Valés idejii spektroszkdpiai mérések és kemometriai médszerek
alkalmazasa gyogyszerkioldédas predikcidjara

Development of real-time spectroscopic measurements
and chemometric methods for predicting dissolution profiles
of pharmaceutical tablets

HORVATH Livia', NAGY Brigitta!, NAGY Zsombor Kristo6f'

'Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
1111 Budapest, Mliegyetem rkp. 3.,
tel.: +36 30 282-2435, e-mail: horvath.livia@post.com

ABSTRACT

More than a hundred million pharmaceutical tablets are produced annually, and pharmaceutical
companies mainly use statistical methods to ensure the quality of them. This means that a small number
of samples are taken from the batch, which are then analyzed by destructive methods, and the results let
us draw conclusions of the whole batch. There is a huge necessity for reliable, fast, and non-destructive
testing methods, which would allow us to analyze all the produced tablets and make it possible to
eliminate the chance of letting faulty tablets on the market. NIR- and Raman-spectroscopy coupled with
chemometric methods such as PLS regression, response surfaces and artificial neural networks (ANN)
can be an appropriate tool for predicting drug release based on the tablets’ spectra. My goal was checking
the robustness of previously designed models, building new expanded models, and comparing them to
provide more precise results in a wider range of factors.
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KIVONAT

A vilagon évente tobb szazmilliard gyodgyszertablettat gyartanak, melyek mindségének
biztositasara a gyogyszergyartd cégek tobbsége statisztikai eszkozoket alkalmaz. Ennek értelmében egy
legyartott sarzsbol kis szamu mintat vesznek, amelyeket kiilonbdz6 roncsolasos analitikai modszerekkel
vizsgalnak, majd ez alapjan vonnak le kovetkeztetéseket az egész sarzsrol. A gyartott tablettak
mindségbiztositasanak szempontjabol nagy sziikség lenne egy olyan megbizhatd, gyors és minden
tablettat roncsoldsmentesen atvizsgaldé modszerre, amellyel elkeriilhetd lenne a nem megfeleld
mindségl termékek piacra keriilése. Erre ad lehetdséget a Raman- és NIR-spektroszkopia, kiilonb6zo
kemometriai modszerekel kapcsolva, mint a PLS-regresszid, illesztett valaszfeliiletek és a mesterséges
neuralis halok. Ezek segitségével lehetdség nyilik egy adott tabletta hatdanyagleadasanak becslésére a
felvett spektrumok alapjan. Kutatasom soran a célom mar el6zdleg felallitott, az adott kisérlettérben
bizonyitottan jol mikodé modellek robusztussaganak ellenérzése, kibovitése és 0sszehasonlitasa volt,
hogy a valtozo paraméterek szélesebb tartomanyaban biztositsanak megbizhat6 eredményt.
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