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Analyse Par Spectromérie Infra-Rouge

Des formes de
produits tres variées
peuvent étre analyseés

— _amm Certaines formes

= peuvent étre

plus difficiles a

identifier que
d’autres




L'identification de Produits -
Spectrométrie Infrarouge

Problématique de l'identification d’un produit par
spectromeétrie 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



L'identification Des Produits
Applications

Controle Qualite
Identification de Contaminants
Détection d’Adultérations
Mise en évidence de Fraudes
Identification de Produits inconnus
Deéformulation



IDENTIFICATION INFRAROUGE

Rappels sur la Spectrométrie IR

Méthodes d’analyse

Le concept KnowlItAll

Identification avec ID Expert et Deformulation Expert
Identification avec KnowlItAll SearchlIt

Identification avec KnowlItAll Mixture Analysis
Exemples d’identifications
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La Spectrométrie Infrarouge
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La Spectromeétrie Infrarouge
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La Spectromeétrie Infrarouge
Gamme Spectrale du Moyen Infrarouge
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires

Vibrations de déformation
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires

Vibrations de déformation
Torsion (twisting) O

-

o0 @0




La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires

Vibrations de déformation
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La Spectromeétrie Infrarouge
Vibrations Moléculaires
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Transmittance [%]

La Spectrométrie Infrarouge
Exemple de I’'Acétone
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Transmittance [%]

La Spectrométrie Infrarouge
Exemple de I’'Acétone
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IDENTIFICATION INFRAROUGE

> Rappels sur la Spectrométrie IR

> Méthodes d’analyse

» Le concept KnowlItAll

> Identification avec ID Expert et Deformulation Expert
> Identification avec KnowlItAll Searchlt

> Identification avec KnowItAll Mixture Analysis

> Exemples d’identifications

» Conclusion



Rappels sur la Spectrométrie IR
Méthodes d’analyse

Méthodes utilisées pour l'identification en Moyen
Infrarouge:

= Transmission sur solides, liquides et gaz

= ATR Pour les Liquides et solides

= Réflexion Speculaire

» Reéflexion Diffuse



Les Mesures en TRANSMISSION

Nécessite une préparation en général
(Film, pastille, cellule a nettoyer...)
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Les Mesures en ATR
Mesure rapide sans préparation
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Les Spectres TRANSMISSION vs ATR
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TRANSMISSION vs ATR

TRANSMISSION ATR
Les bases de données sont Les bases de données sont plus
historiquement tres fournies récentes et moins étendues
L'intensité des bandes dépend L'intensité des bandes dépend
directement de I'épaisseur de également de la longueur d’onde
I’échantillon *

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

versa
Les bandes les plus intenses La pression exercée par la presse
peuvent facilement étre saturées peut influencer l'intensité et la
par absorption totale (trop position de certaines bandes

concentreé)

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



Les Mesures en ATR

L'’ATR est la mesure la plus rapide a mettre en ceuvre sans
préparation, elle comporte cependant certaines limites:

= C’est une analyse de surface, |I'épaisseur de pénétration
n‘est que de environ 1,66um 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 a des bases de données dont les spectres
sont en transmission

= La pression exercee par la presse peut influencer
I'intensité et la position de certaines bandes (effet sur
I'orientation des chaines de polymeres ou le taux de



Les Mesures en TRANSMISSION

La mesure en transmission est une mesure de moins en
moins utilisée par rapport a I’ATR sauf pour les gaz car:

= Elle demande plus de travail en général car il faut
préparer |’échantillon (faire un film a partir de granulés,
faire une pastille KBr, utiliser une cellule liquide plus
difficile a nettoyer...)

mais elle conserve des avantages:

= Les bases de données sont généralement tres fournies
pour ce mode de mesure

= (C’est une analyse globale.

= On peut maitriser I'épaisseur traversée pour identifier
des produits minoritaires



Les Mesures en REFLEXION DIFFUSE ET
SPECULAIRE
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Les Mesures en REFLEXION DIFFUSE ET
SPECULAIRE

La mesure en réflexion diffuse n‘est en général pas utilisée
car:

= Elle demande une dilution dans du KBr (préparation)

= J| faut broyer le produit finement pour pouvoir I'analyser

= La forme des spectres est influencée par la
granulomeétrie du produit

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

= Cette méthode est plutot utilisee en proche infrarouge
(pas de préparation dans ce cas)



Les Mesures en REFLEXION
SPECULAIRE
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Les Mesures en REFLEXION
SPECULAIRE

La mesure en réflexion spéculaire n’est utilisée que dans
certains cas car:

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

= |'état de surface a une forte influence sur le résultat

= Elle n'est donc utilisée que dans lI'analyse de
revétements et résidus sur surface métallique (c’est
dans ce cas de la réflexion absorption)

= Dans les cas ou tout prélevement est proscrit
(conservation de documents ou ceuvres d’art)
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Le concept KnowlItAll®

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 (260 000+)

= La fourniture de bases de donnees
specifiques correspondant a I'application du
client (Polymeres, Mineraux, Produits
pharma...)

KnowlItAll permet |‘utilisation directe des spectres
des difféerents constructeurs



Le logiciel KnowItAll®

Le logiciel KnowItAll permet:

 De rechercher des produits dans des bases de
données personnelles ou commerciales, a
partir d'un nom, d’'une structure, d'un spectre
(IR, Raman, PIR ou Autres) ou de données
combinées

e De créer des fichiers structure et réaction
chimiques
e 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 a partir
= des bases de données:

ID Expert: identification totalement
automatique

Deformulation Expert: identification
automatique a partir de produits purs
uniqguement

Searchlt: Identification manuelle produit
par produit

 Mixture Analysis: Identification de
meélanges avec des fonctionnalités avancées




Le logiciel KnowItAll®
Fonctionnalités
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Le logiciel KnowItAll®
Fonctionnalités
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IDENTIFICATION INFRAROUGE

> Rappels sur la Spectrométrie IR

> Méthodes d’analyse

» Le concept KnowlItAll

> Identification avec ID Expert et Déformulation Expert
> Identification avec KnowlItAll Searchlt

> Identification avec KnowItAll Mixture Analysis

» Exemple d’identifications

» Conclusion



Identification IR Totalement Automatisée
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Identification IR Totalement Automatisée
ID Expert
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Identification IR avec ID Expert
Parameétrage des Corrections
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Identification IR avec ID Expert
Avancement de la Recherche
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 1 Composeé
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 1 Composeé
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 2 Composés
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés
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Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés
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e T e Résultats pour 1 composant Resultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants Resul - ‘ "
|Score  ¥/Info | Poids | Mom | Structure chimique | Spectre <auto> (IR/ATR-IR)|

’ [ Nouvelle recherche ‘ , i [ ‘
- 1 76.39 S5.0.  Spectre composite Iﬂtﬁ‘lctgb'cgffc

Statut de la recherche

IVISTHICUT TSIl T

‘ ETHISTERONE

Résultats pour 2 compaosants:
Meilleur résultat: 72.7% . EPIANDROSTERONE

PREDNISOLONE IN KB

Créer un rapport

-




Identification IR avec ID Expert
Résultats pour 3 Composés

ID Expert x|
N I I T e e

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Statut de la requéte 14 _ svx #80; ETHISTERONE
1 - SYX#52; EPIANDROSTERONE
= : DLX #157; PREONISOLONE IN KBr
Contréles Statut Correction ? 0.84 - Mixiure of Three Steroids
Ligne de base @ @ I 4
Bruit @ @ O 0.6—
Contaminants @ @ 7
Technigue . @ |IR_ - 0.4
Seuil de sélection de pic: 0.2+
0_
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 900 800 700 600 500 400
Corrections optimisées 7 cm™!
\ BARRE PLAGE D'INCLUSION
Distorsion d'intensité, Ecrétage vertical,
Décalage herizontal, Décalage vertical @ s p L : , ) |
Résultats pour 1 composant Résultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants Resul| o
] | Score ¥l 1nfo | Poids | Nom ~ Structure chimique Spectre <auto> (IR/ATR- [R}l

-

Creatl On d u n 5.0.  Spectre composite Iﬁ‘/@@ﬁc M
StaI::::::utli: ra p p 0 rt : ‘EH!ST.ERON_E

Résultats pour 2 compaosants: —

Meilleur résultat: 72.7% . EPIANDROSTERONE

PREDNISOLONE IN KBr

‘ Créer un rapport




Identification IR avec ID Expert

Rapport

I__ — SYX #80; ETHISTERONE
1 — SYX #52; EFIANDROSTERONE
1] —DLX#157, PREDNISOLONE IN KEr
075= — Mixture of Three Steroids
0.5
1 |
0_25—_ !
il | 'Ir.
i ~J A
0— e N

06/09/2018 13:12

Carrections manuelies | Aucun

Plage: Entier

Algorithme de recherche - Dénvée premiére de distance euclidienne
Chemin de requéte - S O

Score Info Poids Nam Struciure chimique Spectre
043 |ETHISTERONE n’(:tl:ﬁ) \ N
_/,\MJ'\_—J
EPIANDROSTE
030 |poNE i J | b
PREDNISOLON (NP
027 g INKar j"d
[« /\_'IL‘\-—N____UN')"J\F"




Identification IR avec ID Expert
Identification par pics

Ligne de base du spectre de requéte,
Distorsion d'intensité, Ajuistement de la
correction ATR du spectre de requéte

[ Nouvelle recherche

Statut de la recherche

Résultats pour 3 composants:
Meilleur résultat: 82.8%

Racultate nonir 4 eamnngante:

‘ Créer un rapport ‘

H 4 » M|

X
=

\

ID Expert <]
S | A e R O o L e o
| BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de la requéte 0254 _Inconnu  (Absarpiion spacirum) ' 4
|
Contréles Statut Correction ? 0.9-] " "\‘
Ligne de base Q @ = 1 \
Bruit @ @ o 0,154 [ l‘.\
Contaminants @ @ I‘ﬁiI |
Technique o (@ [ATR-IR v 0.1 i \l ‘l |
| (i
Seuil de sélection de pic: 0_05_: \I' ‘," " | I‘I
U 1 Intensité minimale du Fic: —_— — /
o I R
" 4000 ' 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2800 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 = 600
Corrections optimisées cm™
1]

La fonction seuil de sélection de pic
permet de définir le seuil d’intensite
minimale des pics pris en compte

pour l'identification par pics

MV

@ o016 LIGNOSOL LC 51.0%

il

|(4176.261, 0.127)



Identification IR avec ID Expert
Analyse fonctionnelle

1D Expert . )
A R N e T = T e T

A n a | y S e Inconnu (Absarption spacirum) II{I'I
fonctionnelle "A f| B

avec
correspondance
des bandes

f BARRE PLAGE D'INCLUSION
Aucun -

Résultats\pour 1 composant | Résultats des p|A| Groupes fonctionnels
J = Classmcatio Groupe Liats,,. ﬁage Intensite

" 3000

2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 = 60O

" 3600 3400

Liste des

® (1) Alkanes R(CH;)4-C

f O n Cti O n S ®  SolventImpuriti Cyclohexane

= Unsaturated Alipcis-14-polybutadiens

= b I ‘5_ # (@) Alcohals R-CH,-OH
p O S S I e S # (D) Alkanes R{CH2)4-OR

- | ® (D Aleahols Ph-CHR-OH
# (@) Sulfur CompounR-(C=5}-NH,

Cikai A & (@ Sulfur CompaunR-NH-(C=5)-NH; i

SR R sl

4 4 » M| |

|(4222.064, -0.058)



Identification IR avec ID Expert
Analyse fonctionnelle

R E W

S

h +[MId|a s

Statut de la requéte

Détail sur les _’
vibrations
correspondantes en

fonction de la bande
d’absorption

2400 ' 2200 2000
cm™’

BARRE PLAGE D'INCLUSION

0 N400 | 3200 3000 2800 2600

1800

1600 1400 = 1200 = 1000 800

Résultats des pics ~ Groupes fonctionnels

Mode

NSIUILGLY uul L Lompc)Sa

{ [ Nouvelle recherche ‘ L,

=] @ Alkanes

Classification  Groupe 3is... Intensité Notes

R-CH,-R

Plage

H 2936-2916 strong antisymmetric stretching

Statut de la recherche

CH

2863-2843  strong symmetric stretching

CH 1485-1445  medium deformation

Résultats pour 1 composant:
Meilleur résultat: 82.4%

T »

# (@) Alkanes R(CHy4-C

s = Solvent Impuriti Cyciohexane
Résultats pour 2 composants:

&3} Unsaturated Alijcis-14-polybutadiene

@ (1) Alcahols R-CH,-OH
Créer un rapport M (1) Alkanes R(CHZ)4-OR
- @ (i) Alcohals Ph-CHR-OH

»

LA

b ¥ |

(4222.064, -0.058)



IDENTIFICATION INFRAROUGE

Rappels sur la Spectrométrie IR

Méthodes d’analyse

Le concept KnowlItAll

Identification avec ID Expert et Deformulation Expert
Identification avec KnowlItAll SearchlIt
Identification avec KnowItAll Mixture Analysis
Exemples d’identifications

YV V V V VYV VYV VYV V

Conclusion



Identification IR avec KnowlItAllI®
Searchlt

Dans le menu d'onglet Données choisir Searchlt

Fonctions de badfe | ;al’C]'l.It

|__Domnées | [ |

-

rofils de recherche : | <pas de prefil>

Paramétres de recherche

Bases de données

Disponible pour la recherche :

Les bases de données Inter... Limitera la technique spectrale : |Tout Rt Rafraichir ‘ [ Avancé... ‘

Propriété/Nom B Référenice - avec licence | Nom Code DB Emplacement o

ii-Référence - sans licence | ATR-IR - Controlled & Prescription Drugs 1 - Bio-Rad Sadtler DWX <Derniére version> =
Spectral: & Utilisateur ATR-IR - Controlled & Prescription Drugs 2 - Bio-Rad Sadtler DW2X <Derniére version>
R i Liste de résultats ATR-IR - Controlled & Prescription Drugs 3 - Bio-Rad Sadtler DW3X <Derniére version>
: ATR-IR - Flavors & Fragrances - Bio-Rad Sadtler FFWX <Derniére version>
@ ATR-IR - Inorganics 1 - Bio-Rad Sadtler YWX <Derniére version>
ATR-IR - Inorganics 2 - Bio-Rad Sadtler Yw2X <Derniére version>
@ ATR-IR - NIOSH Packet Guide to Chemical Hazards Compounds - Bio-Rad Sadtler NAX <Derniére version>

. ATD_ID _ Mitraranticale _ Rin_ Rad Sadtlar [eiN'Y ~DNarnidra uarcinns LJ

4] § i = | +

puc
=

I

Ajouter tout ‘ Ajouter Retires ' Retirer tout

Vaper Phase IR Sélectionné pour la recherche :
Proche IR Nom Code DB Emplacement

Raman ATR-IR - Controlled & Prescription Drugs 1 - Bio-Rad Sadtler DWX C\Users\Public\Documents\Bio-Rad Laborataries\KnowItAl\Databases\IRVATR-IR - Controlled ...

ATR-IR - Controlled & Prescription Drugs 2 - Bio-Rad Sadtler DW2X C\Users\Public\Documents\Bio-Rad Laboratories\KnowlItAl\Databases\IRVATR-IR - Controlled ...

ATR-IR - Controlled & Prescription Drugs 3 - Bic-Rad Sadtler DW3X C\Users\Public\DocumentsBio-Rad Laboratories\KnowItAll\Databases\IR\VATR-IR - Controlled ...

ATR-IR - Flavors & Fragrances - Bio-Rad Sadtler FFWX C\Users\Public\Documents\Bic-Rad Laboratories\KnowItAll\Databases\IR\ATR-IR - Flavors & F...
ATR-IR - Inorganics 1 - Bio-Rad Sadtler YWX C:\Users\Public\Documents\Bio-Rad Laboratories\KnowltAl\Databases\IRVATR-IR - Inorganics ... ~
‘ Sélectionner en parcourant... Limite de taille de liste de résultats : 50 "I Tous les résultats
Rechercher

Traitement spec| Recherche #2

Analyse du spec



Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Ouverture d’'un spectre IR quel que soit son
format

EEEL3

R Y

Rapide
Structure

[ Propriété/Nom ‘

Spectral :

T

Proche IR
Pic:

IR
Vaper Phase IR ‘
l Proche IR

Raman

O & Profils de recherche : ||| Eﬂ 7z | D'S 3 ‘@L—h '@! |
Rechercher par Paramétres de recherche
Bases de données| IR Spectre |Résumé|
Base:

Méthode de recherche pour: AX18-05525 FILM (Absorption spectrum)

|Déﬂ'vée premiére de distance euclidienne ~ [¥] Le spectre de requéte est ATR [¥! Corrections optimisées

i .
Ouvrir un |
spectre |

Parameétres avances...

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

FILM {Absorption spectrum)

] | |
3 o
o | |
] ] ﬁ ‘
0.1 [ ‘ | |
| \I | 1 “
] | V] '
E / | I [
\ i A
04 o == = o o I i = R = == =W
40000 3800 3600 3400  32bo | 3000 | 2800 2600 | 2400 | 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 sbo  ebo
cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION
[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte \ Madifier manuellement les plages de masque... ‘ | Modifier le spectre ‘

Rechercher




Identification IR avec KnowItAll® Searchlt
Paramétrage du spectre IR

D&

B2 2| N?]

Prfis derecherche : | <pasde profl - BB b+ DL M| 2 o | e |l
Rechercher par Paramétres de recherche
Bases de données| IR Spectre |Résumé|
Base :

Rapide
Structure

[ Propriété/Nom ‘

‘Spectral :

Y

[Vap_ur Phase IR
Pic:
T

[ PoteR ]

Méthode de recherche pour: AX18-05525 FILM (Absorption spectrum)

[¥]Le spectre de requéte est ATR [¥| Corrections optimisées

Affichage du

|Déﬂ'vée premiére de distance euclidienne ~ ‘

e ——

‘ Paramétres avances... ‘

[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte

’—; = FILM {Absorption spectrum)
spectre a
identifi
. I
0.2-] |
1 | | ‘
1 B ‘ r
0.1 l ‘ll | ‘ h |‘
L1 | ‘
| |
I|‘ \.‘ [ l\ ,“
] | ) 'l /
\ I\ J.‘ \
x = mm— = " Negveas o= .y oy
4000 3800 3600 3400 3200 | 3000 | 2800 | 2600 2400 | 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 glo  sb0
cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION

l Modifier manuellement les plages de masque... } | Meadifier le spectre ‘

Rechercher




Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Définition du mode d’analyse

, narC wre

Rechercher par
Base :

Rapide ‘
[ Structure

| Propriété/Nom |

Spectral :
|Vapﬂr Phase IR

Proche IR

1l

Pic:

:

IR

Vaper Phase IR ‘

| Proche IR
Raman ‘

D& B | k‘?! Profils de recherche :

| <pas de profil>

Paramétres de recherche

5 2 A | b | Dl ] =

= 14 I
Bases de données TRSPEﬁrP|Ré5uméI ChOIX de Ia methOde :
Méthode de recherche pour : AX18-05525 FILM (Absorption spectrum) , .
|Dér1'vée premiére de distance euclidienne [¥] Le spectre de requéte est ATR -— C O rre I a t I O n
—: FILM {Absorption spectrum) — D i Sta n Ce e u CI i d ie n n e
; ‘ 14 = 14 = \
| > _Dérivée premiére et
| distance euclidienne
: i , ,
Al -Derivee seconde et
0.1+ [
| . Y
B distance euclidienne
04 _,..-" S===i——iy — o I G Nt e = ==
" aobo ' 3800 ' 3600 = 3400 = 3200 = 3000 2600 2600 = 2400 = 22b0 | 2000 = 1800 = 1600 1400 1200 1000 = 800 00
cm™
l . BARREPLAGEDWCWUSON |
[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte I Madifier manuellement les plages de masque... ‘ | Modifier le spectre ‘
| Rechercher




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Définition du mode de mesure

Ak W| By F|_k9! Profils de recherche : |<pa5_d_e profil> '”E_Q | Es -+ ‘@LL '\"'_‘"! | % 4w | “ |@L@H—ﬂ:‘ y}}-i
Rechercher par Paramétres de recherche
Bases de données | IR Spectre |Ré5uméi
Base :
W Méthode de recherche pour : AX18-05525 FILM (Absorption spectrum)
[m |Déﬂ'vée premiére de distance euclidienne ~ [¥] Le spectre de requéte est ATR [¥! Corrections optimisées ‘ Parameétres avances... ‘
[PrepriétélNem‘ | _ ) B e ) A
| Indique le type de spectre

ot | o9 au logiciel.
Proche IR _| | . .

| | | Permet au logiciel

i || | d’effectuer la correction

1 /' ATR ou inverse si

et I ' nécessaire.

" 4000 ' 3800 3600 | 3400 = 3200 = 3000 = 2800 | 26(

FILM {Absorption spectrum) ,

—
cm™

I BARRE PLAGE D'INCLUSION

[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte \ Madifier manuellement les plages de masque... ‘ | Modifier le spectre ‘

Rechercher




Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Définition des corrections spectrales

Rapide ‘
[ Structure

| Propriété/Nom |

Spectral :

Y
Proche IR

Pic:

T

Vapor Phase IR

[ procher. |

i

|Dér1'vée premiére de distance euclidienne ~

Méthode de recherche pour: AX18-05525 FILM (Absorption spectrum)

[¥] Le spectre de requéte est ATR

‘0 W| Ee] F| k‘?! Profils de recherche : |<pa5_ de profil> '”EQ_ | s - ‘@LL M | 2 0@ | <+ |@MLU}1‘ ;_‘,i-‘-i
Rechercher par Paramétres de recherche
Bases de données | IR Spectre |Ré5uméi
Base:

[¥] Corrections optimisées Parameétres avances...

—; FILM (Absorption spectrum)
D.S—j
O.‘l—_
4000 3800 3600 3440 3200 3000

[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Applique des corrections
aux spectres a identifier |
et ceux de la base de |
données si nécessaire _ L

2000

2800 2600 2400 2200 1800 1600 1400 1200 100 | 8OO0 | 8OO

cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION

Modifier manuellement les plages de masque... ‘ | Medifier le spectre ‘

Rechercher




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Définition de la gamme spectrale

[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte

Searchit _ : x|
D& By F|_k9| Profils de recherche : | <pas de profil> '”_E_Q | [y - ‘@L—h M E 2 | & |@ML@:‘ y:i‘:.i
Rechercher par Paramétres de recherche
L ! It
‘-Basesd = - = e 1
Base: 1 Masques d'inclusion/exclusion spectrale
| Méthol 1
Rapide ’— Masques d'exclusion spectrale ( ette fo n Ct I O n
Dériv | Paramét -
Structure é Sélectionnez les éléments de la liste d (S ot b N

optinen, | [W| oimachimesmnesic o ) @t

- Acétone
Spectral : ] Dichlorométhane Y 4 ng.

_ NI 5 o e d’utiliser des
v 1 Disulfure de carbone u I I r
lVap_ﬂr Phase IR 0.3+ e
Proche IR _' ~ Modifier... "l Utiliser la plage I I l a S q u e S
. ’ :
0.2+ Masques d'inclusion spectrale eXC u S I O n
Pic: 1 Plage haute Ple 7 7 - - r
IR

—— predefinis au | |
Vapor Phase IR | 0.1 ( |
—————— 1 |
e s spectre \ |

] \ |

Raman 5 Suppirimer Ajouter . wunser 1 proge ciuere = -‘l - J I':__
- o J -  ——— - — =] —E —— r -
2400 2200 2000 1800 1800 1400 1200 1000 Bdﬂ 660
BARRE PLAGE D'INCLUSION

Modifier manuellement les plages de masque...

‘ | Meadifier le spectre ‘

| Rechercher I




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Définition de la gamme spectrale

[ 7 | k‘?! Profils de recherche : | <pas de profil> '”EQ_ | o+ ‘@L—h M| a8 .4 R H@uf La | I Ste

D& R

Rechercher par

Paramétres de recherche

— — d’exclusions

Masques d'inclusion/exclusion spectrale
7‘ Métho
Rapide Masques d'exclusion spectrale ‘ e rl I l et
| |Dér1'v > Corrections optimisé
[ Structure Sélectionnez les éléments de la liste dont vous ———
| souhaitez que la piage spectrale soit exclue | Annuler ‘ I d ’e XC | u re

l Propriété/Nom ‘
- Acétone
Spectral : ] !Dichlnrométhane -
= 2ioxyde de carbone
o Disulfure de carbone ra pld el I lent |es
|Vapﬂr Phase IR 0.3+
Proche IR 1 ~ Modifier... ‘ "] Utiliser la plage compléte b a n d e S

K| [ correspondant a

pies Plage haute Plage basse

——— | des polluants ou

j I
[ roven : des solvants I
&n‘ Supprimer Ajouter [V Utiliser la plage entiére ”, IL_

0 e = -

i ——__ habituels

L f 2400 2200 10 600
cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION

Base:

i | »

[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte ‘ Modifier manuellement les plages de masque... ‘ | Modifier le spectre ‘

Rechercher




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Lancer la recherche

D&

B 2| A7)

Rapide
Structure

[ Propriété/Nom ‘

‘Spectral :

Y
[Vap_ur Phase IR
pomen_
Pic:
T
[ procher. |
e

prfis de rcherch: | <pas e prfi> - b+ D] 5 e e ks
Rechercher par Paramétres de recherche
Bases de données| IR Spectre |Résumé|
Base :

Méthode de recherche pour: AX18-05525 FILM (Absorption spectrum)

[¥! Corrections optimisées

[¥] Le spectre de requéte est ATR

|Déﬂ'vée premiére de distance euclidienne ~ ‘

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

= FILM {Absorption spectrum) n

Lance la
02 recherche

Rl

= ,‘I \

0.1

0=

Parameétres avances...

2400 | 22b0
cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION

4000 3800 | 3600 3400 | 3200 | 3000 = 2800 | 2600

[Tl Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte

1800 1800 1400

L Modifier manuellement les plages de masque... ]\Madiﬁer le spectre ‘
N\

‘l Rechercher I




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Affichage des résultats

Spectre inconnu et Informations détaillées
n=rtmea galactionné '

3+ | v & |

ATRIR | |

- BWX #20; Polyethylene, high densily
- FILM (Absarption spectrum})

g—ECHE—CHZﬂ—Fé

Propriétés préférées | Sous-structs
( Sous-structs sél. | Original Data Files
Toutes les propriétés @
_ . Nom Valeur 2
000 " 3800 " 3800 3400 ' 330 ' 3000 " 2800 " 2800 " 240 " 2200 " 200 " 180 " 1800 " 14 " 12s " o~ s~ eho  ado || zzi?;]ylene' i
il CAS Registry 25213-02-9
Table |TmT‘ Number
~ |Har '|Et| uette,‘Co' DB!ID INom » | [|Catalog Number 041 =
- 55 wa =i Cumr.nen’is white pelltﬁts
density Density 0.95 g/cm®
I o Instrument Name  Bio-Rad FTS

Ethylene/methacrylic Lot Number 500209020 =
8847 ® Bwx 122 acid copolymer 96/4 :
Melting Point 121°C
Mol.Weight 125000 g/mol
3 88.28 @ GX 2096 KEMAMINE T-2801 .
Refractive Index 1.54
i i 1 . asC o L R

Liste des resultats de l'identification classeés par HQI




Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Rapport d’analyse

Film Plastique 1 Identification

P BWX S0, Palyebiylene_hoh demsily
"1 — InconnuiFiLM PLASTIOUE {Absarption spectgm )

: { -
.34 L cHCHy

E I ¥ = I
B2
01

1 0

s !

& i IIl‘s--_-- O i
4do0 3500 3000 2200 2006 1500 1000 =0
cm
Hail Etiguett= rectic)] OB o Mom Spectre
LR BWX 20 Polyethens. high density '
) ll\, | -
Mom Waleur

Maom Folvethylens, high density
CAS Registry Mumbes 28313-02-8
Cataiog Mumber 041
Commenis whilz palias
Ciensity 085 glem?
Instrument Mame Bio-Bad FTS
Lot Mumber SO020B00
Mi=iting Point 121 *E
Aol Weight 125000 gimal
Hefractive Indes 1.64

Source of Sampls

Scentific Polymer Poduds_ Ing,

Source of Specirum

Forensic Spectral Research

Technigis

ATR-Meat (DursSampliR (1}




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Apport des corrections spectrales

Searchit - - .
D &| B @ k‘?: Profils de recherche : |<pas de profil> 'N 2] ,'f-fi [+ - ‘@@L e g e | e ‘ML{L| Ii-i""

Rechercher par Paramétres de recherche

Bases de données | IR Spectre R&sumé|

Méthode de recherche pour : Antimites 5529 (Transmittance spectrum)

Base :

Rapide
|.Corrélaiion " [ZlLe spectre de requéte est ATR || Corrections optimisées Paramétres avancés...

i

| Structure

Proprigte/Nom l

4 - Antimites 5529 (Transmitiance spectrum)

J 0.5 ‘

Vapor Phase IR

Proche IR

Spectral :

i

Raman 0.3
Pic: E
R 0.24
| Vapor Phase IR E
= = 0.1
Proche IR
[ Raman s,
0_ N
T ! 1 T T y T T T y T ! 1 T T T T T T ¥ T v Y v ~= T T T T T T
4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1 5‘[]0 1400 1200 1000 860 560
cm™
| BARRE PLAGE D'INCLUSION
[Z] Appliquer la carrection de ligne de base au spectre de requéte l Madifier manuellement les plages de masque... l l Madifier le spectre ]




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Résultat spectre brut

Minelt

Dl = By BBy Byl 2| 28 N2 ,I?-‘ub@hem‘ Afficher les profils : ‘4;}&5 de profii> - | B S
b+ M0 o e e s LT o DA L D W A
R ' =
— HEX #6627, p-DICHLOROBENZENE
— Antimites 5529 (Transmittance spectrum)
Sous-structs sél. | Original Data Files
Propriétés préférées | Sous-structs
Toutes les propriétés Attachements
-\ _ Nom Valeur 2
R e B P P e AN I R B PO B P S e s S e SR e OSSR s S ey S By S v v Nom p-DICHLOROBENZENE
4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 ado 800 400 - .
em- Boiling Point 174C
Classification Scholl= SOLVENT
Table| Tracé '|| S | | _ ‘ Density 1458 G/CC
HQI Etiquette > DB|ID | Nom | Spectre <auto> (IR/ATR-IR) = S
1 76.87 BWX 71  Poly(phenylene sulfide) [£]| ||Formula CeHacl2
InChI INChI=1S/C6HACI2/c7-
; —_— I - BIS(4-CHLOROPHENYL) InChIKey OCIBOOLMMGQPQU-
’ = DISELENIDE Melting Point 53C
Mol.Weight 147.0 i
3 : p-DICHLOROBENZENE Optical Properties  Index of Refraction=

15210
Sample Description HYDROCARBON -

T_-RRORAM_A_ | Il J 1 i AT A T




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Résultat apres corrections avancées
brevetées

Minelt . > .
0 & E‘| By By 'h” F| 44 K?|[PubCihem ‘ Afficher les profils : ‘spa_s de profil> v” EHiE
e+ | v O | < i A | o hn b (0D i 2 | 000 b o ]t 0l WL [ e | 82 A ||
R 4
- HSX #8627, p-DICHLOROBENZENE
— Antimites 5529 (Transmittance spectrum) (ATR corrigé)
CIQCI
n Sous-structs sél. |  Original Data Files
“ Propriétés préférées | Seus-structs
A }\ | { Toutes les propriétés Attachements
. 5 P S IR¥A I Nom: Il Valeur. =
—— T T T T T [ T T T T u Nom p-DICHLOROBENZENE
4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 ado so 4bo . ’
em- Boiling Point 174C
Classification Scholl= SOLVENT
tebe Trace | - Density 1.458 G/CC
|HQI Y| Etiquette . Co/DB~|ID | Nom ~| Spectre <auto> (IR/ATR-IR). | ‘%‘ i T =
p—ﬂICHiOROBENZENE ; InChl InChI=1S/C6HACI2/c7-
InChIKey OCBOOLMMGQPQU-
Melting Point 53C
1 ¥ v
@ BWX 71 Poly(phenylene sulfide) Mol Weight VT
| Optical Properties  Index of Refraction=
3 82.23 @ MBX 2534 gIISS(;:g:l'BOEROPHENVL) 1.5210
. - Sample Description HYDROCARBON -




Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Utilisation de la barre d’exclusion pour
I'identification

Structure

i

Proprigté/Nom

Spectral :

Vapor Phase IR
Proche IR

Raman

!

Pic:
IR
Proche IR
[ Raman

|Dérivée premiére de distance euclidienne "‘

Polymére (Absarplion spactrum) F

0.3 ‘|

0.2+ ‘ |
0.1 | ‘
|

[¥] Le spectre de requéte est ATR

! 0O & By & |_k'3: Profils de recherche : | <pas de profil> - Eﬂ e < |@@ My s g g e ‘@@L e, | i
Rechercher par Paramétres de recherche
Bases de données | IR Spectre |Résumé‘
Base:
/ﬁ Méthode de recherche pour : AX08-04866.001 Polymére (Absorption spectrum)
apide

¥| Corrections optimisées

Parameétres avances...

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

4000 3800 | 3600 3400 3200 3000 2800

[" Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte

2500 2400

2200 2000

cm™

! BARRE PLAGE D'INCLUSION 1

1800 1600 = 1400 = 1200 = 1000 | 800

l Modifier manuellement les plages de masque... | ‘ Maodifier le spectre l

Rechercher l




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Utilisation de |la barre d’exclusion

Polymere A1 Identification Produit 1

E.E—f ~DAXREATY PEADT
] - Inconnu: Falymare i&iﬁn‘ﬁ.icns::-&rh‘um] {ATR comige)

o4

0.3

p.2-]

B, 1

4000 3800 3000 29500 2000 1a'c:u a ﬁhc " 40D T R R

Mom Valsur

Mo PE 107

Chemioal Descnotion POLYETHYLENE

Classificabion FOLYMERS - POLYETHYLENES

Source of Sample Can Industmes, Inc., Rewsne Polymers Divizan

Techmgus FILAL

HGH Etiqusti= fr=oti) DB 1T Ham Spectre

BT .74 DX 5511 |PE 107 M
/ 1 |




Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Utilisation de la barre d’exclusion pour
lI'identification

Searchit

| B 2 |_k'3l Profils de recherche : |<pas de profil> -“ Eﬂ ja:j'i o |[EE|_L My s g g e ‘@uﬂ_ [LdL | l‘i’"|

0O &
Rechercher par Paramétres de recherche
|Bases de données| IR Specire |Résumé,

Base :

/ﬁ Méthode de recherche pour : AX08-04866.001 Polymére (Absorption spectrum)
apide

@ |Dérivée premiére de distance euclidienne "‘ [¥] Le spectre de requéte est ATR ] Corrections optimisées Parameétres avanceés...

Frvpriétéf!\lﬂm| ’ BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Spectral :

054 - 001 Polymére (Absarption spactrum}) F

——

o] | | | Retour a la fonction

e I |l Searchlt

Pic: 0.2

[ ;
Proche R | 1
[ Raman 03

4000 | 3800 | 3800 | 3400 ——7T300 3000 = 2800 | 2600 = 2400 = 2200 « 2000 | 1800 -TEOO | 1400 | 1200 = 1000 | 800 | 600

" oabo
cm™
! BARRE PLAGE DINCLUSION 1
[" Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte l Meodifier manuellement les plages de masque... | ‘ Moaodifier le spectre l

Rechercher l




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Utilisation de |la barre d’exclusion pour
lI'identification

La barre d’exclusion permet de

Searchlt =
e e e e mae EFINIF l@s bandes d’absorption
Rechercher par Paramétres de recherche
wssee o) J@VanNt tre ignorees
Base :
| Méthode de recherche pour: . - .-
| Rapide |
|ﬁl |Der|vee premiére de distance euclidienne " [¥] Le spectre de requéte est ATR ¥l Correcighs optimisées ‘ Parameétres avanceés... ‘
|M| BARRE PLAGE D'EXCLUSION
- 054 - 01 Polymére (Absarption spactrum)
Spectral : ||
E |
1R L
ol || |, |
|Vapar Phase IRI | |
0.35 !
Raman | T
4 | |
Pic: 0.2 |
T |
E |
W h
TV [ 9E
| Proche IR | Al \
| gaman | .
0 S EREmEa —— — — e P S e s
T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T ) T T T T T T T
4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 = 2200 2000 1800 1600 1400 1200 = 1000 800 600 400
cm™
| BARRE PLAGE D'INCLUSION 1
I”| Appliquer la correction de ligne de base au spectre de requéte I Meodifier manuellement les plages de masque... | ‘ Madifier le spectre ‘
| Rechercher




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Utilisation de |la barre d’exclusion

Polymere A1 ldentification Produit 2 (Contaminant)

o5 —ceneit olsanioe TSN _
—iInconnu: Folymérs | Aherepiion s M) {ATR comipe]

[EE

o3

n2

R

i 18
|
|
\.I I-. 4
‘: \ IRt
=

g i y —
\ Rt =
4000 3500 2000 1800 S0 14b0 0 1200 0 toop 00 ebo 0 e00 0 400
em™’
Mom Vabeur
Mom OLEANIDE
Boiiing Point 23ac
CAS Registry Mumber 14020
Catalog Mumber S-005E2
Deensity 0886
Flash Pamt 055G
Formuda CI8H3END
hefting Paint GE-TEL
Afol Weignt 28148
Sowrce of Sampls Chem Serves, Ine, West Chester, Pennsylvania
Ho Etquesi= rectiq  OH i} Ham Spectrs
8281 CEX 411 OLEAMIDE f ‘\ &
.JJI\JIl'L.jJL o _nl'!'-"--.v.. P




Identification IR avec KnowlItAll® Searchlt
Utilisation de |la barre d’exclusion

Polymére Al Produit 2 Zoom

0.09~ -cBx#411; OLEAMIDE [N
3 — Inconnu: 001 PolymarejlAbsorption spectrum) (ATR corrige)

|
|
I ol
| N
J
1|
it
| = |
N
—] -+ —— — = e

‘2500 2000 1800 4600 1400 1200 1000 800
cm™’

600




Identification IR avec KnowlItAll® SearchlIt
Utilisation des Propriétés du produit

—

Searchlit x|
D Iﬁ“ =E| E_“ | k"l Profils de recherche : |<pas de profil> 'H E @ x

Paramétres de recherche

Rechercher par

ases de donnéagd Propriété/no ‘IR Spectre‘
Base : 7
Rapide | rgpffeté

‘ Correspondance exacte ] Contient \ Commence par ‘

Vales

==H En cliquant sur Propriété/N_om un ,nouvel
— = onglet s'ouvre avec Ieg fonctionnalites de
: recherche par mots clés, il peut étre

— combiné avec la recherche spectrale

l Proche IR |

Raman I

Effacer tout | Effacer

AX18-06599.001 (Absorption spectrum) |




IDENTIFICATION INFRAROUGE

Rappels sur la Spectrométrie IR

Méthodes d’analyse

Le concept KnowlItAll

Identification avec ID Expert et Déformulation Expert
Identification avec KnowlItAll Searchlt
Identification avec KnowlItAll Mixture Analysis
Exemple d’identifications

YV V V V VYV VYV VYV V

Conclusion



Identification IR avec KnowlItAll®
Mixture Analysis

B Mixture Analysis - KnowItAll® Informiatics System, 1D Expert

Fichier Edition Affichage Licence Aide
Transfert vers: 4> Reportit "% ID Expert &4 Deformulation Expert €3y Searchit CF Base de données Minelt «f QC Expert €y Processit R <Ch Analyzelt IR b Analyzelt Polymer IR

Bl b+ [[E®] o 2 fe ] e |k [

VIEXTUre Analys
) & | By 2| N?| profils de recherche :
Paramétres de recherche

Bases de données Spectre de mélange | Composants inclus | Composants exclus | Résumé|
Méthode de rechierche pour:  SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum)

[[)éqvégp[ermé:e de distance euclidisnne. | [¥|Le spectre da requéts estATR || Cornrections optimisé
MNombre maximal de composants: |2 -

<pas de profil>

BARRE PLAGE D

— SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum)

|
- \ /f\

0.1-; 'U i | 1

" agbo ' '3s00 3800 3400 3200

BARRE PLAGE D'INCLUSION

Modifier manuell tles plages d 7 J [ Edition I | Impartation.. ‘

|| Appliquerla comection de base au spectre de requéte

Traitement spect| || SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum) \
e NI IM




Identification IR avec KnowItAll® Mixture
Analysis

Mixture Analysis

0 ﬁr—‘| E=) i"‘ ‘ k‘? | Profils de recherche : |<pasde profil= '” E ﬂ | E@ - ‘@@l @ | % 3 h@ | - |LL:I.,[M:‘ p};"i

Paramétres de recherche

Bases de données Spectre dm'ng ants inclu: lCamposatc. clus JRésumé|

Méthode de recherche pour:  SA HARCOT: LAN
ID rivée premigre de distance euclidienne | e is.
-

= SAC DE'HARCOTS BLANCS (Abx

-« Ici il y a des fonctionnalités:
e Le nombre de composants attendus
| « La possibilité d’inclure un spectre dont
on connait l'identification (spectre d‘un
solvant, produit connu comme
UM' 4000 3800 - 35?‘_ présent"')

——. | g possibilité d’exclure des composants

| | Appliguer la correction de base au specire de requét

SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum) |

|||||



Identification IR avec KnowItAll® Mixture

Analysis

Affichage des Résultats — Spectre Composite

Liste de résultats: SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum)
4|1 | » M b+ b |100 Enregistrements

D = B : PubClhem || Affi '<p§sd_eprqﬁl>.- - BB
b L ] o, il o A b (T 1 0 L b it W | o M 42
x|
ATR-IR |
— Spectre composite
03] ~SAC DEHARCOTS BLANCS (Absorption specirum)
0.1
0 = Propriétéspréférées | sousstructs
" 4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 = 800 80O Sous-structssél. | Original Data Files
cm™ Toutes les propriétés I Attachements
Tabie ITracé | oy | Melet |
‘HQl ¥ Poids - Exclure Co/DBZ|ID = Nom Structure chimigue <auto> {(IR/ATR-IR) - ':I
] =l
1- -. (i) Spectre composite
PP Isplen® PP 074-
oz O @swax a0 00
0.27 () @ wx 1693 CAMEL-FIL
S.0. @ Spectre résiduel
v e e
2 91.73 S.0. ()] Spectre composite lt N =
Ajouter... Modifier... | Supprimer

|(2900.829, -0.062)



Identification IR avec KnowItAll® Mixture
Analysis

Affichage des Résultats — Spectres des
produits identifiés

Minelt : .
‘0 ﬁ’| - %| By N\ ?‘ 4% K7 | Pu 3;?hamf§ Afﬁcherlespmﬁls_:Isgasdepraﬁb.- 1 | Eﬂ ‘>f'|
5 o R v ) s A . W ™ oy
4 DWW v O | e g | e Ak S ([T TR0 Dl M ol AR A
{ X
ATRR | x|
— BWAX #420; PP Isplen® PP 074-NZM-77
5 — WX #1893; CAMEL-FiL.
-2=] _ SAC DE HARCOTS BLANGS (Absorption spectrum)
0.1
0 - - Propriétéspréférées | soussstructs.
" 4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 ~ 1400 1200 1000 600 600 400 Sous-structssél. | Original Data files
em™ Toutes les propriétés I Attachements
Table |Tracé j| . _ : oo | Nom CAMEL-FIL
HQI  ¥|Poids |Fxclure |Co DB ID = Nom Z| Structure chimigue Spectre <auto> (IR/ATR-IR) = || cremical Description CALCIUM CAREONATE
1 52.90 S0. 6] Spectre composite Density (Specific Gravity)= 2.70-2.71
Solution Data pH= (SATURATED SOLUTION)
85
PP Isplen® PP (074- :
N2M-77 Source of Sample Genstar Stone Products
Company
Technique ATR, NEAT
S Weight 22.57 LBS/GAL
5.0. @® Spectre résiduel
v e e
2 91.73 S.0. €3] Spectre composite lt N =
Liste de résultats: SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum) Ajouter.. Modifier... | Supprimer

M43 [ » M »+ > |100 Enregistrements |Copr. © 1980, 1981-2018 Bio-Rad. All Rights Reserved. |(2594.083, -0.024)



Identification IR avec KnowlItAll® Mixture
Analysis

Affichage des Résultats — Spectres des
produits identifiés

k- |i| ' %| By m‘ [ ‘ &% N?_\PUIL hem | Afficher les profils : I«:pasdepraﬁb.- 1 | E @ P4 |
LA RTINS e P e A
ATRR | x|
— BWAX #420; PP Isplen® PP 074-NZM-77
5 — WX #1693; CAMEL-FIL
-2 — SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum)
0.1
0 = Propriétés préférées | Saus=structs
" 4000 3800 3600 34D0 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600  4do Sous-structssél. | Original Data Files
em™ Toutes les propriétés | Attachements
- Nom  Valeur 1
Table ITr«"_i_ce. J| j l : : i | | Nom CAMEL-FIL
— = =T i — = -
!HQI Y Poids Exclure | Co DB | ID | Nom 7| Structure chimique Spectre <auto> (IR/ATR-IR) & Checiidl Drscribon CALCIUM CAREONATE
1 52.90 S0. @ Spectre composite ﬁL M Density (Specific Gravity)= 2.70-2.71
o : Solution Data pH= (SATURATED SOLUTION)
| 9.5
PP Isplen® PP 074 = e 4 ¥ 4
N2M-T7 PO s s I I I te eXC u re Source of Sample Genstar Stone Products
Company
- Technique ATR, NEAT
2 un spectre qui ne
-
© o e convient pas et de
om0 _scen F@l@ncer la recherche
Liste de résultats: SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum) | Ajouter.. Modifier... Supprimer

M 4|3 [ » M »e b |100 Enregistrements. |Copr. © 1980, 1981-2018 Bio-Rad. All Rights Reserved. |(2594.083, -0.024)



Identification IR avec KnowItAll® Mixture

Analysis

Exclure des composants

) F | k‘? - Profils de recherche : | <pas de profil> 'H E ﬂ X ‘

Paramétres de recherche

| Bases de données | Spectre de mélange-:lICdmpﬂsahfs inclus | Composants exclus frésumé’

Composanis exclus

I/
AL v

2000
GNX #842: GALL CLEANSE Natural Distary
Supplement/ Silibinin Complex

po
o

/

oV
/\ JN'*-H_JJ \F'J

2000
GNX #315; Devil's Claw Yuceca capsule

| p
: J\"qm_! UH“ 4

T T T
2000
DW2X #2186
5b-Pregnan-12a-bromo-3a,21-diol-11.20-dio. .

r
i

|
|-
T
2000
BWX #41. Palyethylene. chlorasulfonale (Cl 43%
by wt)

Supprimer |

| Appliquer la coreclion de ligne de base

|"ILe spectre estATR

| Exclure les composés qui sont similaires dans une limite de | = %

Ajouter..

Interrempre

Rechercher

AX18-06599.001 (Absorption spectrum)

MR



Identification IR avec KnowItAll® Mixture
Analysis

Affichage des Résultats — Spectre Résiduel

Minelt : .
a D ﬁf| - % (=3 m\ P‘ ﬁj k? |Pu C?'nerln§|: A-fﬁcherles;)mﬁls_:Ispasdﬂprqﬁla '|Eﬂ t".’!
e A R NS I TR S il TR . vt Y e | o S S el (OIS
ATR—IR| Tl =
— Spectre résidugl
0.2-] —SAC DEHARCOTS BLANCS (Absorption spectrum)
0.1
0 — | S W e e — -
W e Propriétés préférses | Sous-structs
" 4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1800 1400 1200 1000 &0 | 600 Sous-structssél. | Original Data Files
cm™ Toutes les propriétés I Attachements
Tabie ITra_Gé-j o | Vlews |
HQI  ¥|Poids |Fxclure |Co DB ID = Nom - | structure chimigue | Spectre <auto> (IR/ATR-IR) | ':]
E
1 52.90 S.0. @ Spectre compaosite
PP Isplen® PP 074-
o3 O ®@swax an "
0.27 () @ wx 1693 CAMEL-FIL
Spectre résiduel
2 ‘ 91.73 S.0. €3] Spectre composite i N =
Liste de résultats: SAC DE HARCOTS BLANCS (Absorption spectrum) Ajouter.. Modifier... | Supprimer
4|4 [ » M »+ > |100 Enregistrements

|(3883.052, -0.084)




Identification IR avec KnowItAll® Mixture
Analysis

Analyse d’'un comprimé Pharmaceutique non conforme
Défaut visuel sur un comprimé: inclusion d‘une
particule de couleur difféerente dans la pastille.

=> Analyse de la particule par microscopie IR

0.18 -Inclusion
-Comprimé conforme n

0.16— ‘

0.14—

0.12—

0.1+

0.08—

0.06—

0.04~

AN
|V
[
/ |
o |
'} | 1
/ \ |
/ J
= .‘" I/ |
! /\_/‘\_' ) ;I \
0.02— / -
Nor \'_,/
0 ) e

" 4000 3800 " Ty2bo” T 1000 8lo | eb0




Identification IR avec KnowItAll® Mixture
Analysis

Mixture Analysis.
R

Paramétres de recherche

Analyse d’'un comprimeé non conforme

Profils de recherche :

| <pas de profil> =T AT E

b |+ |Gl Wi ]
Bases de données| Spectre de mélange |Composants inclusl Composants exdusl Résumé‘

Méthode de recherche pour.  comprime 2 (Absorption spectium)

| Dérivée premigre de distance euclidienne = J

[V]Le spectre de requéle estATR || carrections oplimisées
Mombre maximal de composants |3 bt |

|, Paramélres avancés..

-Inclusion

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

0.154

Spectre du défaut |
_ du comprimé

Gl
| I
| |
" \ [
| s od w
o | Ihﬁ | I A \] \f \
0.05+ = J" ‘l i |] | N | |I|Lr| V] ‘l" |
y g | I\ i 1 | \
/ ) [\ ’I‘l, | R | P (ALY l\.' \
/ / \ ATAN A \,
™ \ | L | v
=i s 2ol = g | lJ \ef \
0_ R - —— = — = e ne e
4000 = 380 3600 3400 | 3200 = 3000 2800 2600 2400 2200

" 2000 1800 1600  14b0 1200 1000 800 800
cm™’
| BARRE PLAGE D'INCLUSION
|| Appliquer Ia correction de base au specte de requéte

“ Modifier manuellement les plages de masgue... ‘ |

Edition

| ‘ Importation... ‘

Rechercher




Identification IR avec KnowItAll® Mixture

Analysis
Analyse d’'un comprimeé non conforme
D' B £ W rrowsderechce: sposdeprolle <| EEER ¢

Paramétres de recherche

Bases de données | Spectre de mélange Composants inclus | Composants exclus | Résumé|

On ajoute la référence
comme produit inclus qui
sera utilisé par |'algorithme
et considére comme présent

E O




Identification IR avec KnowlItAll® Mixture Analysis
Spectre Composite sur 3 composés

ATR-IR

- Spectre composite

- Inclusion (Absorption spectrum)

el

MO

et R 2
s
Propriétés préférées | Sous-structs
Sous-structssél. | Original Data Files
= Toutes les proprietés ‘ Attachements
4000 3500 3000 2500 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 900 0o 700 800 Nom 1 T
cm™
Table ‘Tracé ‘
HQI  ¥Y|Poids . |Exclure [Co DB .|ID ./Nom - | Structure chimique Spec <auto> (IR/ATR-IR) | =

1l

HI Spectre compaosite

0.46 (O @®Dwax 1598 Lactose

=

0.12 O (D DW3X 3050 Magnesium stearate [MAMAMAT}

comprime 2
(
042 D {Abseorption spectrum) w




Identification IR avec KnowlItAll® Mixture Analysis

Spectre Comprimeé Conforme

ATR-IR

- comprime 2 (Absorption spectrum)
— Inclusion {Absorption spectrum)

046 (O (Dpwax 1508

012 (O  @owsx 3050

4000 3500 3000 2500 2000 = 1800 1600 | 1400 = 1200
cm™
Table |Tracé |
HQI ¥ Poids  Exclure Co/DB|ID ~|Nom ~| Structure chimique <auto> (IR/ATR—IR]_| =
- 1=
i 84.94 S.C. @ Spectre composite »I‘é): {m,\,k}

Lactose "‘?k

comprime 2

(Absorption spectrum)

Magnesium stearate [W} -

—x
Propriétés préférées | Sous-structs
Sousstructssél, | Original Data Files
Toutes les propriétés | Attachements:
Nom | Valeur =
< | 1l 3




Identification IR avec KnowlItAll® Mixture Analysis
Spectre Composé 1 Lactose
Spectre Composé 3 Stéarate de Mg

ATR-IR | =
— DW2X #1588: Lactose
— DW3X #3050; Magnesium stearate
~ Inclusion {Absorption spectrum)
o
/\./W\/\/\/\/\/J\o Ma
2
i f\[\ \ .
. '_J“ Wi,
b - Proprietés préférées | Sous-structs
D Sous-structssél, | Original Data Files
o === Toutes les propriétés | Attachements
4000 3500 3000 2500 2000 © 1500 1000 900  sdo 700 " edo " sbo T ado Nom Falaur
Nom | Valeur -
cm™” Nom Magnesium stearate
Table |Tracé | CAS Registry Number 557-04-0
HQl ¥ Poids ~ Exclure Co/DB.|ID  ~|Nom ~ Structure chimique | Spectre <auto> (IR/ATR-IR) | = Catalog Number N.A.
) ) A = Classification anti-adherent in the =
1l 84.94 5.0. @ Spectre compuosite ' manufacture of medical
tablets, capsules and powder
. Formula C36H72Mg04
0.46 DW Lactose
InChI InChI=15/2C18H3602.Mg.2+
InChlIKey XCKPAGQRMVFTIP-UHFFFAC
comprime 2 -
042 ) (Absorption spactrum) Instrument Name Bio-Rad FTS
Lot Number 5463
. Mol.Weight 593.270 g/mol
Magnesium stearate TRy —ur =
¢-|- —— — {11 ‘ ¥
= _ Il

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




IDENTIFICATION INFRAROUGE

Rappels sur la Spectrométrie IR

Méthodes d’analyse

Le concept KnowlItAll

Identification avec ID Expert et Deformulation Expert
Identification avec KnowlItAll Searchlt

Identification avec KnowItAll Mixture Analysis
Exemples d’identifications

YV V V V VYV VYV VYV V

Conclusion



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

Huile végétale

=

D (pe

e

e | o Ak st (e 2| 38 L L ) () Bk |

Statut de la requéte

Contréles Statut

Ligne de base @ @

Bruit . @

Caontaminants @ ()

Technique @ @ IATRvIR =i
Seuil de sélection de pic:
Corrections optimisées

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

référence, Décalage horizontal, Décalage horizontal dépendant de ')

I'intensite, Ajuisternent de la correction ATR du spectre de requéts,
Palarisation de comection ATR

Fermé.Distarsion d'intensité. Ecrétage vertical, Décalage vertical

e

Statut de la recherche

Resultate pourl composant:
Meilleur résuiltat: 91.0%

Récultats pour 2 composants:
Cliguer pour continuera chercher

Résultats des pics:
Correzpondances non trouvées

Groupes fonctionnels:
10 groupes fonctionnels trouves

Créer un rapport

HAN 2440 OLEIC ACID-DIETHANCGLAM |ETHANDLAMIL
— 412895 (Transmilianoce specirum, Maniputaled) (ATR corrigé)

0.05—

T T - T T —— T T - — T T — — — - - — -
4000 3800 3600 3400 3200 3000 EBhD 2600 2400 2200 2000 1800 1600 ‘Mbﬂ 12bCI 1000 80o 560

Résultats pour 1 composant Résultats des pics | Groupes fenctionnels

K score W Infd Cof Nem | Spectre <auto> [R/ATRR) | Structure chimique =
| |etEcATE-

1 | O | DIETHANDLAMIDE :

BIETHANGUAMIDE OLEYL -

2 9098 (I) () INCROMIDE ALD

3 2088 (D (I REWOMID DO 280/SE

4 066 (§) () STANDAMID KDO M

5 9052 (D (§) CARSAMIDET

6 o04¢ (D) (I) INCROMIDE LA




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

Produit Pharmaceutique a identifier
ID Expert

NS RT

o ot | o Ao e | 0 e L (D o e (D ]

Statut de Ia TEqUéte — WESAAX #17275; Melhyl 4-hydroxybanzoate
— methyl p-hydraxybenzoate
Contréles Statut Correction ? 025+
Ligne de base . @ O
Bruit @ @ £ 0.2
Contaminants ()] @®
Technique @ @® |1R | lo.154 ‘ h
Seuil de sélection de pic:
] 0.1
- - 0.05-
Corrections optimisées ]
) &
Ligne de base du spectre de requéte, ® . = e
Distorsion d'intensité 0 -
T 1 1 I T ¥ y I 1 T T ¥ v
4000 3500 3000 2500 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 900 800
cm™

[} Nouvelle recherche

BARRE PLAGE D'INCLUSION

Statut de la recherche

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

X Score ¥ Info Nom A 5
INTIHTEULD LT L S I3 I N =
Meilleur résultat: 96.4% == Methyl 4- i
‘E| L hydroxybenzoate
Résultats pour 2 composants:
Cliquer pour continuer a chercher
2 6132 @ MEDIATRIC LIQUID

: OXYRFNZOATE & -




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

Produit Pharmaceutique a identifier
ID Expert

@B R EI N+ DI M o Ag | o nd b [T 5 2 b o [l ok ot [ o
BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de la requéte 1 - pwax #1598: Lactose
— Echantillon 1 (Transmittance spectrum)
Contréles Statut Correction ? 0.1
Ligne de base . @ O
Bruit & ) m 0.075-
Contaminants ()] @®
0.05- Mo,
Technique @ ® AR~ 0
Seuil de sélection de pic: 0.025—
U
U_ 4
1 T 1 1 I L] T ¥ T L T b T ¥ T ¥ 1 ¥ ¥ ¥ ¥
4000 3500 3000 2500 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 ado 800 700 600
Corrections optimisées _ cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION
Ligne de base du spectre de référence @

Résultats pour 1 composant Groupes fonctionnels

¥ Info

I Score | Nom

[} Nouvelle recherche ‘

[ »

1
Statut de la recherche —
Résultats pour 1 composant: e i 8630 ® Ginka 60mg tablet
Meilleur résultat: 87.1% 5‘ ——1
3 83.29 @ Papain

Résultats pour 2 composants:
Cliquer pour continuer a chercher —

4 76.07 @ Nitrofurantein KJI?WI\{?,M—
Créer un rapport

ISOSORBIDE =




Identification IR avec ID Expert
Exemples de produit a 2 "Composeés"

Film Plastique 3 Identification a deux produits
% B8] & (I 8] - e o b 5 0 1L ol A

BE

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

Meilleur résultat: 64.7%

Statut de la requéte — Spacira composite
- Inconnu: FILM (Absorption spectrum)
Controles Statut Correction ? 0.2+
Ligne de base @ (O] ] 1
Bruit ' @ El 0157
Contaminants ’ ) - 3
Technique ’ @ ‘ATR—IR b4 '
Seuil de sélection de pic: 0.05—
{0 1
0 ==
1000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 b0 s 700 600 | 500 400
Corrections optimisées ) cm’
BARRE PLAGE D'INCLUSION
Décalage vertical @
Resultats pour 1 composant Résultats pour 2 composants | Resultats des pics
[ Nouvelle recherche ‘ ‘K score ¥l|Info | Poids | Nom | Structure chimique | Spectre <auto> (IR/ATR-IR)
E
1 Spectre composite
Statut de la recherche
POLYESTER*THERMOPL
Résultats pour 1 composant: = @ 051 ASTIC, 20% GLASS
H REINFORCED

=

e Poly{vinyl chloride) o i,
Résultats pour 2 composants: £ carboxylated 1.8% 3 ) P
Meilleur résultat: 77.3% —

-_— 5.0.  Spectre résiduel
‘ Créer un rapport | “—’l‘—‘r'wﬂw
" b




Identification IR avec Déformulation Expert
Exemples de produit a 2 "Composeés"

Film Plastique a déformuler

latio ert
B[ B @ BN Rk + (DD O 2 g | o i sk ([Tas 35 00 L i ol [ W ()
BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de Ia TeqUéte — Specire composlte
4 - POLYMER P TRANSPARENT (Absorption spectrum, Original) ﬁ
Contréles Statut Correction ? 0.3 |
Ligne de base @ O] |
Bruit @ @ [l g
Contaminants @ @ B2
Technique @ ® |aRR  ~ .
0.15
Seuil de sélection de pic: ] |
U} E
0 b
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 900 800 700 60D 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
[} Nouvelle recherche ‘ ‘K Score  ¥|Info Poids | Nom = imi |
1 i .0. | Spectre composite
Statut de la recherche =
L Poly(ethylene T 4
Résultats pour 1 composant: B ® s terephthalate) IT —O_"}"
Meilleur résultat: 74.3% ‘E l — :
== Polyethylene, .
Résultats pour 2 composants: @ 033 ;:Inrmﬂt_ed (Cl42% by }E“”f-c"?a&
Meilleur résultat: 81.2% | |E S )
S.0.  Spectre résiduel
Créer un rapport ' Y '
‘= . 5 e T il f || 1 L




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

Cube Allume Feu "Naturel"

1D Expert

ARG R A ey
BARRE PLAGE D'EXCL
Statut de la requéte - GX #1216; HYDROFOL ACID 585
1 —AX18-06598.001 (Absorption spectrum)
Contréles Statut Correction ? 0.15—
Ligne de base . 0] [
Bruit @ @ I ]
0.14
Contaminants @ @
Technique @ @ |ATRR  ~ ]
0.05
Seuil de sélection de pic: 1
U
0 R —
4000 3500 3000 2500 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 900 800 700 60O
Corrections optimisées _ cm’
BARRE PLAGE D'INCLUSION
Ligne de base du spectre de requéte, 0 -
Distorsion d'intensité, Décalage horizontal . . i o E |
Résultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants | Résultats des pics | Groupes fonctionr, * | *
Score ¥ Info | Poids . Nom | Structure chimique |Spectre <auto> (IRJATR—IR}\ -

[’ Nouvelle recherche

3 82.47 S.O.  Spectre composite {%ng}

046  |HYDROFOL ACID 565

:

Statut de la recherche

Résultats pour 4 composants:
Cliquer pour continuer a chercher

[is1]
S

037 Cellulose (20 micron)

1

Résultats des pics:

@ 017  LIGNOSITE 704
Créer un rapport




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

Cube Allume Feu "Naturel"

1D Expert :
B[ B 2 E N b + (D0 ) o B | e hn b [[TIe t | 0 b il [l W ) o
BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de la requéte
Contréles Statut Correction ? Nom Valeur |
Ligne de base . @ il Abréviation de base de données GX
Bruit . @ i Titre de la base de données IR - Fats, Waxes & Derivatives - Bio-Rad Sadtler
e — . ® ID d'enregistrement 1216
Nem HYDROFOL ACID 565
Jeihrigue @ D [ATRR . Chemilcal Description ERUCIC ACID, 80%
Seuil de sélection de pic: Saponification Number 164-171
U Solution Data Acid Number= 163-170 o
Source of Sample Archer Daniels Midland Company
Technique MELT (LIQUID PHASE) 2'[)(]
Corrections optimisées | values Todine Value= 78-85
Ligne de base du spectre de requéte, 0 . _
Distorsion d'intensité, Décalage horizontal v = |
its des pics ‘ Groupes fonctionr, ‘ '
' |Spectre <auto> (IRJATRTR}-\ =
[} Nouvelle recherche ‘ | Copier dans le presse-papiers E

Résultats des pics:

@ 017  LIGNOSITE 704

Statut de la recherche
046 HYDROFOL ACID 565
Résultats pour 4 composants: g ;
Cliquer pour continuer & chercher .
) 037  Cellulose (20 micron) T ‘bﬁ




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

Poudre Blanche

Deformulation Expert

e R e e e e
BARRE PLAGE D'EXCLUSION
Statut de Ia reqUéte 1 — Spacire composite
0.4 - Test (Absorption spectrum) r|
Contréles Statut Correction ? E
Ligne de base @ ® ] 0.33 ‘f‘
Bruit ® o r 1 ]
| 0 A r
Contaminants @ @ 0.23 e I|I . H \
; [ | N4
Technique @ ® |aRR  ~ E | Il l‘ , ‘I I Y ¥ 1Y
VAW N / J
Seuil de sélection de pic: 0.1 y Uy I"Ju VY \ \ / A A g .l"
U E : o \ W
0 s .
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 900 8o 700 800 500 400
Corrections optimisées _ cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION
Ligne de base du spectre de requéte, @ -
Distorsion d'intensité . ] . s . iz |
Résultats pour 1 composant Résultats pour 2 composants Résultats pour 3 composants | Résulti * |
‘K Score  ¥|Info Poids | Nom /| Structure chi ectre <auto> (IR/ATR-IR)|
[} Nouvelle recherche =
1 . .0. | Spectre composite
Statut de la recherche
@ 0.48 Cocaine hydrochloride -
- ) O
Résultats pour 1 composant: I ' |
Meilleur résultat: 62.3% =
@® 040  4-Acetamidophenol qj
Résultats pour 2 composants: ¥
Maillaiir rderittat 82204 = | -
x S
- @® 012  Caffeine J ):TI:;
Créer un rapport !




Identification IR avec Deformulation Expert
Exemple de produit a 4 "Composés"

Saisie d’une Gélule de Spirolactone

BARRE PLAGE D'EXCLUSION

] — Speclre composile
01— ~Gelule Lot 7 (Transmitiance spectrum)

4000 3500 3000 2500 2200 2000 1800 1800 1400 1200 1000 900 800 700 60O
cm™
BARRE PLAGE D'INCLUSION

Résultats pour 2 composants | Résultats pour 3 composants Résultats pour 4 composants Rést « |

'score ¥ Info \Poids | Nom

1 89.76 5,0, | Specire compaosite
@ 0.62 Lactose = "¢l“
e
) 014  L-INOSITOL MW

3-CARBAMOYL-1-
@ 0.13 METHYLPYRIDINIUM
CHLORIDE

2 w
@® 0.11  Spironolactone I@f M\NMM@
X o _




IDENTIFICATION INFRAROUGE

Rappels sur la Spectrométrie IR

Méthodes d’analyse

Le concept KnowlItAll

Identification avec ID Expert et Deformulation Expert
Identification avec KnowlItAll SearchlIt

Identification avec KnowlItAll Mixture Analysis
Exemples d’identifications

vV V V V VYV VYV V VY

Conclusion



IDENTIFICATION INFRAROUGE
Fonctionnement des Bases de Données

KnowItAll offre la possibilité d’utiliser les bases de
données de difféerentes maniere:

% L'acces a I'ensemble des bases de données avec
un abonnement annuel

< La fourniture permanente d’'une base de donnee
specifique

< La creation et l'utilisation de bases de données
client

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



IDENTIFICATION INFRAROUGE
Conclusion

< KnowlItAll est la plateforme qui utilise la plus large base
de données avec + de 260000 spectres

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

« Analyse de mélanges semi-automatique ou
automatique

« Deéformulation

« Combinaison de difféerentes 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

<
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