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ABSTRACT
In modern chemistry, increasing emphasis is being placed on com­

puterization of measuring techniques and data processing. It has been found 
that provision of high-accuracy measurement data is most conveniently han­
dled by "mini" computers, evaluation of results by large computers. As on- 
-line computers and their peripheries usually process data from several 
chemical measuring set-ups, the most appropriate organizational form is 
commonly the measuring centre.

In the present work, an outline is given of modern on-line com­
puterized measuring techniques, and the main technical parameters of ex­
isting Hungarian small computers and their most important peripheries are 
described. A grouped list of references is provided for guidance in the 
rapidly expanding literature on the subject of those interested in further detaiIs.

РЕЗЮМЕ
В области химии все более широко применяются ЭВМ для управления измерениями и обработки данных измерений. Для представления данных измере­ний с высокой точностью в режиме "он-лайн” целесообразно использовать малые ЭВМ. а для оценки результатов - большие. Так как машины, работающие в режиме "он-лайн", обычно обрабатывают данные, полученные с помощью не­скольких измерительных приборов, наиболее пригодной организационной формой является измерительный центр. В настоящей статье представляется краткий обзор современной измерительной техники, применяющей ЭВМ в режиме "он-лайн"; описываются технические параметры и наиважнейшие с точки зрения измери­тельной техники периферийные устройства малых вычислительных машин, изготов­ляемых в Венгрии. Группированный указатель литературных ссылок облегчает ориентировку по этой теме.

KIVONAT

A modern kémiai méréstechnikában és adatfeldolgozásban egyre na­
gyobb súlya van a komputeres eljárásoknak. A nagypontosságu mérési adatok 
on-line előállítására az un. "mini"-, az eredmények kiértékelésére a nagy­
komputereket célszerű használni.

Az on-line komputerek és perifériáik rendszerint több kémiai mérő- 
berendezés eredményeit dolgozzék fel, ezért a legalkalmasabb szervezési 
forma a mérőközpont.

A jelen munkában a szerző vázlatos áttekintést ad a modern on-line 
komputeres méréstechnikáról; ismerteti a magyar kiskomputerek műszaki para­
métereit és a méréstechnika szempontjából legfontosabb perifériáit. A köz­
lemény csoportosított irodalomjegyzéke segíti a részletek iránt érdeklődők­
nek a tájékozódást az egyre duzzadó irodalomban.
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1. BEVEZETÉS

Előző közleményeinkben [9,10] behatóan foglalkoztunk a 
komputeres méréstechnika alapkérdéseivel és az adatkiértékelés 
spektroszkópiai vonatkozásaival. Ismerhettük a Központi Fizikai 
Kutató Intézetben kifejlesztett kis komputer, a TPA organizáció­
ját és utasításrendszerét és az on-line méréstechnika funkcioná­
lis elemeit. A jelen közleményben a műszeres kémiai vizsgálatok 
széles körével foglalkozunk, és rövid összefoglalást adunk a kis 
komputerrel szervezett mérőközpontokról, méréstechnikáról és adat 
feldolgozási alapelvekről. A korlátozott terjedelem -miatt nem tér 
hetünk ki az egyes szakterületek részleteire, ezért további átfo­
gó munkákat [11-24] komputer- és számítástechnikai kézikönyveket 
[1-8] ajánlunk és egy viszonylag nagy és modern folyóirat-iroda­
lommal utalunk az egyes szakterületek forrásmunkáira. A könnyebb 
áttekintés végett az irodalomjegyzéket is az összefoglaló témái 
szerint tagoltuk.

2. ÁLTALÁNOS RÉSZ

2.1 A komputeres mérőközpont;

Nagyoob műszerparkkal rendelkező laboratóriumok esetén 
célszerű külön helyiségben összegyűjteni azokat a központi rendel­
tetésű müszeregységekefc, amelyek a különböző kémiai mérőberendezé­
sek jeleinek feldolgozásánál egyaránt hasznosíthatók. Ide soroljuk 
az analóg-digitál konvertereket, mérőanalizátorokat, kis komputert 
valamint input- és output perifériáit /olvasó, nyomtató, rajzoló, 
szalaglyukasztó, mágnesszalag, disc, display stb. egységeket/. A 
mérőközpont kábeles összeköttetésben van egy kommutátoron keresz­
tül a műszeres laboratóriumokkal.

Az 1. ábrán látható blokkvázlat szemlélteti egy komputere- 
zett nagymüszeres laboratórium szervezeti felépítését.

A kommutátor kimenete a komputerközpontban van 6з a labo 
ratóriumban több parallel bemenettel rendelkezik, amelyre manuál i
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san csatlakoztathatók az egyes készülékek. Az utóbbiakat kémiai 
/vagy fizikai/ processzoroknak nevezzük, amelyek a kémiai infor­
mációt kvantitative mérhető elektromos jelekké alakitó detektor­
ból /transzduktor/, erősítőből, és egyéb analóg szabályozó rend­
szerekből állnak. Ma már számos cég [25] ajánl épitőmodellszerü- 
en összerakható analóg- és digitális mérőegységeket.

A kommutátor igényesebb laboratóriumokban két irányban 
bővíthető: a kémiai processzorokat automatika válthatja a kommu­
tátor bemenetén /amely rendszerint software vezérlés alatt áll/ 
és lehet a kommutátor kombinálva több, különböző erősitésü erősí­
tővel /multiplexer/. amelyek ugyancsak soitware-kontrolláltak. Az 
erősítő csatornák száma többnyire kettő és nyolc között változik.
A gyakorlatban mindkét rendszer nagyon fontos, ezért röviden fog­
lalkozunk velük.

A komputer rendszerint sokkal gyorsabb működésű, mint a 
periféi a.ák /a kémiai mérőberendezések/ adatszolgáltatási sebessége, 
s igy a mérési idő nagyobb részében a komputer kihasználatlan. Ek­
kor a CPU /central processor unit/ rendszerint egy céltalan software 
ciklusban kering, amig a periféria nem kéri ennek megszakítását 
/interrupt/ és az általa szolgáltatott eredmény befogadását. A kom­
puter jobb időkihasználását biztosítja az un. real-time üzemmód, a- 
mely a mérési szünetekben adatfeldolgozással kapcsolatos aritmeti­
kai műveleteket végez. A számítások eredményét felhasználhatja az 
adatszolgáltató rendszer üzemeltetési feltételeinek vezérlésére 
[4]. Viszonylag gyors adatszolgáltatás esetén /pl. msec-os mintavé­
telezés/ ez a módszer rendszerint teljesen kihasználja a kis kom­
puter munkaidejét. Lassú adatszolgáltatás esetén azonban lehetőség 
van több hasonló vagy különböző mérőberendezés adatainak egyidejű 
gyűjtésére. Az előző elsősorban adattároló kapacitást igényel, s ha 
ez elegendő több készülék eredményeinek befogadásához, akkor a peri­
fériák prioritássorrendjét a software-ben alkalmazott sorrend dönti 
el. Ezt az üzemeltetési módot pseudo-time-sharing-nek, vagy a soft- 
ware-es periféria-kiválasztás módszerének nevezzük. Csak a saját 
/CPU/ memóriájára támaszkodva, a kis komputer kevés perifériát tud 
foglalkoztatni /vagy egy perifériáról kevés adatot tud fogadni/. Az 
esetek többségében igyekszünk a programot is a legrövidebben meg­
fogalmazni /pl. csak egyetlen funkció: mérés és analóg kijelzési 
rajzolás; szalaglyukasztás stb./ programját tároljuk, és a munka ké­
sőbbi szakaszéban felhasználandó programot később töltjük be a me­
móriába, rendszerint az előző helyére.



Nagyobb igényű berendezésnél a komputer time-sharing üzem­
módban több különböző készülék mérési eredményej t is képes fogadni, 
mégpedig olymódon, hogy az egyes berendezések adatait feldolgozó 
programokat is cseréli. Ez nem jelent feltétlenül nagy CPU memória- 
igényt, mert a különböző mérő /és kijelző/ programokat ugyanazon a 
helyen tárolhatja a komputer, de az nagyon lényeges, hogy a perifé­
ria jelentkezésekor a megfelelő feldolgozóprogram a memóriában le-

r ,

gyen. A követelmény csak gyorsmüködésü háttérmemóriával /pl. disc/ 
teljesithető. Ezt az üzemmódot nevezzük valódi time-3haringnek.

A multiplexer bővítés akkor indokolt, amikor a mérendő in­
formáció széles tartományban változhat /nagy dinamikájú adatszolgál­
tatás/. A kémiai méréstechnikában nagyon gyakran ez az eset. A klasz- 
szikus berendezéseknél a méréshatárváltást kézzel végzik, digitális 
készülékeknél software vagy nagysebességű automatika váltja a mérés- 
tartományt [26]. A multiplexer csatornák kezelése nagy gondot je­
lent ciklikus mérések esetén.

Az analóg-digitál konvertertől /АБС/ сзак annyit kívánunk 
meg, hogy felbontása legalább 0.1%-os legyen /10 bites/. Ma már hoz­
záférhetők a 12, sőt 15 bites ADC-k is, amelyek mérési ciklusideje 
/100 Mc/sec-os oszcillátor használata esetén/ 50 ^usec körül van. 
Nagyfelbontású ADC feleslegessé teheti a multiplexert.

A legegyszerűbb mérőberendezéseknél az ADC eredményét köz­
vetlenül lyukaszalagra vagy mágnesszalagra töltjük és off-line módon 
juttatjuk az adatfeldolgozó komputer memóriájába. Itt ezzel, a rend­
szerrel nem foglalkozunk, mert még nagyfelbontású mérés esetén 
sincs a konvertált eredmény azon a szinten, hogy érdemes legyen kom­
puteres kiértékelésnek alávetni. Tapasztalataink szerint az off-line 
interface-ek és perifériák alig olcsóbbak a kis komputeres mérőbe­
rendezésnél, méréstechnikai színvonaluk pedig nem összemérhető.

Ha az analóg-digitál konverter közvetlenül csatlakozik 
az aritmetikai műveletek végzésére és adattárolásra alkalmas be­
rendezéshez, akkor on-llne kapcsolatról beszélünk.+

Ez a megfogalmazás tágabb értelmezése a szokásos on-line 
fogalomnak, ahol kikötik, hogy a tároló egy komputernek a szerves 
része. A gyakorlat szempontjából helyesebbnek látszik egyirányú

Perone [291 aktiv ёз passzív komputerfunkciót különböztet 
meg,aszerint, hogy a mérésvezérlésben van-e szerepe a komputernek. 
Ilyen alapon az egész adatfeldolgozás a passzív komputerfunkció köré­
be tartozik.
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/ поз a fenti on-line fogalommal/ és kétirányú vagy visszavezé- 
relt on-line kapcsolatról beszélni. Ha ugyanis a komputert csak 
adatgyűjtésre, azaz egy irányban használjuk, akkor egyáltalán nem 
léptük át az analizátor fogalmát.

Az on-line technika magasabbfoku organizációjának tekinthető 
a Mterminal,,-rendszer, amelynél a laboratórium egy centrális nagygép 
terminálján létesít on-line /célszerűen time-sharing/ kapcsolatot 
[27] .

á kétirányú on-line kapcsolat a legmagasabb organizációs 
szint. A visszavezérlés történhet a mérőrendszer legkülönbözőbb pont­
járól, így pl, lehet ’’mechanizálás”, amikor az analóg rendszer (re­
ferencia segítségével) állítja elő a visszaszabályozás alapjául szol­
gáló hibajelet és maga a szabályozó kör egyszerű szervorendszér, de 
lehet a visszavezérlés alapja egy bonyolult matematikai kiértékelés 
is, amelyet a komputer aritmetikája végez a tárolt adatokon. Az utób­
bit nevezzük realtime gép-gép kapcsolatnak, vagy Peroné [7] nomen­
klatúrája szerint ’’closed loop” üzemmódnak.

Nagyon fontos része a komputeres mérőrendszernek az analóg 
display , amely mérés közben és a mérés befejezte után könnyen átte­
kinthető formában közli a tárolóban lévő mérési eredményt. Attól 
eltekintve, hogy a memóriaelemek tartalma egyenként felkereshető és 
esetleg módosítható is, vizuális megtekintés alapján gyorsan Határoz­
ni lehet a mérés folytatásáról, az eredmények megsemmisítéséről vagy 
komputeres adatfeldolgozásra való alkalmasaágáról. Az analóg display 
funkciók lehetnek nagyon komplikáltak is. Kijelölhetünk pl. a tároló 
egy részében egy "ablak”-ot, amelyet akár a mérési eredménnyel egy­
idejűleg is megjelenithetünk a katódsugárcső képernyőjén, s ebbe 
- megfelelő transzformáció után - öetÖlthetJük a tároló tetszőlegesen 
kiválasztott részletet vagy akár az egész mozgó adattárat ’’áttransz- 
rormálhatJuk” az ablakon. Ez meggyőzheti a felhasználót arról, 
hogy a tervezett átalakítást a tárolt adatokon éraemes-e elvégezni
L533-

На a mérés minősége elfogadható, a tárolt adatokat off-line 
módon /papírszalag, ill. mágnesszalag közbeiktatásával/, vagy köz­
vetlenül /pl. távközlési módszerrel/ az adatfeldolgozó komputerbe 
töltjük. Az utóbbi természetesen az adatfeldolgozási eredmények visz- 
szavitelére is alkalmas /többszörös on-line kapcsolat/*.

+Ma még kevés esetben indokolható a távközlési adatátvitel 
szükségessége. A módszer rendkívül költséges és az adatfeldolgozó 
komputer organizációja sem illeszkedik hozzá. A jövő szempontjából 
azonban sokatigérő a gyorsasága és adminisztrációs egyszerűsége.
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A komputeres mérés legfontosabb előnye a pontosság. Ezt 
kémiai processzor stabilizálása mellett a komputeres méréstechnika 
kedvező Jel/zaJ-viszonya biztosítja. Lassú méréseknél időintegráló 
erősítőt alkalmazunk az analóg rendszerben /pl. lock-in/, mig gyors 
mérések esetén a mérési ciklust sokszor ismételjük és az adekvát 
adatokat a szóhossztól függően összegezzük vagy belőlük - real-time 
módon - súlyozott átlagot képezünk. Az angolnyelvü irodalomban ezt 
CATs- /Computer of Average Transients/ mérési módnak nevezik [3О-34].

2.2 Az adatfeldolgozás-

Az 1. ábrán feltüntettük az adatfeldolgozás legfontosabb 
nagykomputeres feladatait is. Ezek rendszerint függetlenek az ada­
tok eredetétől /a kémiai processzor természetétől/. További rész­
letekre az egyes méréstipusok tárgyalásánál utalunk, itt hivatko­
zunk Szőke [10] összefoglalására. Az 1. ábra funkcionális blokkjai­
nak magyarázatául röviden megfogalmazzuk a feladatokat.

A készülék karakterisztikus /pl. detektor-érzékenység/ 
vagy random /zaj/ JelLegü torzítással módosítja a valódi méré­
si eredményt. Igen fontos software-es eljárások tartoznak a torzító
hatást kiküszöbölő programok közé [43].

Az adatfeldolgozás első lépését a transzformációk képezik, 
amelyek révén a mérési eredményeket a kívánt formába hozzuk, /pl. 
molekuláris extinkciós koefficiens, Fourier transzformált, retenci-
ós idő stb/ [28].

A kiértékelés nehézségei között a legnagyobb gondot az a- 
nyagból eredő információtorzitó hatások okozzák. Ezek között a leg­
gyakoribb a sávátfedés. amely megnehezíti vagy lehetetlenné teszi 
a mérési eredmények analízisét. A feladat megoldására kísérleti és 
matematikai módszerek állnak rendelkezésünkre, valódi megoldást 
azonban csak az előbbitől várhatunk [44, 45].

A mérési eredmények értékelésének utolsó lépése a szimu­
láció. A kiértékelés /átlag-/eredménye vagy elméleti megfontolások 
alapján fogalmazhatunk meg szimulációs feladatot a komputer számá­
ra.

A mérési eredmények kiértékeléséhez nélkülözhetetlenek a 
már összegyűjtött adatok. A komputeres adatkezelés legfőbb előnye
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az aktív tárolás, azaz a mérési eredmények az adattárból igen nagy 
sebességgel, eredeti formában aktivizálhatók, s ez alapja lehet 
egy nagyon hatékony mintaazonos itási eljárásnak. Szőke [46] a spekt­
roszkópiai adattárat ’’spectrum library’’-nek nevezi. Számos egyéb 
kísérlet is ismeretes [35] [47] az irodalomból komplex adattömeg 
tárolására. A tömegspektros.zkópia [38, 48, 491 а у -spektroszkópia 
[40] és a stacionárius polarográfia [41] területére dolgoztak ki 
aktiv adattárat. Közöltek már vegyes adattárakat is. Szerkezetanali- 
zis céljait szolgálja a tömegspektrumokat, IR-s zinkcpeket;, op-t és fp-t 
tartalmazó adattár és program [39» 47]. Újabb adatok szerint kis kom­
putereket is használnak az aktiv adattárak adminisztrálására [36,
37, 50].

2.3 A komputeres mérés és adatfeldolgozás jövője

Napjaink hallatlan műszaki fejlődésének ismeretében nehéz 
a haladas útját megjósolni. Az kétségtelen, hogy a komputeres mé­
réstechnikáé a jövő. Kémiai célokra - a feladatok sokrétűsége miatt -
főleg általános komputereket lesz célszerű használni.

\

A közeli jövő súlyponti feladata a software-fejlesztés 
/méréstechnikai és adatfeldolgozási célokra egyaránt/. Instrumentá­
lis szempontból nézve a kérdést, két irányban látszik nagyobb erő- 
koncentrálódás: a komputer-hierarchia [51, 52] rendszertani kiépí­
tésében és a hibridkomputerek [42] fejlesztésében. A két súlyponti 
kérdés nem válászut-keresésre utal, hanem most alakulnak ki azok a 
szemléleti módok, amelyek meghabái’ozzák, hogy egy adott területen 
melyik komputeres organizáció látszik a leghatékonyabbnak.

Jelenleg a kompurerezés egyik legfontosabb problémája I 
a célszerű software/hardware arány megállapitása. Itt a flexibilitás 
/a software fő előnye/ és az ár + gyorsaság küzd egymással.

A komputerhasználattal együttjáró centralizáció kiélezi az 
üzembiztosság kérdését. A meghibásodás következtében kieső perifé­
riák és vezérlőegységek üzembiztossága csak megfelelő csereelemek 
tartalékolásával biztosítható. Ez olyan nagy többletkiadást jelent, 
amely csak nagy teljesítőképességű centrumok esetén látszik rentábi­
lisnak. Ez ismét a centralizált organizáció fejlesztését Ösztönzi.
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3. ÁLTALÁNOS RÉSZ

3.I Nukleáris méréstechnika

A modern komputeres méréstechnika kifejlődésében döntő 
szerep jutott a nukleáris méréseknek. Ат információforrásból ér­
kező jelek statisztikus volta és impulzus jellege sarkallták a leg­
erőteljesebben az impulzustechnika kifejlődését és a kvantitatív 
analízisben az impulzusszámlálás bevezetését• A komputeres adat- 
feldolgozás szükségessége már önként adódott, amikor ez lehetővé 
vált.

A nukleáris méréstechnika széleskörű elterjedtsége miatt 
a részletes elemzés helyett Lindenbaum [54] és Jones [551 össze­
foglalására utalunk. Az általános nukleáris laboratóriumi alkal­
mazások [56, 671 mellett azonban fel akarjuk hivni a figyelmet a 
speciális szakterületeken elért komputeres eredményekre is.

A nagy kutatási területek közül kiemelkedik a mag- és 
reaktorfizika [68] , a gyorsitó-ü.jeraelfceté3 és mérés [69] és a CERN- 
ben alkalmazott egyéb nagyenergiájú laboratóriumi alkalmazások [70].

Az egyedi nukleáris mérések terén komputerezett mérőbe­
rendezéseket használnak a dubnai kutatóintézetben buborékkamra kí­
sérletekhez [71], Haissig a folyadék szcintillációs méréseknél [72] 
alkalmazza. Általánosan használható és behatóan tanulmányozott mód­
szer a nukleáris méréstechnikában az amplitúdó analízis [75» 74].

A gammaspektroszkópiában a reaktor- vagy neutron-generá- 
toros besugárzás után keletkezett gammasugárzás spektrális energia- 
eloszlását vagy az elemkeverék sugárzás-lecsengését mérik. Kerrigan 
[75] és Isenhour [75] a kísérleti görbék matematikai elemzésére ad­
tak meg komputerprogramot, amely elemkeverékek analízisére alkalmaz­
ható. Wainerdi [77] nagykomputeres on-line berendezését és adatfel­
dolgozó rendszerét ismerteti közleményében. A kiértékelő programok­
ban a legáltalánosabban használt legkisebb négyzet módszer [79-801 
mellett a sávterület [81, 82] és sávamplitudó [831 valamint az un. 
"spectrum stripping" módszer [84] fordul elő a leggyakrabban. Menőn 
[85] Blackborn [86] és Pauly [87] programjai a nyomelemzés biztonsá­
gát fokozzák. Minikomputeres on-line berendezést irt le Padgan [88] 
1970-ben.

A modern real-time módszer nukleáris alkalmazásax’ól ir 
Bevington [651 , mig a time-sharing előnyeit fejtegetik Mollenauer 
[891 és Eryklund [671. Egy uj háromdimenziós analóg display használ­
hatóságáról számol be Birnbaum [90].
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3.2 Eleroanallzis

Főleg a fémfeldolgozó és termelő ipar igényel elemanalitikai 
d tokát, amelyeket roncs olásmentes és roncsolásos nagyműszeres techni- 

k val nyerhetünk. Ide soroljuk* az optikai módszereket /emissziós 
spektroszkópia, lángfotometria, atomabszorpció, atomfluoreszcencia/, 
a röntgenspektroszkópiát és az elektron mikropróba-analizist.

Az emissziós spektroszkópiai munkák komputerezése a fotog- 
ráfiás utón rögzitett spektrum automatikus mikrodenzitometrálási 
lépésének digitalizálásával kezdődött [91, 92], s az igy nyert 
eredmények off-line módon kerültek komputeres feldolgozásra /si­
mítás , vonalhelyok felkeresése, relativ intenzitások és standard 
deviációk számítása stb./.

A fejlődés magasabb fokán állnak a komplex feladatok 
megoldására szolgáló készülékek. As 1und és Cronhjort [93] kompu­
tervezéreit spektrométere meghatározza az acélfajták összetételét.
A számításnál figyeleiDbeveszi az átfedés! és mátrixeffektusokat is.
A komputert felhasználják a spektrométer kalibrációjára is. Ebbe a 
kategóriába sorolható még több emissziós spektroszkópiai kompute- 
rezett laborpéldány is [94-98].

A spektrográfiás és spektrometriás módszerek összehason­
lításával foglalkozik Franké [91] közleménye, mig Hasier [99] a 
komputerek szerepét értékeli a spektrokémia fejlődése szempontjá­
ból.

Az emissziós spektroszkópiai eredmények felhasználói el­
sősorban a nehézipari termelővállalatok. E célra a műszergyártó 
cégek nagyfokban automatizált, komputervezéreit spektrométereket 
fejlesztettek ki. A komputer gondoskodik a készülék optimális ü- 
zemeltet ési feltételeinek beállításáról /méréselőkészités, műveleti 
sorrend beállítása, erősités, integrátor-kisütés, mérés, analóg- 
digitál konverzió, mérési eredmények áttöltése a komputermemóriá­
ba stb./, a spektrométer hitelesítéséről, a mérési eredmények /vo­
nal, elemkölcsönhatás stb./ korrekciójárói, a koncentráció kiszá­
mításáról és az egyszerű vagy átlagolt eredmények kiadásáról. Ilyen 
berendezéseket hoznak forgalomba az Egyesült Államokban az Angstrom- 
West, az Applied Research Laboratories, a oaird Atomic, és a Data- 
comp, Európában a Dietz Elektronik /Mühlheim/.

+Az elemanalizisre alkalmas polarografiáa módszert az elekt 
rokémiai, a gamraaspektroszkópiát a nukleáris méréstechnikai fejezet 
ben tárgyaljuk.
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On-line komputerezett emissziós spektrométert használ­
nak kanadai kutatók vérsejtek fémtartalmának analízisére. Az ada­
tokat sejtelemekre és térfogategységre számítja ki a komputer, s 
megadja a mérés hibáját is [110].

A komputerezett berendezések használói hangsúlyozzák az 
analóg display nagy jelentőségét a mérési eredmények gyors feldol­
gozásában. A gép-ember matematikai bázisra épülő kapcsolata lehető­
vé teszi a vizuálisan megjelenített mérési eredmény kvázikvantita- 
tiv, manuális fittelésót definiált algoritmus segítségével. Uj táv­
latokat nyit az adatfeldolgozásban a háromdimenziós/axonometriás/ 
ábrázolás lehetősége is [100].

A nagykomputeres adatfeldolgozás a feladatok mélyebb 
elemzésére biztosit lehetőséget /pl. a non-lineáris legkisebb 
négyzetek módszerének alkalmazása stb./. Nehézkessé teszi ezt a 
munkát - egyedi feladatok esetén - a komputer szigorú adminisztra­
tív organizációja. Tioizált feladatok megoldására azonban ez a leg- 
rentábilisabb [101]. Az újabb keletű irodalomban Morrey [102] és 
Marghoses [103] közöl nagykomputerre irt programot.

Boyle és Sunderland [104] on-line komputerezett atomabszorp­
ciós készüléket ismertet, amely automatikusan váltja a mintákat, ellen' 
őrzi a háttér értékét, elvégzi a hitelesítést a standard oldattal, 
számitja a kalibrációs görbét és a koncentrációt. Nagykomputeres ki­
értékelő programot ismertet [106, 107].

Az utóbbi időben az érdeklődés előterébe került elektron 
mikroszonda-eljárásnál a mérőrendszert már csaknem kizárólag kom­
puteres verzióban állítják elő* mivel a készülék paramétereinek kont­
rollja. nagyon sok figyelmet kiván, másrészt a készülék nagyfokú elem­
zőképessége csak igy használható ki. So és Plotts [108] egy semikvan- 
titativ és egy kvantitiv módszert ismertet, amely a standard és a 
minta karakterisztikus röntgensugárzásának összehasonlításán alap­
szik. Egy másik program képes a relativ karakterisztikus sugárzás- 
intenzitásokat kiszámolni az ismertnek feltételezett összetételű min­
ta összes elemére.

Brown [109] programja a fentieken túlmenően gondoskodik a 
Duncomb és Shields által módositott Philibert-féle abszorpciós kor­
rekció számításáról, majd elvégzi a Casting - Wittry-féle fluoresz­
cencia- és a Thomas-féle rendszám-korrekciót# A számítások befejezése 
után megadja a mérési és kiértékelési hibát.
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A röntgenfluoreszcenciás berendezések komputerezési prob­
lémáival foglalkozik Cooper és Vaughn [105].

Az elektron mikroszonda-berendezésékből a Siemens 
/Karlsruhe/, a Datacomp és Princeton /mindkettő USA/ gyárt kompu- 
terezett berendezéseket. A röntgenfluoreszcenci ás készülékek te- 
rén az Applied Physics Corp. rendelkezik on-line berendezéssel.

S§.a.eIe,r. Í993 megkísérli összehasonlítani az elemanalizis- 
re használt nagyberendezések teljesítőképességét /emissziós spektro­
méter, röntgenfluoreszcéneiés készülék és elektron mikroszonda/.

3.3 Röntgendiffrakció

Méréstechnikai szempontból a röntgen- /és természetesen az 
elektron— és neutron—/ diffrakciós módszer a lassú, de könnyen prog­
ramozható és nagy ellenőrzés-igényű adatgyűjtés és feldolgozás cso­
portjába tartozik, igy rendkívül kedvezők a komputerezés feltételei.

A röntgendiffrakciós szerkezetvizsgálatnak a legnagyobb ne­
hézsége a mérési adatok numerikus feldolgozása kapcsán Jelentkezett. 
Ezért nem meglepő, hogy már 1952-ben Bennett és Kendrevv adatkiérté­
kelő programot [111] Írtak le, amelynek Javított változataival 
[112, ИЗ! sok eredményes szerkezetmeghatározást végeztek [114,-119]

Az on-line komputerezés felé vezető utón az első lépés volt 
a röntgenfelvételek automatikus, digitális mikrodenzitometriás kiér­
tékelése [128-130]•

Az első on-line röntgendiffrakciós berendezés már 1963-ban 
elkészült [120]. Az újabb közleményekben részletes leírásokat adnak 
egykristályok [121-124] és polikristályos anyagok [125] szerkezet- 
elemzésére szolgáló komputerezett berendezésekről. A minta ezekben a 
készülékekben rendszerint konvencionális goniométer-fejre van montí­
rozva és a komputer ellenőrzi az egyes mozgató motorokat, amelyek meg 
határozzák a minta és a röntgensugár-nyaláb kölcsönös helyzetét. Ezen 
túlmenően a komputerprogram gondoskodik a specifikus reflexiók felke­
reséséről, meghatározza az intenzitásokat és a szögeket, realtime mó­
don számítja a különböző integrálokat és optimizálja az adatgyűjtést 
olymódon, hogy csak akkor fogadja az intenzitásértékeket, ha a prog­
ramozott reflexiókat megtalálta.

A legújabb összefoglaló értekezés e témakörben Jitaka [1261 
munkája, amelyben a szerző egyaránt kitér az on- és off-line alkalma-
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zésokra /beleértve a nagykomputeres méréskiértékelést is/.

A viszonylag lassú méréstechnika kedvez a real-time üzem­
mód alkalmazásának. Cole [1271 IBM 1800-as komputerrel on-line kap­
csolt berendezést ir le, amely alkalmas adatgyűjtésre, készülékel- 
lenörzésre /adatgyűjtési sebesség, időzítés, multiplexelés, sugár­
nyaláb-helyzet ellenőrzése stb./ real-time adatfeldolgozásra /simí­
tás, csuesfelkeresés, statisztikai ellenőrzés, dekonvoluciók, görbe 
fittelés, képletfelállítás, szerkezet-rajzolás, listázás, file-szer- 
kesztés stb./ a kísérleti paraméterek iterativ optimizációjóra és az 
operátor célszerű beavatkozására. Az utóbbi lehetőséget biztosit az 
operátornak arra, hogy bizonyos, célszerűen megfogalmazott kérdése­
ket tegyen fel a komputernek a készülék működésével kapcsolatban, 
amelyre kiiró periférián vagy analóg display-n érkezik válasz. Ennek 
alapján menetközben módosítható az adatgyűjtési és adatfeldolgozási 
utas iLás •

Komputerezett rontgendiffrakciós berendezéseket hoznak for­
galomba: a Picker-Nuclear Corporation és a Siemens Corporation /az 
Egyesült Államokban/ és a Siemens A.G. karlsruhei gyáregysége /Euró­
pában/.

A komputer-kontrollált mérések során lehetőség nyilt a 
készülékpararaéterek optimalizálására, és a mérési eredmények korrek­
ciójára /Lorentz- és polarizációs korrekciók stb./háttérprogramot le­
hetett készíteni. Különösen hatékonnyá vált a program akkor, amikor 
inputadatként a tércsoportot is megadták, s ilymódon a feldolgozás ha 
tározott irányban történhetett [131, 132]»

Ma már különféle automatikus, elektronsűrűség-rajzoló prog­
ramok is rendelkezésre állnak [133-1351 és nagyon hasznosak a kompute 
rek perifériáiként rendelkezésre álló analóg display-к. A komputeres 
mérési és adatfeldolgozási rendszerek kifejlesztése lehetővé tette a 
röntgendiffrakciós módszer analitikai alkalmazását. /Pl. kristályos 
fázisok azonosítása [136], porfelvételek indexelése [137-140], inter- 
elementári.s jelenségek vizsgálata [141] stb./.

3.4 Gázkromatográfia

A gázkromatográfia természeténél fogva a lassú módszerek 
közé tartozik, igy a komputeres méréstechnika egyik fontos előnye, a 
nagy mérési sebesség nem értékes tulajdonság e tekintetben. A lassú 
adatszulgálLatás azonban rendkívül kedvez a real-time módszerek al-
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ka Imazásának, azaz a mérési adatok menetközbeni komputeres kiértéke­
lés ének.

A komputerezés első eredményei Oberholzer nevéhez fűződnek. 
[142 144], aki a digitalizált mérési eredményeket a komputerrel kom­
patibilis tárolóba gyűjtötte, majd külön munkafázisban kerültek az 
adatok feldolgozásra.

A komputer hatékonyságának növelése vetette fel a paral­
lel kapcsolt s relative nagy tároló kapacitást igénylő mérőrend­
szerek szükségességét [145 - 147]. A technikai fejlődés során elő­
álltak az ehhez szükséges müszerelemek és kialakultak a software-es 
adatfeldolgozó módszerek is. Az adatkezelés elvi alapjai mellett 
[148 - 150] az alapvonal-korrekció és a sáv alatti területek meg­
határozása [151] , ill. az átfedő sávok komputeres szétválasztása 
[152 - 154] volt a legnagyobb feladat.

A komputeres gázkromatográfiás méréstechnika el3Ö nagyvo­
nalú, preciz munkájáról Bauman és munkatársai [147] adnak számot, 
akik a Varian adatfeldolgozó rendszerrel 10 szimultán, parallel csa­
tornát /gázkromatográfot/ üzemeltettek. 8K memóriával 240 csúcsot 
és 100 csucsfaktort,mig 12K memóriával 960 csúcsot és 480 csucsfak- 
tort tudtak tárolni. A szex^zők különösen nagy gondot fordítottak 
az adatfeldolgozás problémáira /pontosság, átfedő sávok felbontása, 
jelátviteli hibák stb./.

A műszertechnikai fejlődés következő lépcsőfoka a real­
time módszer kidolgozása volt [155, 158, 159], amely mérési ada­
tok gyűjtése mellett gondoskodott a nagypontosságu gázáram- és hő­
mérsékletszabály ozásról is. Lényegében ezen a szinten vannak a ke­
reskedelemben kapható, sorozatban gyártott, komputerezett berendezé­
sek is, mint pl. a Varian GC-Data System 200 vagy a Digital Equip­
ment Corp., a DuPont de Nemours and Со., az Electronics Assoc., a 
Hewlett-Packard, a Japan Electron Optics Lab. Со. stb. cégek beren­
dezései is, amelyek képesek 10-20 készüléket szimultán üzemeltetni. 
Ezek a berendezések a programkontrollált mérés alatt elvégzik a 
szükséges számításokat /alapvonal dift korrekciója, kalibráció kül­
ső vagy belső standarddel, simitás-zajelimináció, területkorrekció 
és normálás, retenciós idő vagy retenciós térfogat számítása, csucs- 
azonositás, sáv integrálás, kvantitatív keverékanalizis stb./.

Ma a time-sharing Üzemeltetésű gázkromatográfiás rendsze­
rek tekinthetők a legfejlettebbeknek [156, 1571 • Erase_r összefog­
lalásai adnak áttekintő képet a jelen helyzetről [160, 161]. Ebben
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a kategóriában Westerberg [162, 156] berendezései és software- 
készlete nyújtják a legtöbbet, amelyek egy CDC-1700 tipusu kompu­
ter vezérlete alatt állnak. Igen nagy és átgondolt matematikai ap­
parátussal dolgozik a Hancock és munkatársai által épített beren­
dezés [157], amit hasznosan egészítenek ki a különböző time sharing 
interface-ek, hardware-ek és software-ek [165 “ 167] •

A jövő gázkromatográfiás berendezéseiben valószínűleg tö­
megesen alkalmazzák a kolonnákat és az őket kiszolgáló analóg auto- 
matikákat, s mindezek egy digitális komputer vezérlete alatt állnak, 
az adatkiadó /analóg vagy digitális/ rendszereket pedig a komputer 
perifériáiként kapcsolják a rendszerbe. Ennek következtében a ’’gáz­
kromatográfiás laboratórium” lényegesen olcsóbb lesz, mint az azo­
nos tel jes it meny re képes egyed:, készülékek összege, megbízhat ósága , 
pontossága, adatszolgáltatási színvonala pedig jelentős mértékben 
növekszik.

5.5 Tömegspekrtrometria

A tömegspektrumok komputeres kiértékelésének első lépése 
az adatfeldolgozás módszereinek fejlesztésére irányult. Ehhez a mun­
kához először elő kellett állítani a digitális mérési eredményt /fo­
tográfiai lemez automatikus denzitometrálása és szinkron analóg-di- 
g it ál konverziója révén/ és az adatokat mágnesszalagon rögzítették 
[168]. A fejlődés következő szakaszában a lemeztechnikát a multip­
liers detektálás váltotta fel [169]. A későbbi multiplier + analóg 
tárolós rendszereket a fejlődés szempontjából negativ kísérletként 
értékelhetjük [170 - 171]•

Az on-line komputerezés úttörő munkái közé tartozik Bur- 
lingama és munkatársainak a nagyfelbontású tömegspektrométerrel 
foglalkozó közleménye [172]. A spektrométer Consolidated Electrody­
namics Corp. 21-110 В tipusu volt és a 800-tól 20 m/e tartomány át­
futási sebességét 15 sec é3 néhány perc között tudták változtatni.
A multiplier detektor kimenetét, megfelelő erősités után, egy gyors 
ADC-hez /25 kc/sec konvertálási sebesség és 15 bites felbontás/ 
csatlakoztatták. A kutatók szerint az analóg display volt a rend­
szer legfontosabb eleme, amely lehetővé tette, hogy egy "ablak” se­
gítségével a teljes színképet vagy csak egyes részleteit /az opti­
mális felbontás, érzékenység, kalibráció stb. szempontjából/ tanul­
mányozzák. Ha az eredmény nem volt megfelelő, akkor a késziilékpara- 
méterek optimalizálásával uj felvételt készítettek. A kiértékelést 
CDC 6600-as komputeren végezték.
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Egyszerűbb megoldású komputerezett tömegspektrométert Ír­
nak le Knuttl [173] és Jonhstone [174, 190].

A gyakorlati felhasználás szempontjából fontos lépés volt 
az IBM és a Varian közös fejlesztése, amelynél az M-66 tipusu tö­
megspektrométer mágneses térértékét, a beépített x-y-plottert és a 
14 bites ADC-t komputer vezérli [1751«E munka során alakultak ki 
azok a fontos hardware—megoldások és software—szervezés, amely 
végülis elvezetett a Varian Spectrosystemhez. Az utóbbiban már egy 
16 bites, 32K-ig bövithetö, 4K alapmemóriáju kis komputer kapott 
helyett /Varian 620-i/ disc és mágnesszalagos puffertárolókkal. A 
komputer a mért adatokból háttér- és ionáram-korrekciót számol, 
majd meghatározza a vonalak integrális intenzitását, amit a legma­
gasabb csúcshoz, majd a teljes ionáramhoz viszonyítva normál. Vé­
gül kiszámítja a pontos tömegértékeket, a molekulasúlyt, előállít­
ja az elemtérképet és meghatározza az összegképletet.

Ugyancsak az IBM laboratórium fejlesztette ki az izotóp- 
kicserélödési reakciók kinetikájának tanulmányozására szolgáló tö- 
megspektrométer-komputer rendszert is [176].

Reynolds és munkatársai [1771 uj utakon próbálták megolda­
ni a tömegspekbrométerek automatizálását. Komputervezéreit kvadru- 
pol-tömegspektrométer rendszert fejlesztettek ki amelynek a közön- . 
séges spelctrométerrel szemben az az előnye, hogy nincs időkoordiná- 
táju scanning mechanizmusa. A tetszőleges m/e arány kiválasztható 
egy alacsonyszintű feszültségállitással. A komputer egy digitál- 
analóg interface segítségével ellenőrzi és szabályozza ezt a feszült­
séget. Ez az un. "on-peak" üzemmód nagymértékben növeli a rendszer 
hatékonyságát. A kidolgozott rendszer kisigényű a komputerrel szein- 
ben /a 2K-s, 12 bites Linc-komputert ugyanolyan jó eredménnyel hasz­
nálták, mint az IBM 360/50 vagy 1800-as típusokat [178]/.

Hasonló berendezést ir le Houseman és Hafner [1791» mig 
Jones és munkatársai [180] egy hordozható kvadrupol "tömegfliter -t 
ismertetnek. Bonéili [181] egy kereskedelmi kvadrupol spektrométer 
és gázkromatográf rendszer komputerezés év el ért el jó eredményeket, 
inig Lagergren [182] egy 3-lépcsős tömegspektrométer, Grayson pe­
dig egy time-of-flight spektrométer [I83] komputeres változatával 
szerzett jó tapasztalatokat.

A kémiai alkalmazás szempontjából kitüntetett jelentősé­
ge van az összekapcsolt gázkromatográf-tömegspektrométer rendszer­
nek, amely egyesiti a hatékony szétválasztás technikát az ugyancsak
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igen hatékony kvalitatív és kvantitatív analízissel. Az első 
komputeres készülékkombináció Hites és Bieman [184] nevéhez fű­
ződik /Varian Aerograph 600 + Hitachi Perkin-Elmer RMU-6D mág­
neses scanning spektrométer/. A 20 és 600 m/e közötti tartományt 
3 sec-onként. folytonosan pásztázták, 350 sec-onkénti mintavétele­
zéssel, 15 bites felbontású ADC-vel. Egy spektrumot 9000 mérési 
pontból állítottak elő, amit méré3 után puffertárolóba töltöttek.
Az idézett szerzők fedezték fel, hogy a nem-felbontott ionáram

»

arányos a mért spektrum összionáramával. Az utóbbi időfüggvény­
ben ábrázolva, a gázkromatogramhoz hasonló "masa chromatogram"- 
ot szolgáltat. A kromatogram alatt többszáz tömegspektrumot vet­
tek fel és mágnesszalagon tároltak. Mérés után egyenként vissza- 
töltötték őket a memóriába, majd vizuális megfigyeléssel /analóg 
display és plotter/ és a "mass chromatogram" segítségével megha­
tározták a feldolgozásra legalkalmasabb tömegapektrumokat és azt 
nagykomputeren értékelték. Későbbi munkáikban [186, 187, 189] ér­
tékelték a tomegspektrum és gázkromatogram közötti korrelációkat 
is.

Az előbbihez hasonló rendszert Írtak le Sweely és munka­
társai [183]• A detektor 14 lépcsős multiplier volt, a mágneses 
térerősséget Hali-szondával mérték. Az adatgyűjtés sebessége 25 
kc/sec volt. A mérési adatokat egy 64K kapacitású disc tárolta, 
amely spektrumonként 1000 csúcsot és 31 vagy 62 spektrumot tudobt 
tárolni. A 0 és 500 tömegszám közötti tartományt 1 sec-os scan- 
ning-sebességgel pásztázták át. A csúcsintenzitásokát és a mágne­
ses térerősséget a komputer real-time üzemmódban állította elő.
A discen tárolt eredményt mérés után visszaolvasták a memóriába, 
a megfelelő korrekciók után kiszámították az egzakt tömegértéke­
ket, s normálás után a megfelelő periférián /ТТ, PL, МТ/ kiírták 
az eredményt.

A már említetteken kivül, a számítástechnikai .értékelő 
munka szempontjából nagy gondot okoz az összeolvadt sávok fel­
bontása. Luenberger komputeres megoldásokat ajánlott [1891• Az 
alacsonyfelbontású tömegspektrumok szerkezetazonositó problémáját 
tárgyalja információelméleti alapon Grotch [1913•

3.6 Optikai spektroszkópia

Ebbe a csoportba soroljuk a spektrofotometriás mérése­
ket a vákuum UV-tŐl a távo?i IR-ig, beleértve a lumineszcencia-,
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rotációs disperziós- és a Raman-spektroszkópiát is. A komputerezett 
berendezésekben a nagy mérési sebesseg mellett rendszerint kevés 
idő áll rendelkezésre real-time aritmetikai műveletekre. A mérőbe­
rendezések tervezésekor a legfontosabb feladat a software/hardware 
funkciók körének és arányának megállapítása.

A komputeres spektroszkópiai munkák a hatvanas évek ele­
jén indultak meg. Bracket [192] már 196C-ban leirt egy mágnessza­
lagos adattárolót I amely spektroszkópiai.mérési eredmények digitá­
lis rögzítésére volt alkalmas. A nagy felbontás érdekében nagyon 
hatékony digitális diszkriminációs rendszert alkalmazott, amely a 
sávszélesség/az effektiv spektrális résszélesség értéket 10-nél 
nagyobb értéken tartóti,a. A mérési eredményt nagy kompuber off-line 
üzemmódban értékelte.

Az on-line komputerezés első lépései e területen is a 
konvencionális mérőrendszerek és a komputer összekapcsolását je­
lentett jk: UR-10 kétsugaru IR-spektrométer [1933 » Raraan-spektro- 
méter [194], Beckman FS-720 Fourier-interferőméter [1951 •

A spektroszkópiai laboratóriumok on-line komputerezése 
tekinthető a fejlődés következő fázisának. Ezeknél a mérőközpon­
toknál az egyes berendezések kézi kapcsolású kommutátor segítsé­
gével köthetők a komputeres mérőrendszerhez. /Lásd az 1. ábrát./ 
Ilyen témával foglalkoznak Anders on [196], Johnson [197]» 6zöke 
[198] és Grant [199] közleményei.

Az előbbiekkel hasonló szinten vannak a kereskedelemben 
kapható on-line komputeres mérőberendezések is /Varian Spect- 
rosystem, Dietz-Elektronik stb./. Ezek a digitális szinképelőál- 
litás mellett rendszerint alkalmasak sávfelbontásra, simításra, 
differencia-analízisre, integrálásra, differenciálásra, kinetikai 
vizsgálatokra, többkomponensű rendszerek analízisére, a maximum­
helyek felkeresésére, szinmérésre, ciklikus /multiscan vagy CATs/ 
mérésre stb. Ezzel kapcsolatban megjegyezzük, hogy a műveletek 
legtöbbjét legmagasabb szinten nagy komputeren lehet elvégezni. 
Ezért a legcélszerűbb az on-line rendszertől csak azt várni, hogy 
jó minőségű digitális szinképet állítson elő. A nagy komputeres 
munkák előkészítését segítik a mérőközpontok speciális analóg és 
digitális display rendszerei.

Klaumnltzer [200] egy viszonylag fejlett, olcsó berende­
zést ir le közleményében. Hannon [201] az UV-spektroszkópia terü­
letére alkalmazta time-shacLog rendszerű berendezését, míg SchercE.
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és Kint [202] egy "close-loop” üzemeltetésű on-line komputerrel 
szerzett tapasztalataikról számolnak be. A komputer-rendszerrel 
két Raraan- és egy nagy felbontású IR-spektrométert üzemeltettek.

A lumineszcencia spektrumok egy része /steady state lu­
mineszcencia/ közvetlenül mérhető a fent ismertetett on-line be­
rendezésekkel. /Foszforeszcencia-móré3eknél csupán a méréstarto­
mány helyes megválasztására kell ügyelni!/ Más jellegű feladat 
az élettartam mérése. Interkombinációs átmenetek élettartama ál- 
tálában 10 és 10 sec közé esik, igy hardware-vezérélt, gyors 
mérőberendezéssel már rögzíthető a lecsengés! görbe. /100 Mc/sec 
óra és 256-os felbontás esetén a mérési ciklus idő kisebb mint 
3 mikrosec./Megengedett átmeneteknél a lecsengés! idő a nsec tar­
tományba esik. Mérése csak ciklikus technikával oldható meg. E- 
zért minden flash impulzusra csak egyetlen amplitúdó-mérés tör­
ténik. A mintavételezés időpontját egy nsec-os /vagy subnsec-os/ 
felbontású késleltető áramkör jelöli ki [203]. A lecsengés! gör­
bék komputeres mérésével foglalkozik Szőke reportja [204, 205]•

A spektroszkópia napjainkban leggyorsabban fejlődő ága 
a Fourier-spektroszkópia /vagy interferometria/. A berendezés ké­
miai /helyesebben fizikai/ processzora egy Michelson-interferomé- 
ter, amelynek mérési eredményeit digitális tároló rögzíti. Ebből 
régebben hullámanalizátorral állították elő az analóg színképet 
/Beckman/, mig a modern készülékekben minikomputer végzi a Fouri- 
er-transzformációt [206, 207 - 209]*

Gyakorlati szempontból nagyon jelentősek a spektroszkó­
piai és szétválasztástechnikai berendezések kombinációi. Ezek az 
analitikai célmüszerek nagyfokú automatizáltságot és ellenőrzést 
igényelnek, ami a modern műszertechnikában azonos a komputerezés- 
sel. Frazer [210] a desztillációs technikát kombinálta Technicon 
Autoanalyser-ral, s ilymódon mikrogram mennyiség1! N-t tudott meg­
határozni. Jelentősnek Ígérkezett, de nem fejlődött ki a spekt- 
rofotometria és gázkromatográfia kapcsolata /Digilab/.

A spektroszkópiai mérési eredmények kiértékelésének kom­
puteres módszereit számos kutató és kutatócsoport tanulmányozta.
Az egyik úttörő munka oavitzky [211] nevéhez fűződik, aki módszert 
dolgozott ki a mérési eredmények simítására és differenciálására.
A nagygépi programok rendszerének kifejlesztése Jones [212-216] 
reportjaiban és közleményeiben találhatók. A megfelelő célprog­
ramok kifejlesztése mellett hasznos az irodalomértékelö összefog­
lalása is [217]. Hasonló rendszer kiépítéséről számol be őzöké 
[198, 219, 220] és Inouye [218].
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Különösen fontosak a Fourier-spektroszkópiai programok, 
amelyek az interferomefcriás mérési eredményeket hozzák spektrosz­
kópiai formába. Richards [221], Low [222], Cooley és Tukey 
[223] , Kiss [224], Horlick és Malmstadt [2251 Ridyard [226] transz­
formációs programjai jó eredménnyel használhatók, azonban ma már 
a kis mérökomputerekre irt programok tekinthetők a leghatékonyabb 
módszereknek, mert ezekben nemcsak a kiértékelés, hanem az adat- 
gyűjtés is megfelelő súllyal szerepel, s igy a legkedvezőbb fel­
tételek mellett kerülhet sor a nagygépi komputeres adatkiértéke­
lésre.

A kis komputeres méréstechnika analitikai szempontból igen 
jól hasznosítható a többkomponensű rendszerek analízisében. DeTar 
[227] az IR-tartományra, Mandeles és Cantor [228] az UV-területre 
dolgozott ki analizáló programokat. Egyensúlyi rendszerek spekt­
roszkópiai vizsgálatára biztosit lehetőséget Kankare [229] prog­
ramja, amely az egyensúlyi állandót tudja számolni szinképi ada­
tokból .

Az optikai spektroszkópia alkalmazásának egyik legfonto­
sabb területe a szerkezebazonositás. Az ismeretlen anyag mért és 
az ismert anyagok tárolt színképe biztosit erre lehetőséget. Az u- 
tóbbi azonban csak akkor "aktiv”, ha gépi utón könnyen mobilizál­
ható. Erre szolgálnak a mágnesszalagos tárolás különböző formái 
/file-szerkesztés/. Anderson az ASTM kártyákra dolgozott ki olyan 
eljárást, amelynél 1000 kártya/sec sebességgel végezhető az össze­
hasonlítás [23Ю ] , mig Erley a lyukszalagon tárolt színképeket kis 
komputerrel hasonlítja össze a mért színképpel [231* 232]. Reid és 
és munkatársai az UV-szinképterületre dolgoztak ki komputeres azo­
nosító programot [2331• Kisebb memóriát igényel az un. "hash—code" 
használata [234— 236].

3.7 NMR-spektroszkópia
A nagyfelbontású NMR a mágneses paraméterek kvantitatív 

meghatározása révén kiváló eszköze a kémiai szerkezetkutatásnak. 
Az utóbbi időben egyre nagyobb súlyt fektetnek a komputerezett mé 
rőberendezé3ek kifejlesztésére, amely lehetőséget biztosit intra- 
és intermolekuláris kicserélődési vizsgálatokra is.

Lusebrink és Sederholm [238] a Varian A-60 spektrométer 
komputerezését ismerteti, amely a Varian Spectro-Systemhez hason­
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lóan ciklikus átlagolással biztosítja a Jó mérési eredményt. A kom­
puter gondoskodik a mágneses tér homogenitásának optimalizálásáról, 
a csúcsok helyzetének pontos me határozásáról és az eredmények meg­
felelő formájú kiadásáról. Az utána kővetkező komputeres kiértéke­
lés magába foglalja a numerikus integrálást, simítást, Fourier- 
transzformációt, spektrum-szimulációt. Memóriaigénye 5 spinig 4K,
7 spinig 8K.

Hasonló teljesittoényüek a Satoh [2391 és Jchoolery [240] 
által leirt komputerezett mérőrendszerek és az NMR-Specialties ke­
reskedelmi készüléktípusa is.

A komputeres méréstechnikához Jobban illeszkedik az uj, 
un. impulzus NMR-technika vagy más néven a Fourier NMR-spektroszkó- 
pia [241]. A nagy intenzitásu rádiófrekvenciás impulzusok időfügg­
vényben interferogramot eredményeznek, amelyből az NMR-spektrum 
Fourier-transzformációval állítható elő. Nagy előnye a mó-lszernek, 
hogy lecsengési Jelek gyorsan nyerhetők, s ezek ismétlésével és át­
lagolásával a mérés pontossága Jelentős mértékben növelhető.

Számos nagy müszergyár készit komputervezéreit impulzus- 
NMR készüléket /Digilab Inc., Japan Electron Optics Lab., NMR- 
Specialties, Varian stb./. A készülékek kedvező mérési tulajdonsá­
gai /rövid felvételi idő - mintegy századrésze a scanning módszer­
nek - és a nagyságrendekkel kedvezőbb Jel/zaJ-viszony/ alapján 
várható, hogy a Jövőben ez a készüléktípus fog elterjedni.

Az NMR-berendezések többsége nem képes digitális adat- 
feldolgozásra, vagy beépített komputerrendszere nem alkalmas na­
gyobb feladatok megoldására /általában mindig ez a helyzet/, e- 
zért fontosak az off-line Üzemeltetésű programrendszerek. Swalen 
és munkatársai összefoglalásukban [242] behatóan vizsgálják az 
off-line software-eket és a komputerezett berendezések adatfel­
dolgozó képességét is. Metzger [243] összefoglalása csak a soft- 
ware-ekre terjed ki.

A legegyszerűbb szinkép-kiértékelő programok az un. 
"trial-and-error" csoportba tartoznak, amelynek alapja a para­
méterek becslésszerü, manuális beállítása, majd az ezekkel ki­
számított adatoknak és a kísérleti spektrum adatainak eltérését 
hibaként kezeli. A legjobb közelítést a legkisebb hiba jelzi 
[244 - 2331• Wiberg és Nist [253] közöltek számított színképeket 
az AB, AB2, ABC, AB^, A2B,., AB^, A2B2 rendszerekre. A trial-and-
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error módszer legnagyobb előnye az, hogy alkalmazásához nem kell a 
mágneses paramétereket meghatározni a spektrumból, de maximálisan 
csak 3-spin rendszerekre használható [254].

Nagyobb spinrendszereknél az iterativ módszert használják 
jó eredménnyel [244, 254]. owalen [244] hét-spin rendszerre is jó 
eredményeket kapott ezzel a módszerrel. Problémák adódnak azonban a 
4—spin-rendszereknél, amelyekhez Keller [2551 speciális programot 
fejlesztett ki.

»

Az inter- és intramolekuláris kicserélődési reakciók se­
bessége nagy felbontású vagy spin-echo készülékekkel könnyen meg­
határozható, ha értéke 1 és 106 sec“1 értékek közé esik [256]. 
Allerhand [2571 kritikai munkájában behatóan értékeli az e területen 
használt módszereket.

Az NMR vonalszélesség és jelalak felhasználható a kicserélő­
dési reakciók sebességi állandójának meghatározására [258]. Fittelő 
programot ismertet ehliez a feladathoz Gutowskl [256] . Az itt fel­
sorolt programok matematikai algoritmusát és fizikai tartalmát kri­
tikailag tárgyalja Swalen [242].

3.8 ESR-spektroszkópia

Talán a korlátozott felhasználás az oka annak, hogy az iro­
dalomban kevesebb közlemény foglalkozik az ESR-spektrométerek kompu- 
terezésével, mint az azonos kategóriába tartozó egyéb nagymüszereké- 
vel. Jonhs on és munkatársai [2591 ismertetik konvencionális spektro­
méterük komputerezési problémáit.

A gyakorlatban talán a legnagyobb jelentősége e tekintetben 
az általános célra készült kereskedelmi on-line komputereknek van, 
amelyek ESR-spektrométerek üzemeltetésére is használhatók. Ilyen a 
Varian SpectroSystem, amely alkalmas a spektrométer ciklikus üzemel­
tetésére /időátlagolásra/, simításra, első momentum számítására, 
spektrumszimulációra. Az on-line komputer zárt hurku (closed-loop) 
für észgenerátor kontrollja mellett készíti a felvételeket. Mérés köz­
ben és mérés után analóg display mutatja a memóriában tárolt eredmé­
nyeket. Adatkiadó rendszerének formátuma megegyezik a szokásos analóg 
készülékekével.

A nagykomputeres software hasonló felépítésű, mint az NMR- 
spektrométeré. Az ezzel kapcsolatos eredményeket illetően az NMH-feje- 
zetre utalunk.
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3.9 Elektrokémia

Az elektrokémiai adatok komputeres tanulmányozását első­
sorban nem a nagy adattömeg, hanem a fokozott pontosság és a mérési 
sebesség iránti igény, valamint a mérendő adatok nagy dinamikája 
indokolja. Mindhárom követelmény azonban messze a software-vezéréit
automatika határain belül van [260], [261].

Laurel és munkatársai [262, 265] a kronokulometria terüle­
tén végeztek méréseket időfüggvényben, mig Perone és munkatársai 
[264] a gyors derivativ polarográfiához használták eredménnyel az 
on-line komputerezett mérőrendszert. Mikroelektrodán, oldatban, 
nagy sebességgel növelték a leválási potenciál értékét, miközben 
mérték az elektrolízis áramot és annak első ill. második derivált­
ját. A mintavételezés sebessége 500 adat/sec, mig egy mérési ciklus 
időtartama 1 sec volt. A mérési ciklusokat 2048-szor ismételték és 
megállapították, hogy a jel/zaj viszony javult, jelentősen nőtt az 
érzékenység és az egész mérési folyamat meglehetősen rövid ideig 
tartott. /5 sec-onként ismételték a méréseket!/

Gutknecht és Perone továbbfejlesztették az átfedő polarog- 
ráfiás görbék dekonvoluciós analitikai technikáját [2651• A kompu­
teres mérésre alapozott módszert eredményesen használták többkom­
ponensű rendszerek kvantitatív analízisére [266].

Lauer és Osteryoung [267] ill« Stephens és munkatársai 
[268] egy általános rendeltetésű komputer-rendszert Írtak le, amely­
nek méréstechnikai alkalmazásai között kihangsúlyozott jelentőséggel 
szerepelnek a különféle elektrokémiai mérések: kronokulometria, 
egyen- és váltóáramú polarográfia stb. Keller és Osteryoung [26911 i '
interface-t készítettek impulzuspolarográfiához /függő higanyesepp- 
elektródák esetén/, mig Rainely [270] egy fürészgenerátört ismertet 
elektrokémiai mérésekhez. Pujiwara [271] a konvencionális polarog­
ráf ia on-line komputerezését Írja le.

Perone és munkatársai [272] nagy erőfeszítéssel dolgoztak 
az elektrokémiai módszerek teljesítőképességének fokozásán. Ecélból 
igénybevették a modern real-time módszereket is. Megállapították, 
hogy jó eredmények nyerhetők olyan sokkomponensü rendszerek analízisé­
nél, ahol az egyes komponensek leválási potenciálja közötti különb­
ség nagyobb, mint 150 mV. Ugyancsak eredményезек voltak azok a kí­
sérletek is, amelyekben nagyon, kedvezőtlen koncentráció-árányu 
/1000:1 Tl:Pb/ keverékek analízise volt a feladat.
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Egy másik kísérletükben [273] Perone és munkatársai a kí­
sérleti paramétereket software-es iterativ optimalizécióval szabályoz­
ták, s a módszer eredményesnek bizonyult olyan esetekben is, amikor 
a kísérleti paramétereket nehéz kézbentartani.

3*10 Reakclóklnetlkai és reakciómechanizmus-vizsgálatok

A reakciókinetikai, katalízis— ’és reakciómechanizmus-vizs­
gálatokhoz általában gyors mérőberendezésre van szükség. A kinetikai 
folyamatról bármely egyparaméteres mérőberendezés tud használható 
információt szolgáltatni, ha a jelenség detektálására alkalmas, mi­
vel a másik koordináta az idő. A reakciómechanizmusok tanulmányozásá­
ra azonban már annál eredményesebben használható egy mérőrendszer, 
minél több változtatható /és kézben tartható/ paramétert tud rendel­
kezésünkre bocsátani /energia, polarizáció, hőmérséklet, stb/. Ezért 
előnyös a spektroszkópiai módszerek használata. *

Analitikai szempontból nagy jelentősége van a rakciókineti- 
kai eljárásnak, mert segítségével a detektálási /és mérési/ határ 
jelentős mértékben csökkenthető: kedvező esetben még a pM-koncentrá- 
ció is elérhető a szokásos spektrofotometriás pontossággal /+1%/. 
James és Pardue [274] alkalikus foszfatáz és ozmium meghatározására 
használta a komputerezett reakciókinetikai berendezést. Hicks és mun­
katársai [273] komputerezett klinikai laboratóriumukban alkalmazták 
ezt a módszert enzimkoncentráció meghatározására.

Deming és Pardue [282] egy kisfelbontásu ADC-vel végzett 
eredményes kísérleteket a reakciómechanizmusok vizsgálatával kapcso­
latban. Margerum és munkatársai [276] kinetikai berendezésükkel több­
komponensű rendszereket analizáltak. A néhány percig gyűjtött eredmé­
nyeket a legkisebb négyzet módszerrel fittelték. Jó eredményeket 
kaptak olyan esetekben, amikor a reakciósebesség-arányok a 15*1 és a 
120:1 tartományba estek.

Toren és munkatársai [277] leírnak egy komputer spektro­
fotométer interface-t reakciósebesség komputeres méréséhez.

Különösen érdekes kinetikai vizsgálóberendezésnek Ígérkezik 
az un. ”stopped-flow” spekbrofotometria [283» 284], amelynek segít­
ségével a msec-os folyamatok kvantitatív spektroszkópiai módszerek­
kel vizsgálhatók - beleértve a lecsengést jelenségeket is.

Perone és Klrschler [278] komputeres berendezéssel monito­
rozza az elektrokémiai folyamatokat.
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A reakciósebesség és a reakciómechanizmusok vizsgálatának 
fontos módszere a flash fotolizis. A molekulák a nagyintenzitású 
fényimpulzus hatására gerjesztett vagy ionizált állapotba kerülnek, 
amelyek között energia-kicserélődés közben kémiai kötések alakul­
hatnak ki. Szőke [2791 egy on-line komputerezett rendszert ir le a 
flash-indukált sec-os reakciók spektroszkópiai vizsgálatára, A méré­
si eredményeket j5K memóriaelera tárolja, amiről egy mátrix display 
axonometriáé képet ad. A mérési eredményeket nagy komputeren értéke­
lik.

Okaya [280] nagysebességű kinetikai berendezése flash fo­
tolizis vizsgálatokra is alkalmas /20 mérés/msec/.

Byerley és Fahldy [281] nagykomputeres programot publikál­
nak, amely a kísérleti eredmények szimulálására használható, fel­
tételezett reakciómechanizmusok és kinetikai paraméterek alapján.
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