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BEVEZETÉS A világon évente több százmilliárd gyógyszertablettát gyártanak,
melyek minőségének biztosítására a gyógyszergyártó cégek

többsége statisztikai eszközöket alkalmaz. A gyártott tabletták minőségbiztosításának
szempontjából nagy szükség lenne egy olyan megbízható, gyors és minden tablettát
roncsolásmentesen átvizsgáló módszerre, amely beépíthető lenne egy folyamatos
gyártósorba, akár automatizálva a minőségbiztosítást. Erre ad lehetőséget a Raman- és
NIR-spektroszkópia1, különböző kemometriai módszerekel kapcsolva. Ezek segítségével
lehetőség nyílik egy adott tabletta hatóanyagleadásának becslésére a felvett spektrumok
alapján.

KÍSÉRLETEK

CÉLOK
Különböző beállítású tabletták kioldódásprofiljának becslése roncsolásmen-
tesen, NIR- és Raman-spektrumok alapján. 

Négyféle kiértékelési módszer: direkt és indirekt PLS-regresszió, illesztett 
válaszfelületek, mesterséges neurális hálók. 

Négyféle spektrum: reflexiós és transzmissziós NIR- és Raman spektrumok.

Modellek építése, kibővítése2, a módszerek széleskörű összehasonlítása.

Vizsgált modellrendszer: koffein hatóanyag 
(API), polietilén-oxid retardizáló szer (PEO), 

különböző préserők      23 kísérlettér kibővítése

Tablettázás

Roncsolásos
kioldás

Spektrumok 
felvétele

Mért 
kioldódás-

görbe

Számolt 
kioldódás-

görbe

f1, f2
értékek 

számolása

Összehasonlítás

10 h, 37°C, deszt. víz modellek használata 

KIÉRTÉKELÉSI MÓDSZEREK

EREDMÉNYEK

WEIBULL-PLS /Weibull_PLS_NR, Weibull_PLS_NT, Weibull_PLS_RR, Weibull_PLS_RT/

Spektrumok 
felvétele

Adatelőkészítés
α, β és Fmax

becslése 
Kioldódásgörbe 

𝐹 = 𝐹𝑚𝑎𝑥 ∙ 1 − exp
−𝑡𝛽

𝛼

F: kioldódás (%) adott t időpontban

Három paraméter: α, β és Fmax

RS-PLS

Spektrumok 
felvétele

Adatelőkészítés
API, PEO és a 

préserő becslése
α, β és Fmax

számolása 
Kioldódásgörbe

/RS_PLS_NR, RS_PLS_RR, RS_PLS_RT/

A PLS-modellek API, PEO és préserőt jósolnak.

Az API, PEO és préserőből válaszfelület segítségével 
α, β és Fmax értékeket számolunk. 

DIREKT-PLS

DIREKT-ANN

/Direkt_PLS_NR, Direkt_PLS_NT, Direkt_PLS_AF/

Spektrumok 
felvétele

Adatelő-
készítés

Kioldódás % számolása 
az egyes időpillanatokban

Kioldódásgörbe

A PLS modell a kioldódott hatóanyag mennyiségét (%) 
becsüli meg az egyes időpillanatokban. 

Összevont adatkészlet: minden spektrumot tartalmaz (AF).

Spektrumok 
felvétele

Adatelőkészítés
Kioldódás % számolása az egyes 

időpillanatokban
Kioldódásgörbe

A neurális háló a kioldódott hatóanyag mennyiségét (%) becsüli meg 
az egyes időpillanatokban, nemlineáris összefüggésekhez alkalmas.

Összevont adatkészlet: minden spektrumot tartalmaz (AF).

/ANN_NR, ANN_NT, ANN_AF/

Az eredmények összehasonlítására az f1 különbségi, és az f2 hasonlósági faktort alkalmaztam3. Az f1 érték minél kisebb, annál kevésbé 
különbözik a számolt görbe a mért görbétől, f2 érték minél nagyobb, annál jobban hasonlít a számolt görbe a mért görbére.

KONKLÚZIÓK

A legjobb spektrumfajtának a reflexiós 
NIR spektrumok adódtak.

A legjobb modellnek az Adatfúziós 
neurális háló adódott.

Legkisebb f1, és legnagyobb f2 értékek.

Legkisebb szórások.

Legkisebb f1, és legnagyobb f2 értékek.

Legkisebb szórások.

Ezen módszerek gyorsasága és széleskörű
alkalmazhatósága teret adhat arra, hogy
minőségellenőrző rendszerek beépíthetők
legyenek a folyamatos gyártásba, ezzel
felgyorsítva az egész gyártási folyamatot.
Visszacsatolásos szabályzókörök segítsé-
gével pedig a folyamatba való beavat-
kozásra is lehetőség nyílik. A munkám
során vizsgált számítási módszerek közül
akár több módszer is alkalmas lehet direkt
használatra, néhány pontosító kísérlet
elvégzése után.
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