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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 iIs 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 iImportant peripheries are
described. A grouped list of references 1is provided for guidance in the
gapiq=y expanding literature on the subject of those iInterested iIn further

etails.

PE3IOME

B obnactu _xumum BCe OOnee WUPOKO npumeHswnTca 3BM gna ynpasieHus
n3yepeHnamn y o6paboTKW [aHHbIX U3MepeHul. [ npefcTaBNeHUs [aHHbIX U3mepe-
HWIA C BbLICOKOW TOYHOCTbI B pexume "OH-nanH” LenecoobpasHo UCNONb30BaThb
mansie 3BM. a gng oueHkM pe3ynbTaToB - 6onbwie. Tak Kak MawuHbl, paboTawuue
B pexume "OH-nanH"™, 06bYHO 00pabaThiBANT [aHHHe, MOJYYEHHbEe C MOMOWbl He-
CKOMIbKUX W3MepUTEeNbHbIX NPUOOPOB, Hawbonee nNPUrofHOM™ OpraHu3aLlnoHHON (Gopmon
ABNAETCA W3MEPUTENbHLIN LUEHTP. B HacTodleW cTaTbe NpeAacTaBnAeTcA KpaTkui
0030p COBPEMEHHOW WM3MEPUTENbHON TEXHWUKU, nNpumeHsapuwein 3BM B pexume “oH-naiH";
ONUCHIBAKNTCA TEXHWYECKUE napameTpsl | HauBaxHeWwwWe C TOUKW 3peHua usmepu-
TENbHON TEXHUKW nepuhepunHbie YCTPOUCTBA MasblX BbHYMCAUTENbHBIX MAWWH, W3rOTOB-
ndembix B BeHrpuu. [pynnupoBaHHbA yKa3aTenb NMTEPATYpPHLIX CCHIMOK 0b6nervaer
OpPUEHTUPOBKY NO 3TOW Teme.

KIVONAT

A modern kémiai méréstechnikaban és adatfeldolgozasban egyre na-
gyobb sulya van a komputeres eljarasoknak. A nagypontossagu mérési adatok
on-line eléallitasara az un. "mini"-, az eredmények kiértékelésére a nagy-
komputereket célszerld hasznalni.

Az on-line komputerek és periféridaik rendszerint tobb kémiai mér6-
berendezés eredményeit dolgozzék fel, ezért a legalkalmasabb szervezési
forma a mérokozpont.

A jelen munkaban a szerz§ vazlatos attekintést ad a modern on-line
komputeres méréstechnikarol; ismerteti a magyar kiskomputerek miszaki para-
métereit és a méréstechnika szempontjabdl legfontosabb perifériait. A koz-
lemény csoportositott irodalomjegyzéke segiti a részletek irant érdeklddok-
nek a tajékozodast az egyre duzzaddé irodalomban.
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1. BEVEZETES

ENI6z6 kozleményeinkben [9,10] behatdéan foglalkoztunk a
komputeres méréstechnika alapkérdéseivel és az adatkiértékelés
spektroszkopiail vonatkozasaival. Ismerhettik a Kozponti Fizikai
Kutatd Intézetben Kkifejlesztett kis komputer, a TPA organizacio6-
Jat és utasitasrendszerét és az on-line méréstechnika funkciona-
lis elemeit. A jelen kozleményben a miszeres kémiai vizsgalatok
széles korével foglalkozunk, és rovid osszefoglalast adunk a kis
komputerrel szervezett mérékoézpontokrdol, méréstechnikarol és adat
feldolgozasi alapelvekrél. A korlatozott terjedelem -miatt nem tér
hetink ki az egyes szakterlUletek részleteire, ezért tovabbi atfo-
g6 munkakat [11-24] komputer- és szamitastechnikai kézikdnyveket
[1-8] ajanlunk és egy viszonylag nagy és modern folydirat-iroda-
lommal utalunk az egyes szakteriUletek forrasmunkaira. A konnyebb
attekintés végett az irodalomjegyzéket is az dOsszefoglald témai
szerint tagoltuk.

2. ALTALANOS RESZ
2.1 A komputeres mérékdzpont;

Nagyoob miszerparkkal rendelkez6 laboratoriumok esetén
célszerd kulon helyiségben 6sszegyljteni azokat a kozponti rendel-
tetésl miuszeregységekefc, amelyek a kulénbdz6 kémial mérbéberendezé-
sek jeleinek feldolgozasanal egyarant hasznosithatok. Ide soroljuk
az analog-digital konvertereket, mérdbanalizatorokat, Kkis komputert
valamint input- és output perifériait /olvasé, nyomtatdé, rajzolo,
szalaglyukaszt6, magnesszalag, disc, display stb. egységeket/. A
mérbékozpont kabeles 0Osszekdttetésben van egy kommutatoron keresz-
til a mlszeres laboratoriumokkal.

Az 1. abran lathatdé blokkvazlat szemlélteti egy komputere-
zett nagymiszeres laboratérium szervezeti felépitését.

A kommutator kimenete a komputerkdzpontban van 63 a labo
ratoriumban tobb parallel bemenettel rendelkezik, amelyre manual i
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san csatlakoztathatdék az egyes késziulékek. Az utdbbiakat kémiai
/vagy Tizikai/ processzoroknak nevezzik, amelyek a kémiai infor-
maciot kvantitative mérhetdé elektromos jelekké alakité detektor-
b6l /transzduktor/, er6sitéb6l, és egyéb analdg szabalyozd rend-
szerekbd8l allnak. Ma mar szamos cég [25] ajanl épitémodellszeri-
en Osszerakhatdé analdg- és digitalis mérbéegységeket.

A kommutator igényesebb laboratoriumokban két iranyban
bévithetd: a kémiail processzorokat automatika valthatja a kommu-
tator bemenetén /amely rendszerint software vezérlés alatt all/
és lehet a kommutator kombinalva tobb, kiuldénbdzé erdésitésu erdsi-
tével /multiplexer/. amelyek ugyancsak soitware-kontrollaltak. Az
er6sitdé csatornak szama tobbnyire kettd és nyolc kozott valtozik.
A gyakorlatban mindkét rendszer nagyon fontos, ezért roviden fog-
lalkozunk vellk.

A komputer rendszerint sokkal gyorsabb mikoédésli, mint a
periféi a.dk /a kémiai mérbéberendezések/ adatszolgaltatasi sebessége,
s igy a mérési i1d6 nagyobb részében a komputer kihasznalatlan. Ek-
kor a CPU /central processor unit/ rendszerint egy céltalan software
ciklusban kering, amig a periféria nem kéri ennek megszakitasat
/interrupt/ és az altala szolgaltatott eredmény befogadasat. A kom-
puter jobb i1db6kihasznalasat biztositja az un. real-time Uzemmdéd, a-
mely a mérési sziunetekben adatfeldolgozassal kapcsolatos aritmeti-
kai mldveleteket végez. A szamitasok eredményét felhasznalhatja az
adatszolgaltaté rendszer uUzemeltetési feltételeinek vezérlésére
[4]- Viszonylag gyors adatszolgaltatas esetén /pl. msec-os mintavé-
telezés/ ez a modszer rendszerint teljesen kihasznalja a kis kom-
puter munkaidejét. Lassu adatszolgaltatids esetén azonban lehetfség
van tobb hasonld vagy kulonb6z6 méréberendezés adatainak egyidejul
gylUjtésére. Az el6z6 elsb6sorban adattarold kapacitast igényel, s ha
ez elegendd tobb készulék eredményeinek befogadasahoz, akkor a peri-
fériak prioritassorrendjét a software-ben alkalmazott sorrend donti
el. Ezt az Uzemeltetési moédot pseudo-time-sharing-nek, vagy a soft-
ware-es periféria-kivalasztids modszerének nevezzik. Csak a sajat
/CPU/ memdOriajara tamaszkodva, a kis komputer kevés perifériat tud
foglalkoztatni /vagy egy perifériardl kevés adatot tud fogadni/. Az
esetek tobbségében igyekszink a programot is a legrovidebben meg-
fogalmazni /pl. csak egyetlen funkcid: mérés és analdg Kkijelzési
rajzolas; szalaglyukasztas stb./ programjat taroljuk, és a munka ké-
s6bbi szakaszéban felhasznalandé programot késébb toltjuk be a me-

méridba, rendszerint az el6z6 helyére.



Nagyobb igényl berendezésnél a komputer time-sharing uUzem-
médban tobb kulonb6zé készulék mérési eredményej t is képes fogadni,
mégpedig olymdédon, hogy az egyes berendezések adatait feldolgozd
programokat is cseréli. Ez nem jelent feltétlenul nagy CPU memoria-
igényt, mert a kuloénb6z6 mérd /és Kijelzd/ programokat ugyanazon a
helyen tarolhatja a komputer, de az nagyon lényeges, hogy a perifé-
ria jelentkezésekor a megfelelé feldolgozdéprogram a memériaban le-
gyen. A koévetelmény csak gyorsmUkbdésU hattérmemoriaval /pl. disc/
teljesithet6. Ezt az Uzemmodot nevezzuk valddi time-3haringnek.

A multiplexer bévités akkor indokolt, amikor a mérend6 in-
formacié széles tartomanyban valtozhat /nagy dinamikaju adatszolgal-
tatas/. A kémiai méréstechnikaban nagyon gyakran ez az eset. A klasz-
szikus berendezéseknél a méréshatarvaltast kézzel végzik, digitalis
készulékeknél software vagy nagysebességl automatika valtja a mérés-
tartomanyt [26]. A multiplexer csatornak kezelése nagy gondot je-
lent ciklikus mérések esetén.

Az analog-digital konvertert6l /ABC/ c3ak annyit kivanunk
meg, hogy felbontdsa legalabb 0.1%-os legyen /10 bites/. Ma mar hoz-
zaférhet6k a 12, s6t 15 bites ADC-k is, amelyek mérési ciklusideje
/100 Mc/sec-os oszcillator hasznalata esetén/ 50 ~usec korul van.
Nagyfelbontasu ADC feleslegessé teheti a multiplexert.

A legegyszeribb méréberendezéseknél az ADC eredményét koz-
vetlenul lyukaszalagra vagy magnesszalagra toltjuk és off-line moédon
juttatjuk az adatfeldolgozé komputer memoriajaba. Itt ezzel, a rend-
szerrel nem foglalkozunk, mert még nagyfelbontasu mérés esetén
sincs a konvertalt eredmény azon a szinten, hogy érdemes legyen kom-
puteres Kkiértékelésnek alavetni. Tapasztalataink szerint az off-line
interface-ek és perifériak alig olcsobbak a kis komputeres mérébe-
rendezésnél, méréstechnikai szinvonaluk pedig nem Osszemérhetd.

Ha az analog-digital konverter kozvetleniul csatlakozik
az aritmetikai mlveletek végzésére és adattarolasra alkalmas be-
rendezéshez, akkor on-llne kapcsolatrél beszélunk.+

Ez a megfogalmazas tagabb értelmezése a szokasos on-line
fogalomnak, ahol kikotik, hogy a tarold egy komputernek a szerves
része. A gyakorlat szempontjabol helyesebbnek latszik egyiranyu

Perone [291 aktiv &3 passziv komputerfunkcidét kulonboztet
meg,aszerint, hogy a mérésvezérlésben van-e szerepe a komputernek.
Ilyen alapon az egész adatfeldolgozas a passziv komputerfunkcid koré-
be tartozik.



/ no3 a fenti on-line fogalommal/ és kétiranyu vagy visszavezeé-
relt on-line kapcsolatrdl beszélni. Ha ugyanis a komputert csak

adatgyldjtésre, azaz egy iranyban hasznaljuk, akkor egyaltalan nem
Iéptuk at az analizator fogalmat.

Az on-line technika magasabbfoku organizacidjanak tekinthetd
a Mterminal ,-rendszer, amelynél a laboratérium egy centralis nagygéep
terminaljan létesit on-line /célszerlien time-sharing/ kapcsolatot

[27] -

a kétiranyu on-line kapcsolat a legmagasabb organizaciés
szint. A visszavezérlés torténhet a mérérendszer legkiulénb6zébb pont-
jarol, igy pl, lehet "mechanizalas”, amikor az analdg rendszer (re-
ferencia segitségével) allitja eld a visszaszabalyozas alapjaul szol-
galé hibajelet és maga a szabalyozd kor egyszerd szervorendszér, de
lehet a visszavezérlés alapja egy bonyolult matematikai kiértékelés
iIs, amelyet a komputer aritmetikdja végez a tarolt adatokon. Az utlb-
bit nevezzik realtime gép-gép kapcsolatnak, vagy Peroné [/] nomen-
klaturaja szerint ™losed loop” Uzemmédnak.

Nagyon fontos része a komputeres mérdérendszernek az analdg
display , amely mérés kozben és a mérés befejezte utan konnyen atte-
kintheté formaban kozli a taroldban 1évé mérési eredményt. Attol
eltekintve, hogy a memériaelemek tartalma egyenként felkereshetd és
esetleg modosithatd is, vizuadlis megtekintés alapjan gyorsan Hataroz-
ni lehet a mérés folytatasardol, az eredmények megsemmisitésérél vagy
komputeres adatfeldolgozasra valé alkalmasaagarol. Az analdg display
funkcidk lehetnek nagyon komplikaltak is. Kijeldlhetunk pl. a tarolo
egy részében egy "ablak”-ot, amelyet akar a mérési eredménnyel egy-
idejlleg is megjelenithetink a katdédsugarcsd képernyb6jén, s ebbe
- megfeleld transzformacidé utan - GetOlthetJik a tarolo tetszélegesen
kivalasztott részletet vagy akar az egész mozgdé adattarat ™attransz-
rormalhatJuk” az ablakon. Ez meggy6zheti a felhasznaldét arrol,
hogy a tervezett atalakitast a tarolt adatokon éraemes-e elvégezni

L533-

Ha a mérés min6sége elfogadhatdé, a tarolt adatokat off-line
moédon /papirszalag, ill. magnesszalag kozbeiktatasaval/, vagy koz-
vetlenul /pl. tavkozlési médszerrel/ az adatfeldolgozd komputerbe
toltjuk. Az utdbbi természetesen az adatfeldolgozasi eredmények visz-
szavitelére is alkalmas /tobbsz6rts on-line kapcsolat/*.

+Ma még kevés esetben indokolhaté a tavkozlési adatatvitel
szikségessége. A médszer rendkivul koltséges és az adatfeldolgozd
komputer organizacidja sem illeszkedik hozza. A jové szempontjabol
azonban sokatigérdé a gyorsasaga és adminisztraciods egyszerisége.



A komputeres mérés legfontosabb elénye a pontossag. Ezt
kémiail processzor stabilizalasa mellett a komputeres méréstechnika
kedvez6 Jel/zaJ-viszonya biztositja. Lassu méréseknél i1déintegrald
er6sitét alkalmazunk az analdg rendszerben /pl. lock-in/, mig gyors
mérések esetén a méreési ciklust sokszor ismételjik és az adekvat
adatokat a szohossztol fluggben Osszegezzik vagy bel6liuk - real-time
médon - sulyozott atlagot képezink. Az angolnyelvl irodalomban ezt
CATs- /Computer of Average Transients/ mérési moédnak nevezik [30-34].

2.2 Az adatfeldolgozas-

Az 1. abran feltintettiuk az adatfeldolgozas legfontosabb
nagykomputeres feladatait i1s. Ezek rendszerint flggetlenek az ada-
tok eredetétél /a kémiai processzor természetétél/. Tovabbi rész-
letekre az egyes méréstipusok targyalasanal utalunk, itt hivatko-
zunk Szb6ke [10] oOsszefoglalasara. Az 1. abra funkcionalis blokkjai-
nak magyarazataul roviden megfogalmazzuk a feladatokat.

A készulék karakterisztikus /pl. detektor-érzékenység/
vagy random /zaj/ JelLeglu torzitassal modositja a valdédi méré-
si eredményt. Igen fontos software-es eljarasok tartoznak a torzitd
hatast kikiszobolé programok kozé [43].-

Az adatfeldolgozas els6 lépéset a transzformacidk képezik,
amelyek révén a mérési eredményeket a kivant formaba hozzuk, /pl.
molekularis extinkcids koefficiens, Fourier transzformalt, retenci-
6s 1d6 stbh/ [28].

A Kiértékelés nehézségei kozott a legnagyobb gondot az a-
nyagbol eredd informaciotorzitdé hatasok okozzak. Ezek kozott a leg-
gyakoribb a savatfedés. amely megneheziti vagy lehetetlenné teszi
a mérési eredmények analizisét. A feladat megoldasara kisérleti és
matematikai modszerek allnak rendelkezésunkre, valdodi megoldast
azonban csak az elébbitél varhatunk [44, 45].

A mérési eredmények értékelésének utolsd lépése a szimu-
lacio. A kiértékelés /atlag-/eredménye vagy elméleti megfontolasok
alapjan fogalmazhatunk meg szimulacios feladatot a komputer szama-
ra.

A mérési eredmények kiértékeléséhez nélkulozhetetlenek a
mar Osszegyljtott adatok. A komputeres adatkezelés legfébb eldnye



az aktiv tarolas, azaz a mérési eredmények az adattarbdél igen nagy
sebességgel, eredeti formaban aktivizalhatok, s ez alapja lehet

egy nagyon hatékony mintaazonos itasi eljarasnak. SzOke [46] a spekt-
roszképiai adattarat “spectrum library™nek nevezi. Szamos egyéb
kisérlet is ismeretes [35] [47] az irodalomb6l komplex adattdmeg
tarolasara. A tomegspektros.zkoépia [38, 48, 491 a y -spektroszkopia
[40] és a stacionarius polarografia [41] teruletére dolgoztak Ki
aktiv adattarat. Kozoltek mar vegyes adattarakat is. Szerkezetanali-
zis céljait szolgalja a tomegspektrumokat, IR-szinkcpeket;, op-t és fp-t
tartalmazé adattar és program [39» 47]. Ujabb adatok szerint kis kom-
putereket 1is hasznalnak az aktiv adattarak adminisztralasara [36,

37, 50].

2.3 A komputeres mérés és adatfeldolgozas jovije

Napjaink hallatlan miszaki fejlddésének ismeretében nehéz
a haladas utjat megjosolni. Az kétségtelen, hogy a komputeres mé-
réstechnikdé a jov6. Kémiai célokra - a feladatok sokrétilsége miatt -
féleg altaladnos komputereket lesz célszerld hasznalni.

AN

A kozeli jovo sulyponti feladata a software-fejlesztés
/méréstechnikai és adatfeldolgozasi célokra egyarant/. Instrumenta-
lis szempontbd6l nézve a kérdést, két iranyban latszik nagyobb eré-
koncentralédas: a komputer-hierarchia [b1l, 52] rendszertani kiépi-
tésében és a hibridkomputerek [42] fejlesztésében. A két sulyponti
kérdés nem valaszut-keresésre utal, hanem most alakulnak ki azok a
szemléleti médok, amelyek meghabai©zzak, hogy egy adott teruleten
melyik komputeres organizacio latszik a leghatékonyabbnak.

Jelenleg a kompurerezés egyik legfontosabb problémaja l
a célszerl software/hardware arany megallapitasa. Itt a flexibilitas
/a software f6 elbnye/ és az ar + gyorsasag kiuzd egyméassal.

A komputerhasznalattal egyuttjard centralizacid kiélezi az
Uzembiztossag kérdését. A meghibasodas kovetkeztében kiesd perifé-
ridk és vezérlbegysegek Uzembiztossaga csak megfeleld csereelemek
tartalékolasaval biztosithatdé. Ez olyan nagy tobbletkiadast jelent,
amely csak nagy teljesitbképességl centrumok esetén latszik rentabi-
lisnak. Ez ismét a centralizalt organizacio fejlesztését Osztonzi.



3. ALTALANOS RESZ

3.1 Nuklearis méréstechnika

A modern komputeres méréstechnika kifejldédésében dontd
szerep jutott a nuklearis méréseknek. AT informacidéforrasbol ér-
kez6 jelek statisztikus volta és impulzus jellege sarkalltak a leg-
er6teljesebben az impulzustechnika kifejlédését és a kvantitativ
analizisben az impulzusszamlalas bevezetéséte A komputeres adat-
feldolgozas szikségessége mar onként adédott, amikor ez lehetévé

valt.

A nuklearis méréstechnika széleskord elterjedtsége miatt
a részletes elemzés helyett Lindenbaum [54] és Jones [551 Ossze-
foglalasara utalunk. Az altalanos nuklearis Ilaboratoriumi alkal-
mazasok [56, 671 mellett azonban fel akarjuk hivni a figyelmet a
specialis szakteruleteken elért komputeres eredményekre is.

A nagy kutatasi teriuletek kozul kiemelkedik a mag- és
reaktorfizika [68], a gyorsito-i.jeraelfceté3 és mérés [69] és a CERN-
ben alkalmazott egyéb nagyenergiaju laboratdériumi alkalmazasok [70].

Az egyedi nuklearis mérések terén komputerezett mérdébe-
rendezéseket hasznalnak a dubnai kutatdintézetben buborékkamra Kki-
sérletekhez [71], Haissig a folyadék szcintillaciés méréseknél [72]
alkalmazza. Altalanosan hasznalhatoé és behatéan tanulmanyozott mod-
szer a nuklearis méréstechnikaban az amplitidoé analizis [7/5» 74].

A gammaspektroszkopidban a reaktor- vagy neutron-genera-
toros besugarzas utan keletkezett gammasugarzas spektralis energia-
eloszlasat vagy az elemkeverék sugarzas-lecsengését mérik. Kerrigan
[/5] és Isenhour [/5] a kisérleti gorbék matematikai elemzésére ad-
tak meg komputerprogramot, amely elemkeverékek analizisére alkalmaz-
hat6. Wainerdi [/7] nagykomputeres on-line berendezését és adatfel-
dolgoz6 rendszerét ismerteti kozleményében. A kiértékeld programok-
ban a legaltalanosabban hasznalt legkisebb négyzet mdédszer [79-801
mellett a savterilet [81, 82] és savamplitudé [831 valamint az un.
"spectrum stripping” moédszer [84] fordul elé a leggyakrabban. Mendén
[85] Blackborn [86] és Pauly [87] programjai a nyomelemzés biztonsa-
gat fokozzak. Minikomputeres on-line berendezést irt le Padgan [88]
1970-ben.

A modern real-time médszer nuklearis alkalmazasax™l ir
Bevington [651 , mig a time-sharing eldnyeit fejtegetik Mollenauer
[891 és Eryklund [671. Egy uj haromdimenzidés analdg display hasznal-
hatdésagarél szamol be Birnbaum [90].
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3.2 Eleroanallzis

Féleg a féemfeldolgozd és termeld ipar igényel elemanalitikai
d tokat, amelyeket roncs olasmentes és roncsoldsos nagymliszeres techni-
k val nyerhetink. Ide soroljuk* az optikai médszereket /emisszios
spektroszkoépia, langfotometria, atomabszorpcié, atomfluoreszcencia/,
a rontgenspektroszkopiat és az elektron mikroproba-analizist.

Az emisszids spektroszkoépiai munkak komputerezése a fotog-
rafids utéon rogzitett spektrum automatikus mikrodenzitometralasi
Iépésének digitalizalasaval kezdédott [91, 92], s az igy nyert
eredmények off-line modon kerultek komputeres feldolgozasra /si-
mitas , vonalhelyok felkeresése, relativ intenzitasok és standard
deviaciok szamitasa stb./.

A fejlddés magasabb fokan allnak a komplex feladatok
megoldasara szolgalé készilékek. Aslund és Cronhjort [©93] kompu-
tervezéreit spektrométere meghatirozza az acélfajtak Osszetételét.
A szamitasnal figyeleiDbeveszi az atfedés! és matrixeffektusokat is.
A komputert felhasznaljak a spektrométer kalibraciojara is. Ebbe a
kategoridba sorolhaté még tobb emisszids spektroszkoépiai kompute-
rezett laborpéldany is [94-98].

A spektrografiads és spektrometrias modszerek osszehason-
Iitasaval foglalkozik Franké [91] kozleménye, mig Hasier [99] a
komputerek szerepét értékeli a spektrokémia fejlddése szempontja-
bol .

Az emisszilOs spektroszkopiail eredmények felhasznaloi el-
s6sorban a nehézipari termelévallalatok. E célra a midszergyarto
cégek nagyfokban automatizalt, komputervezéreit spektrométereket
fejlesztettek ki. A komputer gondoskodik a készulék optimalis U-
zemeltet ési feltételeinek beallitasardol /méréseldkészités, miveleti
sorrend beallitédsa, erfsités, integrator-kisutés, mérés, analdg-
digital konverzid, mérési eredmények attoltése a komputermeméria-
ba stb./, a spektrométer hitelesitésérdl, a mérési eredmények /vo-
nal, elemkdlcsbnhatas stb./ korrekcidjardi, a koncentracid kisza-
mitasarol és az egyszerid vagy atlagolt eredmények kiadasarol. Ilyen
berendezéseket hoznak forgalomba az Egyesiilt Allamokban az Angstrom-
West, az Applied Research Laboratories, a oaird Atomic, és a Data-
comp, Eurdpaban a Dietz Elektronik /Muhlheim/.

+Az elemanalizisre alkalmas polarografiaa médszert az elekt
rokémiai, a gamraaspektroszkopiat a nuklearis méréstechnikai fejezet

ben targyaljuk.
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On-line komputerezett emisszidos spektrométert hasznal-
nak kanadai kutatok vérsejtek fémtartalmanak analizisére. Az ada-
tokat sejtelemekre és térfogategyseégre szamitja ki a komputer, s
megadja a mérés hibajat is [110].

A komputerezett berendezések hasznaloi hangsulyozzak az
analég display nagy jelentd6ségét a mérési eredmények gyors feldol-
gozasaban. A gép-ember matematikai bazisra épulé kapcsolata lehet6-
vé teszi a vizualisan megjelenitett mérési eredmény kvazikvantita-
tiv, manualis fittelésot definidlt algoritmus segitségével. Uj tav-
latokat nyit az adatfeldolgozasban a haromdimenzids/axonometrias/
abrazolas lehetésége is [100].

A nagykomputeres adatfeldolgozas a feladatok mélyebb
elemzésére biztosit lehetbséget /pl. a non-linearis legkisebb
négyzetek modszerének alkalmazdsa stb./. Nehézkessé teszi ezt a
munkat - egyedi feladatok esetén - a komputer szigoru adminisztra-
tiv organizacidja. Tioizalt feladatok megoldasara azonban ez a leg-
rentabilisabb [101]. Az Ujabb keletd irodalomban Morrey [102] és
Marghoses [103] k6z6l nagykomputerre irt programot.

Boyle és Sunderland [104] on-line komputerezett atomabszorp-
cios készuléket ismertet, amely automatikusan valtja a mintadkat, ellen”
6rzi a hattér értékét, elvégzi a hitelesitést a standard oldattal,
szamitja a kalibracidos gorbét és a koncentraciot. Nagykomputeres Ki-
értékeld programot ismertet [106, 107].

Az utobbi i1d6ében az érdeklédés eldteréebe keriult elektron
mikroszonda-eljarasnal a mérérendszert mar csaknem Kkizarolag kom-
puteres verzidban allitjak elé* mivel a késziulék paramétereinek kont-
rollja. nagyon sok figyelmet kivan, masrészt a készulék nagyfoku elem-
zO6képessége csak i1gy hasznalhatd ki. So és Plotts [108] egy semikvan-
titativ és egy kvantitiv modszert ismertet, amely a standard és a
minta karakterisztikus rontgensugarzasanak osszehasonlitasan alap-
szik. Egy masik program képes a relativ karakterisztikus sugarzas-
intenzitasokat kiszamolni az ismertnek feltételezett Osszetételld min-

ta Osszes elemére.

Brown [109] programja a fentieken tulmenbéen gondoskodik a
Duncomb és Shields altal modositott Philibert-féle abszorpcids kor-
rekcié szamitasarol, majd elvégzi a Casting - Wittry-féle fluoresz-
cencia- és a Thomas-féle rendszam-korrekciot# A szamitasok befejezése
utdn megadja a mérési és kiértékelési hibat.



A rontgenfluoreszcencias berendezések komputerezési prob-
Iémaival TfToglalkozik Cooper és Vaughn [105].

Az elektron mikroszonda-berendezésékb6l a Siemens
/Karlsruhe/, a Datacomp és Princeton /mindketté USA/ gyart kompu-
terezett berendezéseket. A rontgenfluoreszcenci as készulékek te-
rén az Applied Physics Corp. rendelkezik on-line berendezéssel.

Saeley. 1993 megkisérli Osszehasonlitani az elemanalizis-
re hasznalt nagyberendezések teljesitbképességét /emisszids spektro-
méter, rontgenfluoreszcéneiés késziulék és elektron mikroszonda/.

3.3 Rontgendiffrakcio

Méréstechnikail szempontbdl a rontgen- /és természetesen az
elektron— és neutron—/ diffrakcidés médszer a lassu, de kdnnyen prog-
ramozhatd és nagy ellenbrzés-igényl adatgyljtés és feldolgozas cso-
portjaba tartozik, 1igy rendkivul kedvez6k a komputerezés feltételei.

A rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalatnak a legnagyobb ne-
hézsége a mérési adatok numerikus feldolgozasa kapcsan Jelentkezett.
Ezért nem meglep6, hogy mar 1952-ben Bennett és Kendrew adatkiérteé-
kel programot [111] T1rtak le, amelynek Javitott valtozataival
[112, N3! sok eredményes szerkezetmeghatarozast végeztek [114,-119]

Az on-line komputerezés felé vezetd uton az elsd 1épés volt
a rontgenfelvételek automatikus, digitalis mikrodenzitometrias kiér-

tékelése [128-130]-

Az els6 on-line rontgendiffrakcios berendezés mar 1963-ban
elkészult [120]. Az ujabb kozleményekben részletes leirasokat adnak
egykristalyok [121-124] és polikristalyos anyagok [125] szerkezet-
elemzésére szolgald komputerezett berendezésekrél. A minta ezekben a
készulékekben rendszerint konvencionalis goniométer-fejre van monti-
rozva és a komputer ellenérzi az egyes mozgatd motorokat, amelyek meg
hatarozzak a minta és a rontgensugar-nyalab kolcsondos helyzetét. Ezen
tulmen6en a komputerprogram gondoskodik a specifikus reflexidok felke-
resésér6l, meghatarozza az intenzitasokat és a szogeket, realtime mo-
don szamitja a kulonb6z6 integralokat és optimizalja az adatgy(jtést
olymédon, hogy csak akkor fogadja az intenzitasértékeket, ha a prog-
ramozott reflexidkat megtalalta.

A legujabb o6sszefoglald értekezés e témakoérben Jitaka [1261
munkaja, amelyben a szerz6 egyarant Kkitér az on- és off-line alkalma-
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zésokra /beleértve a nagykomputeres meéreskiértékelést is/.

A viszonylag lassu méréstechnika kedvez a real-time Uzem-
méd alkalmazasanak. Cole [1271 IBM 1800-as komputerrel on-line kap-
csolt berendezést ir le, amely alkalmas adatgyljtésre, készulékel-
lendrzésre /adatgyljtési sebesség, i1d6zités, multiplexelés, sugar-
nyalab-helyzet ellen6rzése stb./ real-time adatfeldolgozasra /simi-
tas, csuesfelkeresés, statisztikai ellen6rzés, dekonvolucidk, gorbe
fittelés, képletfelallitas, szerkezet-rajzolas, listazas, file-szer-
kesztés stb./ a Kisérleti paraméterek iterativ optimizacidjoéra és az
operator célszerl beavatkozasara. Az utébbi lehetb6séget biztosit az
operatornak arra, hogy bizonyos, célszerlen megfogalmazott kérdése-
ket tegyen fel a komputernek a készulék mikodésével kapcsolatban,
amelyre kiird periférian vagy analdg display-n érkezik valasz. Ennek
alapjan menetkdzben moédosithaté az adatgyldjtési és adatfeldolgozasi
utas iLas =

Komputerezett rontgendiffrakcidés berendezéseket hoznak for-
galomba: a Picker-Nuclear Corporation és a Siemens Corporation /az
Egyesiilt Allamokban/ és a Siemens A.G. karlsruhei gyaregysége /Euro-
paban/ .

A komputer-kontrollalt mérések soran lehet6ség nyilt a
készulékpararaéterek optimalizalasara, és a mérési eredmények korrek-
cidjara /Lorentz- és polarizacios korrekciok stb./hattérprogramot le-
hetett késziteni. Kuldn6sen hatékonnya valt a program akkor, amikor
inputadatként a tércsoportot iIs megadtadk, s ilymédon a feldolgozas ha
tarozott iranyban torténhetett [131, 132]»

Ma mar kulonféle automatikus, elektronslriség-rajzold prog-
ramok is rendelkezésre allnak [133-1351 és nagyon hasznosak a kompute
rek perifériaiként rendelkezésre allé analdg display-k. A komputeres
mérési és adatfeldolgozasi rendszerek Kifejlesztése lehetbvé tette a
rontgendiffrakciés modszer analitikai alkalmazasat. /Pl. kristalyos
fazisok azonositasa [136], porfelvételek indexelése [137-140], inter-
elementari.s jelenségek vizsgalata [141] stb./.

3.4 Gazkromatografia

A gazkromatografia természeténel fogva a lassu modszerek
k6zé tartozik, 1igy a komputeres méréstechnika egyik fontos elbnye, a
nagy mérési sebesség nem értékes tulajdonsag e tekintetben. A lassu
adatszulgalLatas azonban rendkivil kedvez a real-time médszerek al-



kalmazasanak, azaz a mérési adatok menetkdzbeni komputeres kiértéke-
I1és ének.

A komputerezés els6 eredményei Oberholzer nevéhez fiz6dnek.
[142 144], aki a digitalizalt mérési eredményeket a komputerrel kom-

patibilis taroldéba gyljtotte, majd kiulon munkafazisban keriltek az
adatok feldolgozéasra.

A komputer hatékonysaganak noévelése vetette fel a paral-
lel kapcsolt s relative nagy tarold kapacitast igényléd mérérend-
szerek szikségességéet [145 - 147]. A technikai fejlédés soran el6-
alltak az ehhez szikséges miszerelemek és kialakultak a software-es
adatfeldolgozé modszerek is. Az adatkezelés elvi alapjai mellett
[148 - 150] az alapvonal-korrekcid és a sav alatti teriletek meg-
hatarozasa [151], ill. az atfed6 savok komputeres szétvalasztasa
[152 - 154] volt a legnagyobb feladat.

A komputeres gazkromatografias méréstechnika el30 nagyvo-
nald, preciz munkajarol Bauman és munkatarsai [147] adnak szamot,
akik a Varian adatfeldolgozé rendszerrel 10 szimultan, parallel csa-
tornat /gazkromatografot/ lUzemeltettek. 8K memériaval 240 csucsot
és 100 csucsfaktort,mig 12K memériaval 960 csucsot és 480 csucsfak-
tort tudtak tarolni. A szex"zO6k kildndsen nagy gondot forditottak
az adatfeldolgozas problémaira /pontossag, atfeddé savok felbontasa,
jelatviteli hibak stb./.

A mlszertechnikail fejlddés kovetkezé l1épcséfoka a real-
time moédszer kidolgozasa volt [155, 158, 159], amely mérési ada-
tok gyldjtése mellett gondoskodott a nagypontossagu gazaram- és ho-
mérsékletszabaly ozasrol is. Lényegében ezen a szinten vannak a ke-
reskedelemben kaphatdé, sorozatban gyartott, komputerezett berendezé-
sek 1s, mint pl. a Varian GC-Data System 200 vagy a Digital Equip-
ment Corp., a DuPont de Nemours and Co., az Electronics Assoc., a
Hewlett-Packard, a Japan Electron Optics Lab. Co. stb. cégek beren-
dezései 1s, amelyek képesek 10-20 késziuléket szimultan Uzemeltetni.
Ezek a berendezések a programkontrolladlt mérés alatt elvégzik a
szukséges szamitasokat /Zalapvonal dift korrekcidéja, kalibracio kul-
s6 vagy belsd standarddel, simitas-zajeliminaci6, teruletkorrekcio
és normalas, retencids 1d6 vagy retencios térfogat szamitasa, csucs-
azonositas, savintegralas, kvantitativ keverékanalizis stb./.

Ma a time-sharing Uzemeltetés(i gazkromatografias rendsze-

rek tekintheték a legfejlettebbeknek [156, 1571 < Erase r Osszefog-
lalasai adnak attekintd képet a jelen helyzetr6l [160, 161]. Ebben
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a kategoriaban Westerberg [162, 156] berendezései és software-
készlete nyujtjadk a legtobbet, amelyek egy CDC-1700 tipusu kompu-
ter vezérlete alatt allnak. Igen nagy és atgondolt matematikai ap-
paratussal dolgozik a Hancock és munkatarsai altal épitett beren-
dezés [157], amit hasznosan egészitenek ki a kulénb6z6 time sharing
interface-ek, hardware-ek és software-ek [165 “ 167] =

A jJové gazkromatografias berendezéseiben valészinlleg to-
megesen alkalmazzdk a kolonnakat és az Oket kiszolgalé analdég auto-
matikakat, s mindezek egy digitalis komputer vezérlete alatt allnak,
az adatkiadé /Zanalog vagy digitalis/ rendszereket pedig a komputer
perifériaiként kapcsoljak a rendszerbe. Ennek kovetkeztében a ™jaz-
kromatografias laboratérium” Iényegesen olcsébb lesz, mint az azo-
nos tel jes itmenyre képes egyed:, készlilékek Osszege, megbizhat 6saga ,
pontossaga, adatszolgaltatasi szinvonala pedig jelentdés mértékben
névekszik.

5.5 Tomegspekrtrometria

A tomegspektrumok komputeres kiértékelésének elsé lépéese

az adatfeldolgozas mddszereinek fejlesztésére iranyult. Ehhez a mun-
kahoz el6szor eld kellett allitani a digitadlis mérési eredményt /fo-
tografiai lemez automatikus denzitometralasa és szinkron analég-di-
gital konverzidja révén/ és az adatokat magnesszalagon rogzitették
[168]. A fejlbédés kovetkezd szakaszaban a lemeztechnikat a multip-
liers detektalas valtotta fel [169]. A kés6bbi multiplier + analdg
tarolds rendszereket a fejlddés szempontjabdl negativ kisérletként
értékelhetjuk [170 - 171]-

Az on-line komputerezés uttdérd munkai kozé tartozik Bur-
lingama és munkatarsainak a nagyfelbontasu témegspektrométerrel
foglalkoz6 kozleménye [172]. A spektrométer Consolidated Electrody-
namics Corp. 21-110 B tipusu volt és a 800-tol 20 m/e tartomany at-
futasi sebességét 15 sec €3 néhany perc kozott tudtak valtoztatni.
A multiplier detektor kimenetét, megfeleld erdsités utan, egy gyors
ADC-hez /25 kc/sec konvertalasi sebesség és 15 bites felbontas/
csatlakoztattak. A kutatOok szerint az analog display volt a rend-
szer legfontosabb eleme, amely lehetévé tette, hogy egy "ablak” se-
gitségével a teljes szinképet vagy csak egyes részleteit /az opti-
malis felbontas, érzékenység, kalibracid stb. szempontjabol/ tanul-
manyozzak. Ha az eredmény nem volt megfeleld, akkor a késziilékpara-
méterek optimalizaldsaval uj felvételt keészitettek. A Kkiértékelést

CDC 6600-as komputeren végezték.



Egyszer(ibb megoldasu komputerezett tomegspektrométert Ir-
nak le Knuttl [173] és Jonhstone [174, 190].

A gyakorlati felhasznalds szempontjabdél fontos [1épés volt
az IBM és a Varian kozos fejlesztése, amelynél az M-66 tipusu to-
megspektrométer magneses térértékét, a beépitett x-y-plottert és a
14 bites ADC-t komputer vezérli [1751«E munka soran alakultak Ki
azok a fontos hardware—megoldasok és software-szervezés, amely
végulis elvezetett a Varian Spectrosystemhez. Az utébbiban mar egy
16 bites, 32K-ig bovithetd, 4K alapmeméridju Kkis komputer kapott
helyett /Varian 620-i1/ disc és magnesszalagos puffertarolokkal. A
komputer a mért adatokbdl hattér- és ionaram-korrekciot szamol,
majd meghatarozza a vonalak integralis intenzitdsat, amit a legma-
gasabb csucshoz, majd a teljes 1onaramhoz viszonyitva normal. Vé-

gul kiszamitja a pontos tomegértékeket, a molekulasulyt, eldallit-
Jja az elemtérképet és meghatarozza az oOsszegképletet.

Ugyancsak az IBM laboratéorium fejlesztette ki az izotop-
kicserélodési reakciok kinetikijanak tanulmanyozasara szolgaldo to-
megspektrométer-komputer rendszert is [176].

Reynolds és munkatarsai [1771 uj utakon prébaltak megolda-
ni a tomegspekbrométerek automatizalasat. Komputervezéreit kvadru-
pol-tomegspektrométer rendszert fejlesztettek ki amelynek a kozon- .
séges spelctrométerrel szemben az az elénye, hogy nincs i1d6koordina-
t4ju scanning mechanizmusa. A tetsz6leges m/e arany kivalaszthato
egy alacsonyszintld feszultségallitassal. A komputer egy digital-
analdg interface segitségével ellendrzi és szabalyozza ezt a feszult-
séget. Ez az un. "on-peak' Uzemmod nagymértékben noéveli a rendszer
hatékonysagat. A kidolgozott rendszer kisigényld a komputerrel szein-
ben /a 2K-s, 12 bites Linc-komputert ugyanolyan jo eredménnyel hasz-
naltak, mint az IBM 360/50 vagy 1800-as tipusokat [178]/.

Hasonlé berendezést ir le Houseman és Hafner [1791» mig
Jones és munkatarsai [180] egy hordozhatdé kvadrupol "témegfliter -t
ismertetnek. Bonéili [181] egy kereskedelmi kvadrupol spektrométer
és gazkromatograf rendszer komputerezésével ért el jO eredményeket,
Inig Lagergren [182] egy 3-1épcs6s tomegspektrométer, Grayson pe-
dig egy time-of-flight spektrométer [183] komputeres valtozataval
szerzett jJo6 tapasztalatokat.

A kémiai alkalmazds szempontjabdl Kitintetett jelentlsé-
ge van az 0Osszekapcsolt gazkromatograf-tomegspektrométer rendszer-
nek, amely egyesiti a hatékony szétvalasztas technikat az ugyancsak
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igen hatékony kvalitativ és kvantitativ analizissel. Az elsé
komputeres késziulékkombinacio Hites és Bieman [184] nevéhez Ti-
z6dik /Varian Aerograph 600 + Hitachi Perkin-Elmer RMU-6D mag-
neses scanning spektrométer/. A 20 és 600 m/e kozotti tartomanyt
3 sec-onként. folytonosan pasztaztak, 350 sec-onkénti mintavétele-
zéssel, 15 bites felbontasu ADC-vel. Egy spektrumot 9000 mérési
pontbdl allitottak eld, amit méré3 utan puffertaroldba toltottek.
Az idézett szerzOk fedezték fel, hogy a nem-felbontott #onaram
aranyos a mért spektrum osszionaramaval . Az utébbi 1défuggvény-
ben abrazolva, a gazkromatogramhoz hasonldé "masa chromatogram'-
ot szolgaltat. A kromatogram alatt tobbszaz tomegspektrumot vet-
tek fel és magnesszalagon taroltak. Mérés utan egyenként vissza-
toltotték 6ket a meméridba, majd vizualis megfigyeléssel /Zanaldg
display és plotter/ és a "mass chromatogram” segitségével megha-
taroztak a feldolgozasra legalkalmasabb tomegapektrumokat és azt
nagykomputeren értékelték. Késb6bbi munkaikban [186, 187, 189] er-
tékelték a tomegspektrum és gazkromatogram kozotti korrelaciodkat
is.

Az eldbbihez hasonlé rendszert Irtak le Sweely és munka-
tarsai [183]= A detektor 14 lépcs6s multiplier volt, a magneses
térerdsséget Hali-szondaval mérték. Az adatgy(ijtés sebessége 25
kc/sec volt. A mérési adatokat egy 64K kapacitasu disc tarolta,
amely spektrumonként 1000 csucsot és 31 vagy 62 spektrumot tudobt
tarolni. A O é 500 tomegszam kozotti tartomanyt 1 sec-0s scan-
ning-sebességgel pasztaztidk at. A csucsintenzitasokat és a magne-
ses térerfdsséget a komputer real-time Uzemmdédban allitotta eld.

A discen tarolt eredményt mérés utan visszaolvastak a memdriaba,
a megfeleld korrekciok utan kiszamitottadk az egzakt tomegértéke-
ket, s normalas utan a megfeleld periférian /1T, PL, MT/ kiirtak

az eredményt.

A mar emlitetteken Kkiviul, a szamitastechnikail .értékeld
munka szempontjabol nagy gondot okoz az dsszeolvadt savok fel-
bontasa. Luenberger komputeres megoldasokat ajanlott [1891e Az
alacsonyfelbontasu tomegspektrumok szerkezetazonosito problémajat

targyalja informacidelméleti alapon Grotch [1913e

3.6 Optikail spektroszkoépia

Ebbe a csoportba soroljuk a spektrofotometrias mérése-
ket a vakuum UV-tOl a tavo?i IR-ig, beleértve a lumineszcencia-,



rotacios disperzids- és a Raman-spektroszkopiat is. A komputerezett
berendezésekben a nagy mérési sebesseg mellett rendszerint kevés
1d6 all rendelkezésre real-time aritmetikai miveletekre. A mérdébe-
rendezések tervezésekor a legfontosabb feladat a software/hardware
funkcidk korének és aranyanak megallapitasa.

A komputeres spektroszkoépiai munkdk a hatvanas évek ele-
Jén indultak meg. Bracket [192] mar 196C-ban leirt egy magnessza-
lagos adattarolot 1 amely spektroszkopiai mérési eredmények digita-
lis rogzitésére volt alkalmas. A nagy felbontas érdekében nagyon
hatékony digitalis diszkriminacidés rendszert alkalmazott, amely a
savszélesség/az effektiv spektralis résszélesség értéket 10-nél
nagyobb értéken tartéti,a. A mérési eredményt nagy kompuber off-line
Uzemmédban értékelte.

Az on-line komputerezés els6 lépései e terileten is a
konvencionalis mérdrendszerek és a komputer Osszekapcsolasat je-
lentett jk: UR-10 kétsugaru IR-spektrométer [1933 » Raraan-spektro-
méter [194], Beckman FS-720 Fourier-interferéméter [1951 -

A spektroszkoépiai laboratériumok on-line komputerezése
tekintheté a fejlédés kovetkez6 fazisanak. Ezeknél a mérékdzpon-
toknal az egyes berendezések kézi kapcsolasu kommutator segitseé-
gével kothetbk a komputeres mérdérendszerhez. /Lasd az 1. abrat./
Ilyen témaval foglalkoznak Anderson [196], Johnson [197]» 6z6ke
[198] és Grant [199] kozleményeld.

Az eldbbbiekkel hasonld szinten vannak a kereskedelemben
kaphaté on-line komputeres mérdberendezések is /Varian Spect-
rosystem, Dietz-Elektronik stb./. Ezek a digitalis szinképeldal-
litds mellett rendszerint alkalmasak savfelbontasra, simitéasra,
differencia-analizisre, integralasra, differencidlasra, kinetikal
vizsgalatokra, tobbkomponensi rendszerek analizisére, a maximum-
helyek felkeresésére, szinmérésre, ciklikus /multiscan vagy CATs/
mérésre stb. Ezzel kapcsolatban megjegyezzik, hogy a miveletek
legtobbjét legmagasabb szinten nagy komputeren lehet elvégezni.
Ezért a legcélszeribb az on-line rendszert6l csak azt varni, hogy
Jo minéségl digitalis szinképet allitson eld6. A nagy komputeres
munkak elb6készitését segitik a mérbkozpontok specialis analdg és
digitalis display rendszerei.

Klaumnltzer [200] egy viszonylag fejlett, olcsOé berende-

zést ir le kozleményében. Hannon [201] az UV-spektroszkoépia teri-
letére alkalmazta time-shacLog rendszerl berendezését, mig SchercE.
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és Kint [202] egy "‘close-loop” lUzemeltetésl on-line komputerrel
szerzett tapasztalataikrol szamolnak be. A komputer-rendszerrel
két Raraan- és egy nagy Telbontasu IR-spektrométert Uzemeltettek.

A lumineszcencia spektrumok egy része /steady state lu-
mineszcencia/ koézvetlenul mérheté a fent ismertetett on-line be-
rendezésekkel . /Foszforeszcencia-moré3eknél csupan a méréstarto-
many helyes megvalasztasara kell ugyelnil/ Mas jellegld feladat
az élettartam mérése. Interkombinacios atmenetek élettartama al-
talaban 10 és 10 sec kozé esik, 1gy hardware-vezérélt, gyors
méréberendezéssel mar roégzithetd6 a lecsengés! gorbe. /100 Mc/sec
ora és 256-0s felbontas esetén a mérési ciklus idé kisebb mint
3 mikrosec./Megengedett atmeneteknél a lecsengés! i1d6 a nsec tar-
tomanyba esik. Mérése csak ciklikus technikaval oldhaté meg. E-
zért minden flash impulzusra csak egyetlen amplitud6é-mérés tor-
ténik. A mintavételezés id6pontjat egy nsec-os /vagy subnsec-o0s/
felbontasu késleltetd aramkor jeloli ki [203]. A lecsengés! gor-
bék komputeres mérésével foglalkozik Szb6ke reportja [204, 205]-

A spektroszkopia napjainkban leggyorsabban fejl6dé aga
a Fourier-spektroszkopia /vagy interferometria/. A berendezés ké-
miai /helyesebben fizikai/ processzora egy Michelson-interferome-
ter, amelynek mérési eredményeit digitalis tarold rogziti. Ebbol
régebben hulldmanalizatorral allitottdk elé az analdg szinképet
/Beckman/, mig a modern készilékekben minikomputer végzi a Fouri-
er-transzformaciot [206, 207 - 209]*

Gyakorlati szempontbdl nagyon jelentések a spektroszko-
piai és szétvalasztastechnikai berendezések kombinacioi. Ezek az
analitikai célmiszerek nagyfoku automatizaltsagot és ellendrzést
igényelnek, ami a modern midszertechnikaban azonos a komputerezés-
sel. Frazer [210] a desztillacios technikat kombinalta Technicon
Autoanalyser-ral, s 1lymédon mikrogram mennyiségl N-t tudott meg-
hatarozni. Jelentdésnek Tgérkezett, de nem fejlédott ki a spekt-
rofotometria és gazkromatografia kapcsolata /Digilab/.

A spektroszkoépiai mérési eredmények kiértékelésének kom-
puteres modszereit szamos kutatd és kutatdcsoport tanulmanyozta.
Az egyik Uttérdé munka oavitzky [211] nevéhez flz6dik, aki mdédszert
dolgozott ki a mérési eredmények simitasara és differencialasara.
A nagygépi programok rendszerének kifejlesztése Jones [212-216]
reportjaiban és kozleményeiben talalhaték. A megfeleld célprog-
ramok kifejlesztése mellett hasznos az irodalomértékeld 6sszefog-
lalasa i1s [217]. Hasonld rendszer kiépitésérdl szamol be 6zoké
[198, 219, 220] és Inouye [218].
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Kialonbsen fontosak a Fourier-spektroszkopial programok,
amelyek az interferomefcrias mérési eredményeket hozzak spektrosz-
képiai formdba. Richards [221], Low [222], Cooley és Tukey
[223] , Kiss [224], Horlick és Malmstadt [2251 Ridyard [226] transz-
formacids programjai jo eredménnyel hasznalhatdk, azonban ma mar
a kis mérokomputerekre irt programok tekinthetdék a leghatékonyabb
médszereknek, mert ezekben nemcsak a kiértékelés, hanem az adat-
gylGdjtés i1s megfeleld sullyal szerepel, s igy a legkedvezébb fel-

tételek mellett kerulhet sor a nagygépi komputeres adatkiértéke-
lésre.

A Kkis komputeres méréstechnika analitikai szempontbdl igen
Jol hasznosithaté a tobbkomponensl rendszerek analizisében. DeTar
[227] az IR-tartomanyra, Mandeles és Cantor [228] az UV-teruletre
dolgozott ki analizald programokat. Egyensulyi rendszerek spekt-
roszkopiai vizsgalatara biztosit lehetfséget Kankare [229] prog-
ramja, amely az egyensulyi allanddét tudja szamolni szinképi ada-
tokbol .

Az optikai spektroszkoépia alkalmazasanak egyik legfonto-
sabb terilete a szerkezebazonositas. Az ismeretlen anyag mért és
az ismert anyagok tarolt szinképe biztosit erre lehetfséget. Az u-
tobbi azonban csak akkor ™aktiv”, ha gépi uton kénnyen mobilizal-
hat6. Erre szolgadlnak a magnesszalagos tarolas kulonbozé formai
/Tile-szerkesztés/. Anderson az ASTM kartyakra dolgozott ki olyan
eljarast, amelynél 1000 kartya/sec sebességgel végezhetd az Ossze-
hasonlitas [230], mig Erley a lyukszalagon tarolt szinképeket Kis
komputerrel hasonlitja 0ssze a mért szinképpel [231* 232]. Reid és
és munkatarsai az UV-szinképteriletre dolgoztak ki komputeres azo-
nositd programot [2331e Kisebb memoériat igényel az un. "hash—code™
hasznalata [234-236].

3.7 NMR-spektroszkopia

A nagyfelbontasi NMR a magneses paraméterek kvantitativ
meghatarozasa révén kivalo eszkdze a kémiai szerkezetkutatasnak.
Az utébbi 1d6ben egyre nagyobb sulyt fektetnek a komputerezett mé
réberendezé3ek Kkifejlesztésére, amely lehet8séget biztosit intra-
és intermolekularis kicserélddési vizsgalatokra is.

Lusebrink és Sederholm [238] a Varian A-60 spektrométer
komputerezését ismerteti, amely a Varian Spectro-Systemhez hason-
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I6an ciklikus atlagolassal biztositja a J0 mérési eredményt. A kom-
puter gondoskodik a magneses tér homogenitasanak optimalizalasarol,
a csucsok helyzetének pontos me hatarozasarol és az eredmények meg-
feleld formaju kiadasarol. Az utana kbévetkez6 komputeres Kkiértéke-
Iés magaba foglalja a numerikus integralast, simitast, Fourier-
transzformaciot, spektrum-szimulaciot. Memoriaigénye 5 spinig 4K,

7 spinig 8K.

Hasonld teljesittoénylek a Satoh [2391 és Jchoolery [240]
altal leirt komputerezett mérdérendszerek és az NMR-Specialties ke-
reskedelmi készuléktipusa 1is.

A komputeres meéréstechnikahoz Jobban illeszkedik az uj,
un. impulzus NMR-technika vagy mas néven a Fourier NMR-spektroszko-
pia [241]. A nagy intenzitasu radiofrekvencias impulzusok i1d6fugg-
vényben interferogramot eredményeznek, amelyb6l az NMR-spektrum
Fourier-transzformacioval allithatdé el6. Nagy elbénye a mo-Iszernek,
hogy lecsengési Jelek gyorsan nyerheték, s ezek ismétlésével és at-
lagolasaval a mérés pontossaga Jelentfés mértékben noévelhetd.

Szamos nagy muszergyar készit komputervezéreit impulzus-
NMR készuléket /Digilab Inc., Japan Electron Optics Lab., NMR-
Specialties, Varian stb./. A késziulékek kedvez6 mérési tulajdonsa-
gai /rovid felvételi i1d6 - mintegy szazadrésze a scanning moédszer-
nek - és a nagysagrendekkel kedvez6bb Jel/zaJ-viszony/ alapjéan
varhat6é, hogy a Jovében ez a készuléktipus fog elterjedni.

Az NMR-berendezések tobbsége nem képes digitalis adat-
feldolgozasra, vagy beépitett komputerrendszere nem alkalmas na-
gyobb feladatok megoldasara /altaldban mindig ez a helyzet/, e-
zért fontosak az off-line Uzemeltetés( programrendszerek. Swalen
és munkatarsai osszefoglalasukban [242] behatdéan vizsgaljak az
off-line software-eket és a komputerezett berendezések adatfel-
dolgozd képességét is. Metzger [243] osszefoglalasa csak a soft-

ware-ekre terjed Ki.

A legegyszeribb szinkép-kiértékeld programok az un.
"trial-and-error" csoportba tartoznak, amelynek alapja a para-
méterek becslésszert, manualis beallitadsa, majd az ezekkel Ki-
szamitott adatoknak és a kisérleti spektrum adatainak eltérését
hibaként kezeli. A legjobb kozelitést a legkisebb hiba jelzi
[244 - 2331« Wiberg és Nist [253] kozoltek szamitott szinképeket
az AB, AB2, ABC, AB”™, A2B,., AB®, A2B2 rendszerekre. A trial-and-



error modszer legnagyobb elénye az, hogy alkalmazasahoz nem kell a
magneses paramétereket meghatarozni a spektrumbdél, de maximalisan
csak 3-spin rendszerekre hasznalhaté [254].

Nagyobb spinrendszereknél az iterativ modszert hasznaljak
Jo eredménnyel [244, 254]. owalen [244] hét-spin rendszerre is jo
eredményeket kapott ezzel a mddszerrel. Problémak addédnak azonban a

4—spin-rendszereknél, amelyekhez Keller [2551 specialis programot
fejlesztett Ki.

Az inter- és intramolekularis kicserélddési reakciok se-
bessége nagy felbontasu vagy spin-echo készulékekkel kdnnyen meg-
hatarozhaté, ha értéke 1 és 106 sec*1l értékek kozé esik [256].
Allerhand [2571 kritikai munkajaban behatéan értékeli az e terlleten
hasznalt mdédszereket.

Az NMR vonalszélesség és jelalak felhasznalhaté a kicserél6-
dési reakciok sebességi allanddjanak meghatarozasara [258]. Fitteld
programot 1ismertet ehliez a feladathoz Gutowskl [256] . Az i1tt fel-
sorolt programok matematikai algoritmusat és fizikai tartalmat Kkri-
tikailag targyalja Swalen [242].

3.8 ESR-spektroszkopia

Talan a korlatozott felhasznalds az oka annak, hogy az iro-
dalomban kevesebb koézlemény foglalkozik az ESR-spektrométerek kompu-
terezésével, mint az azonos kategéOriaba tartozdé egyéb nagymiszereké-
vel. Jonhson és munkatarsai [2591 ismertetik konvencionalis spektro-
méteriuk komputerezési problémait.

A gyakorlatban talan a legnagyobb jelentfsége e tekintetben
az altalanos célra késziult kereskedelmi on-line komputereknek van,
amelyek ESR-spektrométerek Uzemeltetésére 1iIs hasznalhatok. Ilyen a
Varian SpectroSystem, amely alkalmas a spektrométer ciklikus Uzemel-
tetésére /id6atlagolasra/, simitasra, els6 momentum szamitasara,
spektrumszimulaciora. Az on-line komputer zart hurku (closed-l1oop)
furészgenerator kontrollja mellett késziti a felvételeket. Mérés koz-
ben és mérés utan analdg display mutatja a memdériaban tarolt eredmé-
nyeket. Adatkiadd rendszerének formatuma megegyezik a szokasos analdg

készuléekekével .
A nagykomputeres software hasonld felépitésli, mint az NMR-
spektrométeré. Az ezzel kapcsolatos eredményeket illetéen az NMH-feje-

zetre utalunk.
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3.9 Elektrokémia

Az elektrokémiail adatok komputeres tanulmanyozasat els6-
sorban nem a nagy adattomeg, hanem a fokozott pontossag és a méreési
sebesség iranti igény, valamint a mérendé adatok nagy dinamikaja
indokolja. Mindharom kovetelmény azonban messze a software-vezéréit
automatika hatarain belul van [260], [261].

Laurel és munkatarsai [262, 265] a kronokulometria terule-
tén végeztek méréseket i1d6éfuggvényben, mig Perone és munkatarsai
[264] a gyors derivativ polarografiahoz hasznaltdk eredménnyel az
on-line komputerezett mérdérendszert. Mikroelektrodan, oldatban,
nagy sebességgel novelték a levalasi potencial értékét, mikodzben
mérték az elektrolizis aramot és annak els6é i1ll. masodik derivalt-
Jat. A mintavételezés sebessége 500 adat/sec, mig egy mérési ciklus
idétartama 1 sec volt. A mérési ciklusokat 2048-szor ismételték és
megallapitottdk, hogy a jel/zaj viszony javult, jelent6sen nétt az
érzékenység és az egész mérési folyamat meglehetfsen rovid ideig
tartott. /5 sec-onként ismételték a méréseket!/

Gutknecht és Perone tovabbfejlesztették az atfed6 polarog-
rafidas gorbék dekonvolucios analitikai technikijat [2651e A kompu-
teres mérésre alapozott médszert eredményesen hasznaltak tdbbkom-
ponensld rendszerek kvantitativ analizisére [266].

Lauer és Osteryoung [267] ill« Stephens és munkatarsai
[268] egy altalanos rendeltetésl komputer-rendszert Irtak le, amely-
nek méréstechnikai alkalmazasai kozott kihangsulyozott jelentdséggel
szerepelnek a kulonféle elektrokémiai mérések: kronokulometria,
egyen- és valtéaramu polarografia stb. Kellfr é§.Osteryoung [2691
interface-t készitettek impulzuspolarografiahoz /figgé higanyesepp-
elektrodak esetén/, mig Rainely [270] egy flurészgeneratort ismertet
elektrokémiai mérésekhez. Pujiwara [271] a konvencionalis polarog-
rafia on-line komputerezését Irja le.

Perone és munkatarsai [272] nagy eré6feszitéssel dolgoztak
az elektrokémiai moédszerek teljesitbéképességének fokozasan. Ecélbol
1génybevették a modern real-time mdédszereket is. Megallapitottak,
hogy jo eredmények nyerheték olyan sokkomponensiu rendszerek analizisé-
nel, ahol az egyes komponensek levalasi potencialja kozotti kialonb-
ség nagyobb, mint 150 mV. Ugyancsak eredménye3ek voltak azok a ki-
sérletek is, amelyekben nagyon, kedvez6tlen koncentracidé-aranyu

/1000:1 TI:Pb/ keverékek analizise volt a feladat.



Egy masik kisérletikben [273] Perone és munkatarsai a Ki-
sérleti paramétereket software-es iterativ optimalizécidéval szabalyoz-
tdk, s a modszer eredményesnek bizonyult olyan esetekben is, amikor
a kisérleti paramétereket nehéz kézbentartani.

3*10 ReakcloéklInetlkai és reakciomechanizmus-vizsgalatok

A reakciodkinetikai, katalizis— & reakcidtmechanizmus-vizs-
galatokhoz altalaban gyors mérdéberendezésre van szikség. A kinetikai
folyamatrol barmely egyparaméteres mér6berendezés tud hasznalhato
informaciot szolgaltatni, ha a jelenség detektalasara alkalmas, mi-
vel a masik koordinata az id6. A reakcidmechanizmusok tanulmanyozasa-
ra azonban mar annal eredményesebben hasznalhaté egy mérdérendszer,
minél tobb valtoztathatd /és kézben tarthatd/ paramétert tud rendel-
kezéslunkre bocsatani /energia, polarizacio, hémérséklet, stb/. Ezért
eldényds a spektroszkoépiai modszerek hasznalata. *

Analitikai szempontbdl nagy jelent6sége van a rakcidkineti-
kai eljarasnak, mert segitségével a detektalasi /és mérési/ hatar
jelent6s mértékben csokkenthetd: kedvezd esetben még a pM-koncentra-
cio is elérhetd6 a szokasos spektrofotometrias pontossaggal /+1%/.
James és Pardue [274] alkalikus foszfataz és ozmium meghatarozasara
hasznalta a komputerezett reakciokinetikai berendezést. Hicks és mun-
katarsai [273] komputerezett klinikai laboratériumukban alkalmaztak
ezt a modszert enzimkoncentracid meghatarozasara.

Deming és Pardue [282] egy kisfelbontasu ADC-vel végzett
eredményes kisérleteket a reakciomechanizmusok vizsgalataval kapcso-
latban. Margerum és munkatarsai [276] kinetikail berendezésukkel tobb-
komponensl rendszereket analizaltak. A néhany percig gyljtott eredmé-
nyeket a legkisebb négyzet médszerrel fittelték. JO eredményeket
kaptak olyan esetekben, amikor a reakcidsebesség-aranyok a 15*1 és a
120:1 tartomanyba estek.

Toren és munkatarsai [277] leirnak egy komputer spektro-
fotométer interface-t reakcidosebesség komputeres méréséhez.

Kulonosen érdekes kinetikai vizsgaldberendezésnek Igérkezik

az un. ”’stopped-flow” spekbrofotometria [283» 284], amelynek segit-
ségevel a msec-os folyamatok kvantitativ spektroszkoépiai modszerek-
kel vizsgalhatok - beleértve a lecsengést jelenségeket is.

Perone és Klrschler [278] komputeres berendezéssel monito-

rozza az elektrokémiai folyamatokat.



A reakciosebesség és a reakcidmechanizmusok vizsgalatanak
fontos médszere a flash fotolizis. A molekuldk a nagyintenzitasu
fényimpulzus hatdsara gerjesztett vagy ionizalt allapotba kerilnek,
amelyek kozott energia-kicserélddés kozben kémiai kotések alakul-
hatnak ki. Sz6ke [2791 egy on-line komputerezett rendszert ir le a
flash-indukalt sec-os reakciOk spektroszképiai vizsgalatara, A méré-
si eredményeket JK memériaclera tarolja, amir6l egy matrix display
axonometriadé képet ad. A mérési eredményeket nagy komputeren értéke-
lik.

Okaya [280] nagysebességl kinetikai berendezése flash fo-

tolizis vizsgalatokra is alkalmas /20 mérés/msec/.

Byerley és Fahldy [281] nagykomputeres programot publikal-
nak, amely a kisérleti eredmények szimulalasara hasznalhato, fel-
tételezett reakcidmechanizmusok és kinetikai paraméterek alapjan.
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