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Szómitőgépes rendszer alkalmazása gyorsfotometrlás mérési adatok 

feldolgozására 

Szekeres László és Marék Nándor 

Kémiai rendszerek jel lemzésénél nagyon lényeges a le já tszó-
dó reakciók minél pontosabb ismerete. Ez megkövete l i , hogy a reak -
c ió lejátszódása közben mér jük a rendszerre és a változásra jel lemzó' 
f i z i k a i mennyiségeket. Reakc iók inet ika i szempontbál leg je l lemzőbb a 
koncentráció vál tozása. Ennek közvet len mérése azonban csak igen 
lassú reakciók esetén lehetséges. Ezért inkább a koncentrációval egy -
ér te lmű kapcsolatban lévó' és könnyebben mérhető f i z i k a i mennyiséget 
célszerU v izsgá ln i . 

Az egy i k i l yen je l lemző paraméter a fényelnyelés. A fénye lnye-
l ő képesség és a koncentrác ió közöt t i kapcsolatot a Lamber t -Beer- tör -
vény í r ja l e . A z abszorpciós spektrum, amely az anyag fénye lnye lő ké -
pességének hullámhossz függését ad ja meg, a fen t iek mel le t t anyagszer-
keze t i következtetésekre is lehetőséget ad . 

Egy - a látható tartományba eső - abszorpciós spektrum f e l v é t e -
l e , ha a mérés hullámhosszról hullámhosszra (p l . 2 - 5 nm-enként) tö r té -
n i k , órákat vehet igénybe. Meg fe le lő , Írószerkezettel e l l á to t t fo tomé-
ter t használva ez az idő 5 -10 percre csökkenthető. Az időben ennél 
gyorsabban vá l tozó jelenségek abszorpciós spektrumai az emi i te t t mérési 
módszerekkel tehát nem követhetők. 

Az 50-es években, amikor már az e lek t ron ika fe j let tsége lehe-
tővé tet te, k ido lgoz ták a spektrumok gyors fe lvé te lének és rögzítésének 
módszerét. A megfe le lő készülékek jel lemzésére az át fogható spektrum-
tartományt és a spektrál is, i l l e t ve időbeni felbontóképességet adják meg. 
Á l ta lában a lá tható tartományban működnek, 4 - 5 nm-es fe lbontóképes-
séggel. Az egy spektrum fe lvéte léhez szükséges idő a legjobb készülé-
keknél néhány másodperc. 
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A fotoelektronsokszorozó és az oszc i l loszkóp e l te r jedése 
gyorsabb vál tozások megfigyelését tet te lehe tővé . Kezdetben csak 
egyet len hullámhosszon vizsgál ták a minta abszorpc ió jának v á l t o z á -
sa i t . Később, hogy tel jesebb képet kapjanak a mintában végbeme-
nő vá l tozásokró l , fe lmerü l t az i gény , hogy egy bizonyos spektrum-
tartomány időbeni vál tozását egyszerre tud ják meg f i gye ln i . A z e l -
ső i l yen készülékek nagy sebességgel mozgó mechanikával működ-
tek . A monokromátor belépő résére bocsátották a v izsgá landó, a 
mintán áthaladt fénysugarat. A bontóelemet (pr izma vagy rács) 
nagy fordulatszámmal forgatva, a spektrum hullámhossz szer in t i bon-
tásban vonul t el a k i l épő résen. A k i l é p ő résnél e l h e l y e z e t t f o t o -
elektronsokszorozó fctoáramát a bontóelem forgási f r ekvenc iá j áva l 
sz inkron izá l t oszci l loszkópba veze t ték , igy lá thatóvá v á l t a minta 
abszorpciós spektruma. A spektrumok rögzítése az oszc i l loszkóp k é p -
ernyőjének fényképezésével vagy megfe le lő sebességű f i lmezéséve l 
tör ténhetet t . A z időbeni felbontás növelése a mozgó mechan ika i e -
lem miatt nem v o l t lehetséges. 

Az á l ta lunk tervezett és megépítet t v i l l anó fény gyorsspektro-
fotométerben a fénybontó egységből (spektrográfból) k i l é p ő színképet 
egy TV kamera kép fe lvevő csövének target jére képezzük l e . E cé l ra 
kameraként a HTV - kereskedelemben is kapható - TV kamerá já t 
használ tuk, minimál is átalakí tással . A letapogatást v é g z ő e lek t ronsu-
gár igen kis tehetet lensége révén ér tünk el tehát az e lőbb iekné l sok-
kal nagyobb időbeni fe lbontást . 

A gyorsspektrofotométer b lokkváz la ta az 1. ábrán l á t h a t ó . A 
fo tométer -opt ikábó l k i l é p ő színképeket a kamera a l a k í t j a mérhető a -
nalóg vi l lamos j e l l é . A v ideo je le t monitorba vezetve e l l e n ő r i z n i l e -
het a kamera helyes beál l í tását , és közve t lenü l l á tha t j uk a spek t ru -
mok fény in tenz i tás-vá l tozása i t . A v ideo je l a fotométer e lek t ron i kába 
kerü l , ahol a megfelelően vezérel t m in tavevő és táro ló áramkörök e -
l ő á l l i t j á k a SP.. és SPD je leke t , amelyek a mérő - és r e fe renc ia -

M K 
-spektrum fény in tenz i tásával arányosak. Ezeket a je leke t egy ana lóg 
célgépbe veze t j ük , amely tu la jdonképpen analóg számi tógép. Ez az 
ex t i nkc ió t az 
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PILLANATREAKCIÓK GYORSSPEKTROFOTOMETRIÁS KÉPÉNEK 

RÖGZÍTÉSE MÁGNESSZALAGON 

START 

1. ábra 

összefüggés a lap ján két logar i tmizá ló és egy k ivonó áramkör se-
gítségével határozza meg. A z ex t i nkc ió t sz inkronizá ló jel segí t -
ségével j e len í t j ük meg az oszci l loszkóp képernyőjén hullámhossz-
- függésben, az x tengely megfe le lő hitelesítése me l le t t . Az osz-
c i l loszkópon a megfe le lő spektrumok regisztrálása fotózással vagy 
fi lmezéssel is tör ténhet , ezen a " h o l t " anyagon azonban a l e j á t -
szódó kémiai vál tozások f inomabb anal íz isét nem lehet e l végezn i . 

A gyorsfotométerekkel és igy a mi v i l lanó fény gyorsfoto-
méterünkkel is - mint azt a bevezetőben eml i te t tük - igen gyo r -
san lejátszódó jelenségeket lehet v i zsgá ln i . I lyen esetben a bea-
vatkozás és a regisztrálás összehangolt működtetése csak e lek t ro -
nikus vezér lő egységgel lehetséges. A vezér lő-egység embertől ka -



- 132 -

pot t ind í tó jel le i működésbe hozza a mágnesszalagos ¡ e l t á ro ló t , 
majd néhány k i indu lás i spektrum rögzítése u tán, fo lyamatos r e -
gisztrálás mel le t t i nd í t j a a gyorsreakc ió t . 

M i ve l esetünkben nagy mennyiségű in fo rmác ió f e l d o l g o -
zásáról van szó, szükségessé v á l i k egy megfe le lő számitógép a l -
kalmazása. Nehézségeket je lenthet azonban a spektrumok számi -
tógépbe va ló jut tatása. Az e x t i n k c i ó , mint feszü l t ség- idő f ü g g -
vény , számitógépre i l lesz te t t A / D konverterre l d i g i t a l i z á l h a t ó . A 
v izsgál t jelenség igen gyors, igy a konverz iónak és a mérési a -
datok tárolásának is igen gyorsnak ke l l l enn ie . A gyors konve r -
z i ó (kb. 5 - 1 0 . 0 0 0 adat/s) a mai in tegrá l t áramkörös techn ika a l -
kalmazásával v iszonylag könnyen megvalósí tható, a tároláshoz a -
zonban igen nagy operatív memóriára, vagy nagyon gyors műkö -
désű hát tér tárolóra ( p l . DISC) van szükség, hiszen min imál isan 
100.000 mérési adatot kel l tá ro ln i 15-20 másodperc a l a t t . 

E problémák megoldásóra ké t fé le kisszámitógépes rendszert 
próbál tunk k i . A 2 . ábrán TPAi kisszámi tógépes összeáll i tós b l o k k -
váz la ta lá tható . 

KISSZÁMITÓGÉPES (TPAi) RENDSZER MÁGNESSZALAGON RÖGZÍTETT 

SPEKTRUMOK SZALAGRA LYUKASZTÁSÁRA 

2 . ábra 
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A mágnesszalagos ¡e l tárolón rögz í te t t analóg fe l d ig i ta l i zá lására 
a Kandó Kálmán Vi l lamosipar? MUszaki Főiskola Számítástechni-
ka i Tanszéke á l ta l k i fe j lesz te t t LABORHIBRID egységet használ-
tuk . Háttér tároló hiányában a f e l v é t e l t részletekben játszot tuk 
be. A spektrumokat lyukszalagon nyer tük , a konzo l - i rógépen p e -
d i g l ista készült a lyukasztás menetéről . Ezúton is szeretnénk 
köszönetet mondani Ivanyos professzor urnák, hogy tanszékén e 
v izsgála ta ink elvégzését lehetővé te t te . 

A 3 . ábrán az e lőzőhöz hasonló összeállítást lá tha tunk . 
A SZOTE C l l 10010/B számitágépébe, az egyébként EEG és EKG 
analíz isre használatos A / D - D / A konverter segítségével ju t ta t tuk 
be a mágnes szalagról le játszot t j e leke t . A számitógéphez csa t la -
kozó 800 Kbyte-os DISC - amelynek utolsó negyedét használhat-
tuk - lehetőséget adot t egy te l jes mérés folyamatos bejátszására 
és tárolására. 

KISSZÁMITOGEPES (CII10010/B) RENDSZER MÁGNESSZALAGON RÖGZÍTETT 
SPEKTRUMOK SZALAGRA LYUKASZTÁSÁRA 

3. ábra 

A számitőgépek á l ta l lyukasztot t szalag 8 b i tes, bináris 
formátumu 256 kvantálási sz in tű . Egy spektrum 128 értékből á l l , 
amely kb. 1 nm-es felbontásnak fe le l meg. 
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A lyukszalagon nyert mérési adatokat - a közismert g a z -
dasági és munkaszervezési nehézségek, i l l e t ve e lőnyök mia t t -
a laboratóriumunkban lévő W A N G óOC-2 tipusu min icomputer re l 
do lgoztuk f e l . 

MINICOMPUTERES RENDSZER LYUKSZALAGON RÖGZÍTETT 
SPEKTRUMOK FELDOLGOZÁSÁRA 

LYUKSZALAG SZALAG-
OLVASO — 

ILL. 
EGYS. 

MICROINTERFACE 
(WANG 605) 

CALCULATOR 
(WANG 600) 

SPEKTRUMOK 
FCVLA OIGITAL 

PLOTTER 
(WANG 602) 

4 . ábra . 

Ugy gondo l juk / nem szükséges rész le tezn i , hogy amennyiben 
a mérési adatokat va lami lyen módon lyukszalagra r ö g z i t j ü k , és ren -
delkezésünkre á l l egy számítógép, amely lehet egy min icomputer is, 
csak a probléma megfogalmazásától f ügg , hogy m i l yen szempontok 
szerint do lgozzuk fe l az anyago t . A 4 . ábrán az e cé l ra a lka lmas 
összeállítás b lokkváz la ta lá tha tó . Lyukszalag o lvasóként egy READ-
M O M 300 tipusu készüléket használ tunk, i l lesztését egyrészt egy sa-
já t építésű, másrészt a W A N G cég á l ta l gyár to t t in te r face segítsé-
gével o ldo t tuk meg. A ka lku lá torhoz csat lakoz ta to t t r a j zo l ó i rógép , 
lehetővé teszi a számítás eredményeinek görbe fo rmá jában, meg fe le -
l ő koordináta rendszerben, szöveges megjegyzésekkel e l l á t o t t m e g j e -
lení tését. 
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5 . ábra 
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V é g e z e t ü l s z e r e t n é n k b e m u t a t n i a z e l ő b b i e l v e k f e l h a s z -

n á l á s á v a l m e g v a l ó s í t o t t k é t e g y s z e r ű m e g j e l e n í t é s i m ó d o t . A z 5 . 

á b r á n e g y f o t o k é m i a i r e a k c i ó t k i s é r ő e l s z i n t e l e n e d é s i f o l y a m a t 

e l s ő n é g y s p e k t r u m a l á t h a t ó 2 0 m s - e s k ö v e t é s i i d ő v e l . A j o b b 

f e l s ő á b r á n m e g f i g y e l h e t ő s p e k t r u m a v i l l a n t á s p i l l a n a t á b a n k e -

r ü l t f e l v é t e l r e , m i n t a z t a g ö r b é n l á t h a t ó t ö r é s j e l z i . M e g k e l l 

j e g y e z n ü n k , h o g y a z i l y e n á b r á z o l á s i m ó d , a m e l y a l y u k s z a l a -

g o n r ö g z í t e t t s z á m a d a t o k p o n t o n k é n t i á b r á z o l á s á v a l k é s z ü l t , m á r 

e b b e n a z e g y s z e r ű f o r m á j á b a n i s j e l e n t ő s i n f o r m á c i ó k a t s z o l g á l -

t a t h a t a k á r m o l e k u l a s z e r k e z e t i , a k á r r e a k c i ó k i n e t i k a i v i z s g á l a -

t o k h o z . A 6 . á b r á n a z e l ő b b l á t o t t s p e k t r u m o k k é t j e l l e m z ő h u l 

l á m h o s s z - é r t é k é h e z t a r t o z ó e x t i n k c i ó v á l t o z á s á t l á t h a t j u k a z i d ő 

f ü g g v é n y é b e n , a b b a n a z e s e t b e n h a n e m a z e l s ő n é h á n y , h a n e m 

a t e l j e s m é r é s i i d ő a l a t t f e l v e t t 7 5 0 s p e k t r u m a d a t a i t h a s z n á l j u k 
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Összefogla lásképpen a z e lmondot takból néhány gondo la -
tot szeretnénk k i e m e l n i . M a a gyorsfolyamatok v izsgá la ta a k é -
mia súlyponti kérdése. A z á l t a l u n k k i f e j l e s z t e t t gyorsfotométerrel 
és a z a l k a l m a z o t t számitógépes rendszerrel igen gyors fo lyamatok 
a n a l i z i s é r e is lehetőség v a n . Ezen f e l ü l a z á l t a l , hogy a mérés 
fo lyamán csak e g y fáz isban ke l l nagy -számi tógépet haszná ln i , a 
számító központok v iszony lag nagy tehetet lenségének megkerü lésé-
ve l a z egész fe ldo lgozást m é r ő h e l y - k ö z e l be l e h e t h o z n i . Ugyanis 
v iszonylag o lcsó , de mégis m e g f e l e l ő minicomputeres kon f igurác ió -
v a l , csak kérdésfeltevés f ü g g v é n y e , hogy a lyukszalagon l é v ő a -
nyagot m i lyen szempontok szer int d o l g o z z u k f e l . Ez gyors v issza-
je lzésre , ennek k ö v e t k e z t é b e n a f e ldo lgozó program és a mérés 
gyors vá l tozta tására ad lehetőséget , tehát a p i l l a n a t r e a k c i ó k - ha 
nem is p i l l ana tsze rű , de - gyors ana l í z i se va lós i tható meg . 




