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Kémiai reakcidk spektroszképiai modszerrel torténd
nyomon kovetésének és kemometriai alapu
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ABSTRACT

Real-time spectroscopic monitoring combines in-line spectral acquisition with chemometric
evaluation to provide continuous information about the state of a chemical process. Building on this
information, process control can be implemented which can make appropriate interventions into the
reaction. In this work, the approach was investigated using two model reactions. In one model reaction
a state-dependent control strategy was developed by combining Raman and infrared spectroscopy. Since
the reliability and information content of the two techniques can change during a reaction, the
spectroscopic information used for control is selected according to the actual process state automatically
by a PLC. In the second model reaction, in-process control (IPC) development were conducted for the
real-time chemometric evaluation of continuously recorded spectra. Chemometrics-based evaluation
was used to follow relative changes in the main reaction components and to provide continuously
updated information about the process state. These developments contribute to more robust real-time
reaction monitoring and control.
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OSSZEFOGLALO

A valos idejl spektroszkdpiai nyomon kovetés az in-line spektrumfelvételt és a kemometriai
kiértékelést kapcsolja 6ssze annak érdekében, hogy folyamatos informaciot szolgaltasson egy kémiai
folyamat allapotarol. Erre az informéaciora épitve olyan folyamatszabalyozas valdsithatd meg, amely
beavatkozasokat tesz lehetové a reakcidban. Munkam sordn ezt a megkdzelitést két modellreakcion
vizsgaltam. Az egyik modellreakcié esetében Raman- és IR-spektroszkopia kombinalasaval
allapotfiiggd szabalyozasi stratégiat dolgoztam ki. Mivel a két modszer megbizhatosaga ¢€s
informacidtartalma a reakcio soran valtozhat, a szabalyozashoz felhasznalt spektroszkopiai adatokat egy
PLC automatikusan valasztja ki az aktualis allapot alapjan. A masodik modellreakcid esetében in-
process control (IPC) modszert fejlesztettem a folyamatosan rogzitett spektrumok valds ideji
kemometriai kiértékelésére. A kemometriai kiértékelést a f6 reakciokomponensek relativ valtozasainak
kovetésére és a rendszer allapotarol folyamatosan frissiilé informacio biztositdsara alkalmaztam. Ezek
a fejlesztések hozzajarulnak a robusztusabb valos idejii reakciokdvetéshez és szabalyozashoz.
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