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Analyse Par Spectromérie Infra-Rouge

Des formes de 
produits très variées 

peuvent être analysés

Certaines formes 
peuvent être 

plus difficiles à 
identifier que 

d’autres
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L’identification de Produits –
Spectrométrie Infrarouge

Problématique de l’identification d’un produit par 
spectrométrie infrarouge:

Un Produit = Un ou plusieurs Composants
Un Composant = Un ensemble de Molécules

Une Molécule = Un ensemble de Liaisons Chimiques
Une Liaison Chimique = Un ensemble de Bandes d’Absorption IR



4

L’identification Des Produits 
Applications

Contrôle Qualité
Identification de Contaminants

Détection d’Adultérations
Mise en évidence de Fraudes

Identification de Produits inconnus
Déformulation

…
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� Rappels sur la Spectrométrie IR

� Méthodes d’analyse

� Le concept KnowItAll

� Identification avec ID Expert et Deformulation Expert 

� Identification avec KnowItAll SearchIt

� Identification avec KnowItAll Mixture Analysis

� Exemples d’identifications

� Conclusion

IDENTIFICATION INFRAROUGE
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Transmittance: T = Itrans/I0.
Absorbance    :    AB = -log(I/I0)=cα

I0 Itrans

Source

lumineuse

Détecteur

=> Spectre IR

La Spectrométrie Infrarouge
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Interaction  Rayonnement  /  Matière

=> modification de l’état énergétique

état fondamental

état excitéhν

- absorption
- émission

La Spectrométrie Infrarouge



La Spectrométrie Infrarouge
Gamme Spectrale du Moyen Infrarouge
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Symétrique νs

Vibrations d‘étirement  

( stretching )

asymétrique νs

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Vibrations 
d‘étirement 

( stretching )

Symétrique νs

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Vibrations
d‘étirement

( stretching )

Asymétrique νas

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Vibrations de déformation

Cisaillement (Scissoring) σ

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Vibrations de déformation

Rotation (Rocking) ρ

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Vibrations de déformation

Torsion (twisting) σ

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires



La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Vibrations de déformation

Balancement (wagging) σ
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Vibrations
d‘étirement d‘un

cycle

Symétrique νs

La Spectrométrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires



La Spectrométrie Infrarouge
Exemple de l’Acétone
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La Spectrométrie Infrarouge
Exemple de l’Acétone
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Rappels sur la Spectrométrie IR
Méthodes d’analyse
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Méthodes utilisées pour l’identification en Moyen 
Infrarouge:

� Transmission sur solides, liquides et gaz  

� ATR Pour les Liquides et solides      

� Réflexion Spéculaire 

� Réflexion Diffuse



Les Mesures en TRANSMISSION
Nécessite une préparation en général
(Film, pastille, cellule à nettoyer…)

2121

Entrée 
Liquide

Sortie 
Liquide

Film Poudre

Pastille KBr

Cellule 
Liquides

Support Films



Les Mesures en ATR
Mesure rapide sans préparation
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Indice de réfraction
n1 > n2

échantillon

n2

n1 α
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Echantillon

Cristal ATR

Cristal ATR



Les Spectres TRANSMISSION vs ATR
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TRANSMISSION vs ATR 

24

TRANSMISSION ATR

Les bases de données sont 
historiquement très fournies 

L’intensité des bandes dépend 
directement de l’épaisseur de 

l’échantillon

Les bases de données sont plus 
récentes et moins étendues

L’intensité des bandes dépend 
également de la longueur d’onde

Les bandes les plus intenses 
peuvent facilement être saturées 

par absorption totale (trop 
concentré)

La pression exercée par la presse 
peut influencer l’intensité et la 
position de certaines bandes

KnowItAll permet de corriger ces distorsions pour comparer les 
spectres avec la base de données grâce aux corrections optimisées 
brevetées

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



Les Mesures en ATR
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L’ATR est la mesure la plus rapide à mettre en œuvre sans 
préparation, elle comporte cependant certaines limites:

� C’est une analyse de surface, l’épaisseur de pénétration 
n’est que de environ 1,66µm vers 1000cm-1 en 
général, et non globale.

� La pénétration dépend de la longueur d’onde, il faut 
donc corriger l’intensité relative des bandes pour les 
comparer à des bases de données dont les spectres 
sont en transmission

� La pression exercée par la presse peut influencer 
l’intensité et la position de certaines bandes (effet sur 
l’orientation des chaines de polymères ou le taux de 
cristallisation par exemple).



Les Mesures en TRANSMISSION
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La mesure en transmission est une mesure de moins en 
moins utilisée par rapport à l’ATR sauf pour les gaz car:

� Elle demande plus de travail en général car il faut 
préparer l’échantillon (faire un film à partir de granulés, 
faire une pastille KBr, utiliser une cellule liquide plus 
difficile à nettoyer…)

mais elle conserve des avantages:

� Les bases de données sont généralement très fournies 
pour ce mode de mesure 

� C’est une analyse globale.

� On peut maitriser l’épaisseur traversée pour identifier 
des produits minoritaires



Les Mesures en REFLEXION DIFFUSE ET 
SPECULAIRE
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Détecteur Source MIR

Miroir 
sphérique



Les Mesures en REFLEXION DIFFUSE ET 
SPECULAIRE
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La mesure en réflexion diffuse n’est en général  pas utilisée 
car:

� Elle demande une dilution dans du KBr (préparation)

� Il faut broyer le produit finement pour pouvoir l’analyser

� La forme des spectres est influencée par la 
granulométrie du produit

� Ne convient pas pour les mesures de liquides, sauf pour 
certains cas particuliers

� Cette méthode est plutôt utilisée en proche infrarouge 
(pas de préparation dans ce cas)



Les Mesures en REFLEXION 
SPECULAIRE
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Les Mesures en REFLEXION 
SPECULAIRE
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La mesure en réflexion spéculaire n’est utilisée que dans 
certains cas car:

� Les spectres sont très différents et les corrections ne 
fonctionnent que dans le cas idéal de réflexion 
spéculaire pure orthogonale. 

� L’état de surface à une forte influence sur le résultat

� Elle n’est donc utilisée que dans l’analyse de 
revêtements et résidus sur surface métallique (c’est 
dans ce cas de la réflexion absorption)

� Dans les cas où tout prélèvement est proscrit 
(conservation de documents ou œuvres d’art)
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Le concept KnowItAll®

KnowItAll est un concept global qui comprend:
• Un logiciel de recherche et d’analyse avancé.
• Un ensemble de bases de données disponibles 

sous deux formes:
� Un abonnement annuel avec accès à la 

totalité des spectres (260 000+)
� La fourniture de bases de données 

spécifiques correspondant à l’application du 
client (Polymères, Minéraux, Produits 
pharma…)

KnowItAll permet l’utilisation directe des spectres 
des différents constructeurs



Le logiciel KnowItAll®

Le logiciel KnowItAll permet:
• De rechercher des produits dans des bases de 

données personnelles ou commerciales, à 
partir d’un nom, d’une structure, d’un spectre 
(IR, Raman, PIR ou Autres) ou de données 
combinées

• De créer des fichiers structure et réaction 
chimiques 

• De créer des bases de données
• D’utiliser et créer des méthodes d’analyse 

chimiométriques
• De générer des rapports de résultats



Le logiciel KnowItAll®
Fonctionnalités

Fonctions d’identification d’inconnus à partir 
des bases de données:
• ID Expert: identification totalement 

automatique
• Deformulation Expert: identification 

automatique à partir de produits purs 
uniquement

• SearchIt: Identification manuelle produit 
par produit

• Mixture Analysis: Identification de 
mélanges avec des fonctionnalités avancées



Le logiciel KnowItAll®
Fonctionnalités

L’onglet QC Expert utilise les bases de 
données personnelles pour effectuer un 
contrôle qualité du produit analysé.



Le logiciel KnowItAll®
Fonctionnalités

L’onglet de menus Analyse du spectre
pour faire une élucidation structurale à 
partir des bandes d’absorption.
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Identification IR Totalement Automatisée 
1. ID Expert 
2. Deformulation Expert  

Fonctionnalité qui effectue 
automatiquement:
• Une identification 1 composé
• Une identification multi-composés 

jusqu’à 5
• Une identification par Pics
• Une élucidation structurale à partir des 

bandes d’absorption. 
Déformulation Expert utilise des bases de 
données de produits purs uniquement 



Identification IR Totalement Automatisée
ID Expert

Dès l’ouverture du spectre il 
contrôle et applique les corrections 
qu’il juge nécessaires et lance la 
recherche



Identification IR avec ID Expert
Paramétrage des Corrections

Bandes d’inclusion et d’exclusion 
de gammes spectrales pour 
l’identification



Identification IR avec ID Expert
Avancement de la Recherche

Avancement de la recherche



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 1 Composé

Liste des 
résultats 
pour 1 
composant 
triés par 
HQI



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 1 Composé

On peut 
afficher 
plusieurs 
résultats à 
la fois



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés

Liste des 
résultats pour 
2 composés 
triés par HQI 
permettant 
d’afficher le 
spectre 
composite 
(comme 
montré) les 
spectres 
trouvés et le 
résidu 



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés

Contribution 
du premier



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés

Contribution 
du deuxième



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés

Contribution 
des deux



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés

Liste des 
résultats pour 
3 composés 
triés par HQI



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés

Génère automatiquement un 
rapport à partir des résultats 
sélectionnés



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés

Affichage de la 
contribution 
des trois 
spectres



Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés

Création d’un 
rapport



Identification IR avec ID Expert
Rapport

06/09/2018 13:12



Identification IR avec ID Expert
Identification par pics

La fonction seuil de sélection de pic 
permet de définir le seuil d’intensité 
minimale des pics pris en compte 
pour l’identification par pics

Inconnu



Identification IR avec ID Expert
Analyse fonctionnelle

Analyse 
fonctionnelle 
avec 
correspondance 
des bandes

Inconnu

Liste des 
fonctions 
possibles



Identification IR avec ID Expert
Analyse fonctionnelle

Détail sur les 
vibrations 
correspondantes en 
fonction de la bande 
d’absorption

Inconnu
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Identification IR avec KnowItAll® 
SearchIt

Dans le menu d’onglet Données choisir SearchIt



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Ouverture d’un spectre IR quel que soit son 
format

Ouvrir un 
spectre



Affichage du 
spectre à 
identifier

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Paramétrage du spectre IR



Choix de la méthode:
-Corrélation
-Distance euclidienne
-Dérivée première et 
distance euclidienne
-Dérivée seconde et 

distance euclidienne

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Définition du mode d’analyse



Indique le type de spectre 
au logiciel.
Permet au logiciel 
d’effectuer la correction 
ATR ou inverse si 
nécessaire.

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Définition du mode de mesure



Applique des corrections 
aux spectres à identifier 
et ceux de la base de 
données si nécessaire

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Définition des corrections spectrales



Cette fonction 
permet 
d’utiliser des 
masques 
d’exclusion 
prédéfinis au 
spectre

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Définition de la gamme spectrale



La liste 
d’exclusions 
permet 
d’exclure 
rapidement les 
bandes 
correspondant à 
des polluants ou 
des solvants 
habituels

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Définition de la gamme spectrale



Lance la 
recherche

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Lancer la recherche



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Affichage des résultats

Spectre inconnu et  
sélectionné

Liste des résultats de l’identification classés par HQI

Informations détaillées



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Rapport d’analyse

Inconnu:

Film Plastique 1 Identification



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Apport des corrections spectrales



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Résultat spectre brut



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Résultat après corrections avancées 
brevetées 



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Utilisation de la barre d’exclusion pour 
l’identification



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Utilisation de la barre d’exclusion

Inconnu:



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Utilisation de la barre d’exclusion pour 
l’identification

Retour à la fonction 
SearchIt



La barre d’exclusion permet de 
définir les bandes d’absorption 
devant être ignorées

Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Utilisation de la barre d’exclusion pour 
l’identification



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Utilisation de la barre d’exclusion

(Contaminant)

Inconnu:



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt
Utilisation de la barre d’exclusion

Inconnu:

Polymère A1 Produit 2 Zoom



Identification IR avec KnowItAll® SearchIt 
Utilisation des Propriétés du produit

En cliquant sur Propriété/Nom un nouvel 
onglet s’ouvre avec les fonctionnalités de 
recherche par mots clés, il peut être 
combiné avec la recherche spectrale
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Dans l’onglet Données choisir Mixture 
Analysis

Identification IR avec KnowItAll® 
Mixture Analysis 



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis

Ici il y a des fonctionnalités: 
• Le nombre de composants attendus
• La possibilité d’inclure un spectre dont 

on connait l’identification (spectre d’un 
solvant, produit connu comme 
présent…)

• La possibilité d’exclure des composants



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Affichage des Résultats – Spectre Composite



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Affichage des Résultats – Spectres des 
produits identifiés



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Affichage des Résultats – Spectres des 
produits identifiés

Possibilité d’exclure 
un spectre qui ne 
convient pas et de 
relancer la recherche



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Exclure des composants



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Affichage des Résultats – Spectre Résiduel



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Analyse d’un comprimé Pharmaceutique non conforme

Défaut visuel sur un comprimé: inclusion d’une 
particule de couleur différente dans la pastille.
=> Analyse de la particule par microscopie IR

-Inclusion

-Comprimé conforme



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Analyse d’un comprimé non conforme

Spectre du défaut 
du comprimé

-Inclusion



Identification IR avec KnowItAll® Mixture 
Analysis
Analyse d’un comprimé non conforme

On ajoute la référence 
comme produit inclus qui 
sera utilisé par l’algorithme 
et considéré comme présent 



Identification IR avec KnowItAll® Mixture Analysis

Spectre Composite sur 3 composés

Inclusion



Identification IR avec KnowItAll® Mixture Analysis

Spectre Comprimé Conforme

Inclusion



Identification IR avec KnowItAll® Mixture Analysis

Spectre Composé 1 Lactose
Spectre Composé 3 Stéarate de Mg

=> Le défaut est une particule de:
Lactose - Mg Stéarate en excès

Inclusion
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Identification IR avec ID Expert
Exemples de produit à 1 "Composé"

Huile végétale



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

Produit Pharmaceutique à identifier



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

Produit Pharmaceutique à identifier



Identification IR avec ID Expert
Exemples de produit à 2 "Composés"

Inconnu:

Film Plastique 3 Identification à deux produits



Identification IR avec Déformulation Expert
Exemples de produit à 2 "Composés"

Film Plastique à déformuler



Identification IR avec ID Expert
Exemple de produit à 3 "Composés"

Cube Allume Feu "Naturel"



Identification IR avec ID Expert
Exemple de produit à 3 "Composés"

Cube Allume Feu "Naturel"



Identification IR avec Deformulation Expert
Exemple de produit à 3 "Composés"

Poudre Blanche



Identification IR avec Deformulation Expert
Exemple de produit à 4 "Composés"
Saisie d’une Gélule de Spirolactone
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IDENTIFICATION INFRAROUGE
Fonctionnement des Bases de Données

103

KnowItAll offre la possibilité d’utiliser les bases de 
données de différentes manière:
� L’accès à l’ensemble des bases de données avec 

un abonnement annuel
� La fourniture permanente d’une base de donnée 

spécifique
� La création et l’utilisation de bases de données 

client
Vous pouvez également tester toutes les 
fonctionnalités et bases de données avec une 
licence d’essais de 15 jours



IDENTIFICATION INFRAROUGE
Conclusion

104

� KnowItAll est la plateforme qui utilise la plus large base 
de données avec + de 260000 spectres 

� L’algorithme breveté est très rapide et efficace
� KnowItAll offre une grande flexibilité: 

• Analyse de produits purs
• Analyse de mélanges semi-automatique ou 

automatique
• Déformulation
• Combinaison de différentes informations pour 

l’identification
� Utilisation directe des données brutes de tous les 

constructeurs
� LEA est le représentant pour la France de BIORAD et 

nous dispensons des formation pour le logiciel


