ici le Stéarate de Zinc utilisé dans I'industrie du caoutchouc en tant qu'agent de démoulage.

. Le caoutchouc naturel avec son colorant ocre
. Du carbonate de Calcium tres utilisé comme charge minérale
. Une silicone utilisé pour faciliter I'extrusion ou le moulage par injection

Structure/propriétés X
R |ATRIR] s
1 —LAIX#97; CHALK
— HPX #4880; modified poly(dijnethylsiloxane)
034 ~ HPX #4733; Zn stearate
™1 - HUX #2459; CRUSOE-RUBRER
3 - Caoutchouc Industriel (Trangmittance spectrum) (ATR corrigé)
0.2
0.14
? N — Propriétés préférées | Sous-structs
0 , : : | : — : — i i i .- - :ﬁ_' Saus-structs sél. | Original Data Files
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 900 800 700 800 500 4lo Toutes las propriétés | Aftachements
cm™
| . =l Naom Valeur =
— - — T e = e S— — : Nom CRUSOE-RUBBER
Table |Tfacé | Chemical Description  NATURAL RUBBER,
| Structure chimigue <autos (IR/ATR-IR) - ;l MOONEY STABILIZED,
_I CONTAINS PIGMENT
Formula Z5HE
Sample Description OCHRE-COLORED,
CRUME-LIKE POWDER
Source of Sample Plantage Harrisons &
Crosfield {From P. -
Tiefenbacher, Hamburg)
Source of Spectrum SPECTRA AND PROPERTIE
PROVIDED BY PROFESSOF
DOCTOR DIETER Q.
HUMMEL =
- 4 »
=) (e ‘ . ‘I
Liste de résultats: Caoutchouc Industriel (Transmittance spectrum) Ajauter. | Idifier: | Supprirrisr |
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IDENTIFICATION INFRAROUGE =

Conclusion

% KnowltAll est la plateforme qui utilise la plus large base
de données avec plus de 350 000 spectres

» L'algorithme breveté est tres rapide et efficace
» KnowlItAll offre une grande flexibilite:
 Analyse de produits purs

- Analyse de meélanges semi-automatique ou
automatique

« Deéformulation

« Combinaison de différentes informations pour
I'identification

% Utilisation directe des données brutes de tous les
constructeurs

< LEA est le représentant de Wiley pour la France et
assure la commercialisation et les formations

e Laboratory Equipment & Analysis SAS
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