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+ENNZEICHEN�VON�3ENSOREN�SIND�DIE�KURZEN�!NALYSENZEITEN��DIE� )MMOBILISIERUNG

VON�2EAGENZIEN�IN�EINER�FESTEN�0HASE�UND�DIE�-¶GLICHKEIT�DER�ON
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SCHE�0ARAMETER�ZUR�"EOBACHTUNG�DER�7ECHSELWIRKUNG��$ABEI�K¶NNEN�ZWEI�0RIN
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NOCH�NICHT�DAS�0OTENTIAL�DER�-ETHODE�AUSSCH¶PFEN��%INE��BERSICHT�¼BER�GEPR¤GTE

0OLYMERE�UND�DEN�M¶GLICHEN�%INSATZ�F¼R�3ENSOREN�FINDET�MAN�IN�;��=��EINE�%INF¼H


RUNG�IN�DIE�7ECHSELWIRKUNGSPROZESSE�IN�;��=�
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/HNE�DAS�6ERST¤NDNIS�DER�0ROZESSE��DIE�BEI�DER�!NLAGERUNG�DER�!NALYTEN� IN�DIE

2EZEPTORFILME�STATTFINDEN��IST�EINE�/PTIMIERUNG�MIT�DEM�:IEL�DER�%RNIEDRIGUNG�DER

.ACHWEISGRENZEN� �3ENSITIVIT¤T	� UND� DER� 6ERBESSERUNG� DER� 5NTERSCHEIDBARKEIT

ZWISCHEN�!NALYTEN��3ELEKTIVIT¤T	�NICHT�VORSTELLBAR��$IESE�BEIDEN�:IELE��DIE�3TEIGE


RUNG�DER�%MPFINDLICHKEIT��3ENSITIVIT¤T	�UND�3ELEKTIVIT¤T�K¶NNEN�¼BER�DIE�3T¤RKE�DER

7ECHSELWIRKUNG�� DIE� THERMODYNAMISCH� ¼BER� %NTROPIE� UND� %NTHALPIE� ZUG¤NGLICH

IST��BESCHRIEBEN�WERDEN��$IE�6ORSTELLUNG�LEITET�SICH�VON�BIOCHEMISCHEN�3YSTEMEN

AB��BEI�DENEN�SEHR�HOHE�3ELEKTIVIT¤TEN�MIT�HOHEN�"INDUNGSKONSTANTEN�EINHERGE


HEN��$IES�HAT�JEDOCH�F¼R�DIE�3ENSORIK�MIT�(INBLICK�AUF�DIE�2EVERSIBILIT¤T�.ACHTEILE�

&ERNER�SIND�BIOCHEMISCHE�3YSTEME�AN�BESTIMMTE�5MWELTBEDINGUNGEN�F¼R�DIE�OP


TIMALEN�%IGENSCHAFTEN�GEBUNDEN��$AR¼BER�HINAUS�IST�ES�NICHT�ZU�ERWARTEN��DA��F¼R

RELATIV� KLEINE� ORGANISCHE� 6ERBINDUNGEN�� WIE� ORGANISCHE� ,¶SEMITTEL�� GEEIGNETE

BIOCHEMISCHE� 2EZEPTOREN� ENTWICKELT� WERDEN�� %IN� WEITERES� 0ROBLEM� IST� DIE� NOT


WENDIGE�2OBUSTHEIT� UND� )NERTHEIT� UNTER� REALEN�"EDINGENUNG��$ARAUS�ERGIBT� SICH

DIE�.OTWENDIGKEIT��GEEIGNETE�CHEMISCHE�2EZEPTOREN��DIE�ALLERDINGS�DURCHAUS�DEN

BIOCHEMISCHEN�NACHEMPFUNDEN�SEIN�K¶NNEN��ZU�ENTWICKELN�

.EBEN�DEN�SCHON�ERW¤HNTEN�-)0S�SIND�WEITERE�!NS¤TZE�F¼R�EINE�3TEIGERUNG�DER

7ECHSELWIRKUNG�VON�CHEMISCHEN�2EZEPTOREN�M¶GLICH��$AZU�GEH¶REN�SUPRAMOLE


KULARE�6ERBINDUNGEN�� DIE� NACH�'R¶�E�UND�0OLARIT¤T� ZU�DISKRIMINIEREN� VERM¶GEN

�Z�"�� #ALIXARENE	� ;��=�� "EI� DER� !USWAHL� DES� 2EZEPTORTYPS� SPIELT� DIE� CHEMISCHE

3TRUKTUR�EINE�GRO�E�2OLLE��%S�ERSCHEINT�ZUN¤CHST�WENIG�ERFOLGVERSPRECHEND��EINEN

!NALYTEN�WIE�4OLUEN�MIT�2EZEPTOREN��DIE�AUF�DIE�!USBILDUNG� KOVALENTER�"INDUN


GEN�AUSGELEGT�SIND��Z�"��GEPR¤GTE�0OLYMERE	��NACHWEISEN�ZU�WOLLEN��(IER�SCHEINT

ES�SINNVOLLER��DAS�$IPOLMOMENT�ODER�DIE�M¶GLICHE�7ECHSELWIRKUNG�MIT�DEM�ARO


MATISCHEN�π
3YSTEM�AUSZUNUTZEN��'ERADE�5NTERSCHIEDE�IN�DER�0OLARIT¤T��DEM�$I


POLMOMENT� SOWIE� DER� 0OLARISIERBARKEIT� K¶NNEN� ZUR� 5NTERSCHEIDUNG� VON� ORGANI


SCHEN�-OLEK¼LEN�OHNE�FUNKTIONELLE�'RUPPEN�HERANGEZOGEN�WERDEN��$IESE�5NTER


SUCHUNGEN�WERDEN� IN� DIESER�!RBEIT� ANHAND� VON�+ALIBRIERUNGEN� VON�!NALYTGEMI


SCHEN�UNTERSUCHT��%S�WERDEN�DIE�7ECHSELWIRKUNGEN� VON� RELATIV� UNPOLAREN�!NA
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LYTEN� �4OLUEN�� /KTAN�� 4ETRACHLORETHEN� UND� #YCLOHEXAN	� MIT� SEITENKETTENMODIFI


ZIERTEN� 0OLYSILOXANEN� UND� VON� HOMOLOGEN� !LKOHOLEN� MIT� UNTERSCHIEDLICH� STARK

SUBSTITUIERTEN�0OLY�CARBOMETHOXYETHYL
METHYL
CO
$IMETHYLSILOXANEN	�UNTERSUCHT�

%INE�WEITERE� INTERESSANTE� &RAGESTELLUNG� IST� DIE�5NTERSCHEIDUNG� VON� %NANTIOME


REN�� DIE� SICH� IN� ACHIRALER� 5MGEBUNG� WEDER� PHYSIKALISCH� NOCH� CHEMISCH� UNTER


SCHEIDEN��.UR�DURCH�CHIRALE�3ONDEN��Z�"��POLARISIERTES�,ICHT	�ODER�IN�CHIRALER�CHE


MISCHER� 5MGEBUNG� IST� EINE� 5NTERSCHEIDUNG� M¶GLICH�� %INE� CHIRALE� 5MGEBUNG

KANN�IN�EINEM�0OLYMER�Z�"��DURCH�CHIRALE�3EITENGRUPPEN�ERZEUGT�WERDEN��3IND�DIE

5NTERSCHIEDE� IN� DER� 7ECHSELWIRKUNGSENTHALPIE� DER� %NANTIOMERE� AUSREICHEND

GRO���SO�WIRD�DIE�!NREICHERUNG�DER�%NANTIOMERE� IN�DEM�CHIRALEN�0OLYMER�UNTER


SCHIEDLICH�SEIN�UND�DAMIT�SOLLTE�AUCH�DIE�"ESTIMMUNG�VON�%NANTIOMEREN�MIT�3EN


SOREN�M¶GLICH� SEIN�� $IES� SOLLTE� ANHAND� VON� ,ACTATEN� UND� !MINOS¤UREDERIVATEN

MIT�/KTYL
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6AL�UNTERSUCHT�WERDEN�

$IE� PARTIELLE� 3ELEKTIVIT¤T� DER� BESCHRIEBENEN� 2EZEPTOREN� ERFORDERT� ABER� F¼R� DIE

+LASSIFIZIERUNG�DER�!NALYTE�DEN�GLEICHZEITIGEN�%INSATZ�VON�MEHREREN�DIESER�SENSI


TIVEN� &ILME�� $IES� WIRD� DURCH� DEN� %INSATZ� VON� 3ENSORARRAYS� ERREICHT�� $IE� &OLGE

DAVON� IST� DIE� .OTWENDIGKEIT�� DIE� M¶GLICHEN� NUMERISCHEN� !USWERTUNGSVERFAHREN

F¼R� DIESE�:WECKE� ZU� TESTEN�UND�GEGEBENENFALLS� ANZUPASSEN��$ABEI� SIND� NEBEN

DEN� KLASSISCHEN�� MODELLBASIERTEN� 6ERFAHREN� WIE� DIE� 0ARTIAL� ,EAST� 3QUARES� 2E


GRESSIONEN��MODELLFREIE�6ERFAHREN�� DIE�MIT� DEM�"EGRIFF� DES�NATURAL� COMPUTATION�

ALSO�DER�.ATUR� NACHEMPFUNDENEN�!LGORITHMEN�� VERBUNDEN� SIND�� VON�GRO�EM� )N


TERESSE�

:IEL�DIESER�6ERFAHREN�IST�DIE�+LASSIFIZIERUNG�UND�1UANTIFIZIERUNG�DER�UNTERSUCHTEN

!NALYTE��5M�ABER�EINE�/PTIMIERUNG�DER�2EZEPTOREN�ZU�ERREICHEN�� IST�EINE�"EUR


TEILUNG�DER�SENSITIVEN�&ILME�NOTWENDIG�� )M�&ALLE�VON�PARAMETRISIERENDEN�6ERFAH


REN�KANN�DIES�¼BER� DIE�2EGRESSIONSKOEFFIZIENTEN�BZW�� DIE�3CORES�UND�,OADINGS

ERFOLGEN��)M�&ALLE�DER�NEURONALEN�.ETZE�IST�DIES�AUFGRUND�DER�GRO�EN�!NZAHL�VON

0ARAMETERN�UND�DER�KOMPLIZIERTEN�6ERKN¼PFUNGEN�NICHT�M¶GLICH��%IN�!NSATZ�SIND

DIE�TOPOLOGIEMODIFIZIERENDEN�6ERFAHREN��DIE�DIE�!NZAHL�UND�+OMPLEXIT¤T�DER�6ER


KN¼PFUNGEN�OPTIMIEREN�UND�DABEI�REDUZIEREN��%S�WERDEN�DABEI�AN�AUSGEW¤HLTEN
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DER�/PTIK�FINDEN�SICH�IN�;�=�;��=��+ENNZEICHEN�DES�6ERFAHRENS�IST�DIE�"ESTIMMUNG

DER�OPTISCHEN�3CHICHTDICKE�EINES�D¼NNEN�&ILMES�AUF� EINEM�3UBSTRAT��$AZU�WIRD
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!BBILDUNG��� 3TRAHLENGANG� DER� REFLEKTIERTEN� 4EILSTRAHLEN� AN� DEM� OPTISCHEN

3CHICHTSYSTEM�AUS�'LAS��&ILM�UND�3UPERSTRAT��'ASRAUM	�

$ARAUS�KANN�DIE�OPTISCHE�3CHICHTDICKE�N,AYER
�D�DES�D¼NNEN�&ILMS�ERRECHNET�WER


DEN�� $IESE� DIENT� ALS� EIGENTLICHES�-E�SIGNAL�� �NDERUNGEN� WERDEN� AUF� DIE� !US


GANGSSCHICHTDICKE�NORMIERT��UND�SOMIT�WIRD�EINE�RELATIVE��NDERUNG�DER�OPTISCHEN

3CHICHTDICKE�ERHALTEN��6ORAUSSETZUNG�F¼R�DIESE�!RBEITEN�WAR�DIE�%INF¼HRUNG�EINES

OPTISCHEN�-ULTIPLEXERS� �&ASERSCHALTERS	� F¼R� DIE� QUASI
PARALLELE�!BFRAGE�MEHRERER

3ENSORELEMENTE�IN�EINEM�!RRAY�

%S�ERGEBEN�SICH�DARAUS�!NFORDERUNGEN�AN�DAS�-E�SYSTEM�� DIE� IM�EINZELNEN� IN

DEN�NACHFOLGENDEN�+APITELN�BESCHRIEBEN�WERDEN�SOLLEN�

◊ /PTISCHE�'¼TE�DER�0OLYMERFILME

◊ 3ELEKTIVIT¤T�DER�0OLYMERFILME

◊ "EWERTUNG�DER�MULTIDIMENSIONALEN�$ATEN

������ 0ARALLELER�!UFBAU

&¼R�DIE�0ARALLELISIERUNG�DES�!UFBAUS�WIRD�IN�DIESER�!RBEIT�EIN�FASEROPTISCHER�-UL


TIPLEXER� EINGESETZT��7ICHTIGE� +ENNGR¶�EN� F¼R� DIE� ,EITUNGSF¤HIGKEIT� SIND� DER� &A


SERDURCHMESSER�$&��DIE�3CHALTZEIT�UND�DIE�3CHALTGENAUIGKEIT�

$URCH� DEN� %INSATZ� EINES� -ULTIPLEXERS� K¶NNEN� )NTENSIT¤TS¤NDERUNGEN� DER� ,ICHT


QUELLE�KORRIGIERT��REFERENZIERT	�WERDEN��$ABEI�MU��DIE��NDERUNG�DER�)NTENSIT¤T�DER

,ICHTQUELLE�ERHEBLICH�LANGSAMER�ERFOLGEN��ALS�DIE�3CHALTZEIT�DES�-ULTIPLEXERS�UND

)NTEGRATIONSZEIT�DES�3PEKTROMETERS�F¼R�MINDESTENS�ZWEI�3CHALTPOSITIONEN��$IE�6A


RIANZ� DER� )NTERFEROGRAMMST¼TZPUNKTE� NIMMT� ALLERDINGS� GEM¤�� DEM� &EHLERFORT


PFLANZUNGSGESETZ���
�	�F¼R�DIE�$IVISION�;��=�ZU�
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$AMIT� IST� DAS�2AUSCHEN� DES� )NTERFEROGRAMMS� VON� DEM�2AUSCHEN� DES�2EFERNZ


SPEKTUMS�ABH¤NGIG��$A�F¼R�DIE�UNTERSCHIEDLICHEN�2EFERNZIERUNGSMETHODEN�UNTER


SCHIEDLICHE�-¶GLICHKEITEN�F¼R�DIE�!UFNAHME�DES�2EFERENZSPEKTRUMS�ERGEBEN��ER


GEBEN�SICH�VESCHIEDENE�&EHLER��&¼R�DIE�2EFERENZIERUNG�GEGEN�EINE�EINMALIG�GE


MESSENE�2EFERENZ�KANN�DIESES�MIT�EINEM�&AKTOR�GEWICHTET�WERDEN�UND�DADURCH

WIRD�DAS�2AUSCHEN�VERMINDERT��&¼R�DIE�2EFERENZIERUNG�GEGEN�EINE�3ENSORPOSITI


ON�IM�!RRAY�WIRD�DIESES�2EFERENZSPEKTRUM�JEDOCH�MIT�DER�GLEICHEN�!UFL¶SUNG�WIE

DIE�3IGNALSPEKTREN�GEMESSEN��$ADURCH�ERGIBT�SICH� IN�DIESEM�&ALLE�EIN�GR¶�ERES

2AUSCHEN�DES�)NTERFEROGRAMMS�

$IES�IST�ALLERDINGS�SOFTWAREBEDINGT�UND�STELLT�EINEN�!NSATZPUNKT�F¼R�M¶GLICHE�/P


TIMIERUNGEN�DAR��$IES�:UNAHME�DES�2AUSCHENS�DURCH�DIESEN�%FFEKT�KANN�ABER�ALS

VERNACHL¤SSIGBAR�KLEIN�GEGEN¼BER�DEN�3CHALTFEHLER�DES�OPTISCHEN�&ASERSCHALTERS

ANGESEHEN�WERDEN�

���� -ULTIVARIATE�$ATENBEWERTUNG

$IE�.OTWENDIGKEIT�DER�MULTIVARIATATEN�$ATENANALYSE�ERGIBT�SICH�DARAUS��DA��-E�


SIGNALE� VON�MEHREREN� 3ENSOREN� F¼R� DIE� +ALIBRIERUNG� EINES� !NALYTEN� ODER� EINES

!NALYTGEMISCHES�VERWENDET�WERDEN�SOLLEN��%INE��BERSICHT�ZU�DEN�G¤NGIGEN�6ER


FAHREN� IST�UNTER�ANDEREM�IN� ;��=�GEGEBEN��:WEI�!SPEKTE�SIND�VON� )NTERESSE��:U


N¤CHST� INTERESSIERT� DEN� !NALYTIKER� DIE� +LASSIFIZIERUNG� UND� 1UANTIFIZIERUNG� DER

3TOFFE�UND�DIE�'ENAUIGKEIT�UND�2ICHTIGKEIT�DER�!NALYSE��$AR¼BER�HINAUS�IST�F¼R�DIE

7EITERENTWICKLUNG�DER�3ENSORIK�VON�)NTERESSE��WELCHE�DER�VERWENDETEN�3ENSOREN

IN�WELCHEM�-A�E�ZUR�+ALIBRIERUNG�BEITRAGEN�

%IN�6ERGLEICH�ZWISCHEN�DER�,EISTUNGSF¤HIGKEIT�DER�+LASSIFIZIERUNG�VON�.EURONALEN

.ETZEN� �"ACKPROPAGATION
!LGORITHMUS	� UND� VON� +..� �-ETHODE� DER� K� N¤CHSTEN

.ACHBARN	�IST�IN�;��=�GEGEBEN�

%S�SOLL�IM�FOLGENDEN�KURZ�AUF�DIE�VERWENDETEN�6ERFAHREN�UND�DIE�)NTERPRETATIONS


M¶GLICHKEITEN�EINGEGANGEN�WERDEN�



4HEORIE��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������ -ODELLBASIERTE�6ERFAHREN

)M�2AHMEN�DIESER�!RBEIT�WERDEN�¼BERWACHTE�!LGORITHMEN�EINGESETZT��D�H��ES�WIRD

EINE� :IELGR¶�E�9� �HIER� +ONZENTRATIONEN� VON� !NALYTEN	� MIT� -E�SIGNALEN� 8� �HIER

3ENSORSIGNALE	�KORRELIERT��$IE�"ESTIMMUNG�DES�:USAMMENHANGS�UND�DER�ZUGEH¶


RIGEN�0ARAMETER�"�IST�DIE�!UFGABE�DER�BESCHRIEBENEN�6ERFAHREN�

0RINZIPIELL� HABEN�MODELLBASIERTE�6ERFAHREN�DEN�6ORTEIL�� DA��AUS�DER�!NPASSUNG

EINES�-ODELLS�AN�DIE�EXPERIMENTELLEN�$ATEN�ODER�AUS�DER�4RANSFORMATION� IN� EIN

+OORDINATENSYSTEM�MIT�EINER�ANGEPA�TEN�$IMENSIONALIT¤T�DIE�)NTERPRETATION�LEICHT

M¶GLICH� IST��%INE��BERSICHT� DAR¼BER� IST� IN� EINEM�,EHRBUCH� ;��=� NEUEREN�$ATUMS

GEGEBEN�

)M�2AHMEN�DIESE�!RBEIT�WURDEN�DER�0ARTIAL� ,EAST� 3QUARES� 
� !LGORITHMUS� �0,3	

SOWIE� DIE� MULTILINEARE� 2EGRESSION� �-,2	� F¼R� DIE� +ALIBRIERUNG� VON� !NALYTGEMI


SCHEN� VERWENDET��$IE�MATHEMATISCHE�"ESCHREIBUNG� FINDET�MAN� IN� ,EHRB¼CHERN�

Z�"�� IN� ;��=��(IER� SOLL� NUR� KURZ� AUF� DIE�WESENTLICHEN�%IGENSCHAFTEN�EINGEGANGEN

WERDEN��DIE�F¼R�DAS�6ERST¤NDNIS�DER�ERHALTENEN�%RGEBNISSE�NOTWENDIG�SIND�

$ER�5NTERSCHIED� ZWISCHEN�DER�-,2� UND� DEN�0,3
6ERFAHREN� BESTEHT� IN� DER�2E


DUKTION�DER�6ARIABLEN��7¤HREND�BEI�-,2�ALLE�6ARIABLEN�GEM¤����
�	�ZUR�+ALIBRIE


RUNG�VERWENDET�WERDEN�
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M��!NZAHL�DER�+OMPONENTEN�IM�'EMISCH��P��!NZAHL�DER�3ENSOREN

WIRD�BEI�0,3�EINE�6ARIABLENREDUKTION�DURCHGEF¼HRT��%S�SOLL�DABEI�DIE�)NTERPRETATI


ON�VON�NICHT�SIGNIFIKANTEN�2EGRESSIONSKOEFFIZIENTEN�VERMIEDEN�UND�DIE� IN�DIESEN

6ARIABLEN�ENTHALTENE�6ARIANZ�NICHT� IN�DIE�+ALIBRIERUNG�EINBEZOGEN�WERDEN��/PTI
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MIERT� AUF� DIESE� &RAGESTELLUNG� IST� DIE� (AUPTKOMPONENTENREGRESSION� �0#2	�� DIE

LEDIGLICH� DIE� SIGNIFIKANTEN�(AUPTKOMPONENTEN� ZUR� QUANTITATIVEN� 6ORHERSAGE� VER


WENDET��5M�JEDOCH�ZU�VERMEIDEN��DA��6ARIABLEN�MIT�ENGER�"EZIEHUNG�ZUM�6OR


HERSAGEWERT� AUFGRUND� GRO�ER� 7ERTE� F¼R� ALLE� BETRACHTETE� 3TOFFE� VERNACHL¤SSIGT

WERDEN��ERMITTELN�0,3
!LGORITHMEN�DIE�(AUPTKOMPONENTEN�MIT�DEM�:IEL�DER�MA


XIMALEN�6ARIANZAUSSCH¶PFUNG��$ESHALB�WURDEN�DIESE�6ERFAHREN� F¼R�DIE�+ALIBRIE


RUNG�DER�-EHRKOMPONENTENGEMISCHE�VERWENDET��%S�KANN�ENTWEDER�NUR�EIN�!NALYT

AUS�EINEM�'EMISCH�VORHERGESAGT�WERDEN��0,3�	�ODER�ALLE� IN�DEM�'EMISCH�VOR


KOMMENDEN�+OMPONENTEN��0,3�	�

%S�SOLLEN�NUN�DIE�F¼R�DIE�)NTERPRETATION�WICHTIGEN�"ERGRIFFE�ERL¤UTERT�WERDEN��$IES

SIND�ZUM�EINEN�DIE�+OORDINATEN�DER�/BJEKTE��:IELGR¶�EN��IN�DIESER�!RBEIT�ALSO�DIE

+ONZENTRATIONEN�DER�!NALYTE	�UND�DER�6ARIABLEN��HIER�DIE�3ENSORSIGNALE�BZW��DIE

0OLYMERQUELLUNGEN	�ENTLANG�DEM�AUS�(AUPTKOMPONENTEN�OHNE�PHYSIKALISCHE�"E


DEUTUNG�BESTEHENDEN��REDUZIERTEM�+OORDINATENSYSTEM�

3CORES�

$IE� 3CORES� BESCHREIBEN� DIE� ,AGE� EINES� /BJEKTES� ENTLANG� DER� -ODELLACHSEN

�(AUPTKOMPONENTEN	��$AMIT�SIND�DIE�3CORES�EIN�-A�� F¼R�DIE�+LASSIFIZIERUNG�VON

UNTERSCHIEDLICHEN�/BJEKTEN��%INE�$ISKRIMINIERUNG�VON�!NALYTEN� IST�SOMIT�NUR� GE


GEBEN��WENN�DIE�/BJEKTE�IN�DEM�NEUEN��DURCH�(AUPTKOMPONENTEN�AUFGESPANNTEN

2AUM�DISKRIMINIERT�WERDEN��:UR�6ISUALISIERUNG�KANN�MAN�ZWEI�ODER�DREIDIMENSO


NALE�0LOTS�SOWIE�"ALKENDIAGRAMME�VERWENDEN�

,OADINGS�

$IE�,OADINGS�WERDEN�NUR�BEI�DEN�¼BERWACHTEN�6ERFAHREN� �0,3
!LGORITHMEN	�ER


HALTEN��3IE�GEBEN�AN��WIEVIEL�6ARIANZ�ENTLANG�EINER�-ODELLACHSE�VON�EINER�6ARIA


BLEN�ERKL¤RT�WIRD��$AMIT�IST�ES�M¶GLICH��DEN�%INFLU��Z�"��EINES�3ENSORS�F¼R�DIE�%R


KL¤RUNG�DER�6ARIANZ�ABZUSCH¤TZEN�UND�SOMIT�DESSEN�"EDEUTUNG�F¼R�DIE�+ALIBRIE


RUNG��3ENSOREN��DIE� IN�GLEICHEN�!NTEILEN�DIE�6ARIANZ�ENTLANG�ALLER�(AUPTKOMPO


NENTEN�ERKL¤REN��TRAGEN�NICHT�ZUR�$ISKRIMINIERUNG�BEI��&¼R�DIE�9
6ARIABLEN��IN�DIE


SER�!RBEIT�DIE�!NALYTKONZENTRATIONEN	�K¶NNEN�EBENFALLS�DIE�,OADINGS�ANGEGEBEN

WERDEN�� DAMIT� KANN� DIE� 5NTERSCHEIDUNG� DER� !NALYTEN� DEN� (AUPTKOMPONENTEN

ZUGEWIESEN�WERDEN�
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������ -ODELLFREIE�6ERFAHREN

%INE�%INF¼HRUNG�IN�DIE�3IMULATION�NEURONALER�.ETZE�IST�IN�;��=�;��=�;��=�;��=��GEGE


BEN�� !LLE� "ERECHNUNGEN� IN� DIESER� !RBEIT� WURDEN�MIT� EINEM� AUF� DEM� 3TUTTGARTER

.EURONALE�.ETZE� 3IMULATOR� ;��=� AUFBAUENDEN� 0ROGRAMM� �.%-/� ;��=	� DURCHGE


F¼HRT�

)N� ;��=�WERDEN�NEURONALE�.ETZE��..	��AUCH�ALS�K¼NSTLICHE�NEURONALE�.ETZE�ODER

ARTIFICIAL�NEURAL�NETWORKS� �!..	�BEZEICHNET��ALS� INFORMATIONSVERARBEITENDE�3YSTE


ME�DEFINIERT��$IESE�%INHEITEN�BESTEHEN�AUS� EINER� GRO�EN�!NZAHL� EINFACHER� %IN


HEITEN��:ELLEN��.EURONEN	��DIE�SICH�)NFORMATION�IN�&ORM�DER�!KTIVIERUNG�DER�:ELLEN

¼BER� GERICHTETE� 6ERBINDUNGEN� �CONNECTIONS�� LINKS	� ZUSENDEN�� $AS� HEI�T� F¼R� DIE

6ERWENDUNG�IN�DER�!NALYTIK��DA��DIE�+ALIBRIERINFORMATION�IN�DIESEN�LINKS�ZWISCHEN

DEN�.EURONEN�ENTHALTEN�IST��#HARAKTERISTISCH�F¼R�DIESE�+LASSE�DER�!LGORITHMEN�IST�

DA�� KEIN� STARRES�-ODELL�WIE� BEI� DER�-,2� ODER� 0,3�MIT� DEN� FEST� VORGEGEBENEN

0ARAMETERN�VERWENDET�WIRD��SONDERN�DIE�%INGABENEURONEN�¼BER�EINE�6IELZAHL�VON

LINKS�¼BER�EINE�ODER�MEHRERE�VERDECKTE�3CHICHTEN�MIT�DEN�!USGABENEURONEN�VER


BUNDEN�SIND��$URCH�NICHTLINEARE�!KTIVIERUNGSFUNKTIONEN�F¼R�DIE�.EURONEN�WERDEN

ZUS¤TZLICH�NICHTLINEARE�"EZIEHUNGEN�ZWISCHEN�DEN�.EURONEN�GESCHAFFEN��$IES�HAT

DEN�6ORTEIL��DA��KEINE�+ENNTNISSE�¼BER�DEN�:USAMMENHANG�ZWISCHEN�DEN�!US


GANGS
�UND�:IELGR¶�EN�VORHANDEN�SEIN�M¼SSEN��$ER�.ACHTEIL�BESTEHT�IN�DER�2EGEL

DARIN��DA��NUR�SCHWER� )NFORMATIONEN�¼BER�DIE�EINZELNEN�"EITR¤GE�DER�!USGANGS


VARIABLEN�ZU�DEM�+ALIBRIERERGEBNIS�ERMITTELT�WERDEN�K¶NNEN��)M�FOLGENDEN�SOLLEN

NUN� KURZ� DIE�WESENTLICHEN�%IGENSCHAFTEN� DER� VERWENDETET� !LGORITHMEN� ERL¤UTERT

WERDEN�

&EED
&ORWARD
.ETZE� BESITZEN�DIE�%IGENSCHAFT�� NUR� LINKS� VON� EINER� %BENE� IN� DIE

DARAUFFOLGENDE� ZU� BESITZEN�� MIT� !USNAHME� VON� SHORT
CUTS�� ALSO� !BK¼RZUNGEN

�$IREKTVERBINDUNGEN	�� DIE� EINE� %BENE� ¼BERSPRINGEN�� .ETZE�MIT� 2¼CKKOPPLUNGEN

HINGEGEN�BESITZEN�.EURONEN��DIE�6ERBINDUNGEN�ZU�SICH�SELBST��ZU�.EURONEN� IN


NERHALB�DER� GLEICHEN�3CHICHT� ODER� ZU�.EURONEN� VORHERGEHENDER� 3CHICHTEN� AUF


WEISEN��)N�DER�VORLIEGENDEN�!RBEIT�WURDEN�LEDIGLICH�.ETZE�VOM�&EED
&ORWARD
4YP

EINGESETZT�

.EBEN� DER� &ESTLEGUNG� DER� 4OPOLOGIE� �&EED
&ORWARD
.ETZ	� DIENT� ZUR� "ESCHREI


BUNG�DER�,ERNALGORITHMUS��MIT�DEM�DIE�7ERTE�F¼R�DIE�'EWICHTE�F¼R�6ERBINDUNGEN
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ERMITTELT� WERDEN�� %IN� WEIT� VERBREITETES� 6ERFAHREN� IST� DER� "ACKPROPAGATION


!LGORITHMUS��EIN�'RADIENTENABSTIEGSVERFAHREN��BEI�DEM�EIN�-INIMUM�IN�DER�&EH


LERHYPERFL¤CHE�¼BER�DEN�'EWICHTEN�GESUCHT�WIRD��%S�IST�EIN�¼BERWACHTES�6ERFAH


REN��BEI�DEM�DER�&EHLER�AUF�EINEN�VORGEGEBENEN�7ERT�BEZOGEN�WIRD��0ROBLEMA


TISCH� BEI� DIESEM� 6ERFAHREN� �WIE� BEI� ALLEN� 'RADIENTENVERFAHREN	� IST� DIE� "ESTIM


MUNG�DES�GLOBALEN�-INIMUMS��%S�IST�OFT�NICHT�ODER�NUR�SCHWER�ZU�BESTIMMEN��OB

DAS�GEFUNDENE�-INIMUM�EIN�LOKALES�ODER�DAS�GLOBALE�-INIMUM�DARSTELLT��7EITERE

0ROBLEME� SIND� DIE� &ESTLEGUNG� DER� 3CHRITTWEITE�� UM� NICHT� EIN�-INIMUM� ZU� ¼BER


SPRINGEN��BEI�ZU�GRO�ER�3CHRITTWEITE	�BZW��EXTREM� FLACHE�&EHLERFL¤CHEN�ODER�/S


ZILLATIONEN�IN�ENGEN�&EHLERMINIMA�OHNE�DAS�EIGENTLICHE�-INIMUM�ZU�FINDEN�

%INE�!LTERNATIVE��DIE�AUFGRUND�GUTER�+ONVERGENZEIGENSCHAFTEN�GEW¤HLT�WURDE��IST

DER� 2ESILENT� "ACKPROPAGATION
!LGORITHMUS� �20ROP	� ;��=�� BEI� DEM� DIE� 'EWICHTE

NICHT� NACH� DEM�'RADIENTEN� DER� &EHLERFUNKTION� ADAPTIERT� WERDEN�� SONDERN� ALLEIN

NACH�DEM�6ORZEICHEN�DES�'RADIENTEN��DER�AUS�DEM�AKTUELLEN�UND�VORHERGEHEN


DEN�,ERNSCHRITT�ERMITTELT�WURDE��*EDES�'EWICHT�BESITZT�DABEI�SEINEN�EIGENEN�0A


RAMETER�F¼R�DIE�3CHRITTWEITENSTEUERUNG�

$AMIT�SIND�QUANTITATIVE�+ALIBRIERUNGEN�VON�'EMISCHEN�OHNE�+ENNTNIS�DES�ANALYTI


SCHEN� :USAMMENHANGS� ZWISCHEN�-E�SIGNAL� UND� +ONZENTRATION� M¶GLICH�� %S� IST

ABER�NUR�SCHWER�M¶GLICH��!USSAGEN�¼BER�DEN�%INFLU��EINZELNER�3ENSOREN�AUF�DIE

+ALIBRIERUNG�ZU�MACHEN��(IERZU�K¶NNEN�TOPOLOGIEMODIFIZIERENDE�6ERFAHREN�EINGE


SETZT�WERDEN��BEI�DENEN�ERHEBLICH�WENIGER�6ERBINDUNGEN�VERWENDET�WERDEN�UND

SO�EINE�:UORDNUNG�M¶GLICH�MACHEN�

$ABEI� SIND� ZWEI� 3TRATEGIEN� DENKBAR�� ENTWEDER�MAN� GEHT� VON� EINEM� VOLLST¤NDIG

VERBUNDENEN�.ETZ� AUS�UND�MINIMIERT� DAS�.ETZ� �WEIGHT� PRUNING� 6ERFAHREN	� ODER

VON�EINEM�NICHT�VERBUNDENEN�.ETZ��IN�DEM�3CHRITTWEISE�NEUE�6ERBINDUNGEN�EIN


GESETZT�WERDEN��GREEDY	� ;��=�;��=��:U�DEN�MINIMIERENDEN�6ERFAHREN�GEH¶REN�DIE

WEIGHT� DECAY� 4ECHNIK� SOWIE� DIE� 6ERFAHREN� OPTIMAL� BRAIN� DAMAGE�� MAGNITUDE

BASED�PRUNING�UND�OPTIMAL�BRAIN�SURGEON��&¼R�4OPOLOGIEMODIFIZIERUNGEN�WURDEN

IN�DIESER�!RBEIT�DAS�MAGNITUDE�BASED�PRUNING�UND�GREEDY�EINGESETZT��)M�&ALLE�DES

PRUNINGS� WERDEN� DIEJENIGEN�6ERBINDUNGEN�� DEREN�'ERICHTE� SEHR� KLEIN� SIND�� ENT


FERNT��$A�.ETZE�MIT� EINER� VERDECKTEN�3CHICHT� VERWENDET� WERDEN�� FALLEN� DABEI� IN

ERSTER� ,INIE� 6ERBINDUNGEN� VON� DER� %INGABESCHICHT� ZUR� VERDECKTEN� 3CHICHT� WEG�
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NA��MIT�����$IODEN�UND����"IT�!UFL¶SUNG�DER�-#3
�3ERIE��-#3����	�VERWENDET�

"EDINGT�DURCH�DIE�4RANSMISSIONSCHARAKTERISTIK�DER�,ICHTLEITER�IST�EINE�!USWERTUNG

DES�3PEKTRALBEREICHS�ZWISCHEN�����UND�����NM�SINNVOLL�

%INE�"ESCHREIBUNG�DES�-E�KOPFES�MIT�DEN�(ALTERUNGEN�F¼R�DIE�'LASSUBSTRATE�SO


WIE�DER�,ICHTLEITER�IST�IN�;��=�ZU�FINDEN�

������ 2EINIGEN�DER�'LASSUBSTRATE

$IE�'LASSUBSTRATE��"ERLINER�'LAS��3&�	�WURDEN�IN�EINER�-ISCHUNG�AUS�(�3/��UND

(�/�� ����	� ��� -INUTEN� IM� 5LTRASCHALLBAD� GEREINIGT�� !NSCHLIE�END� WURDEN� DIE

0L¤TTCHEN�MIT�DEMINERALISIERTEM�7ASSER�GESP¼LT�UND�GETROCKNET�



%XPERIMENTELLES�������������������������������������������������������������������������������������������������������

���� 0R¤PARATION�DER�SENSITIVEN�&ILME

$IE�WICHTIGSTE�6ORAUSSETZUNG� F¼R�DIE�-ESSUNG�VON� )NTERFERENZERSCHEINUNGEN�AN

D¼NNEN�&ILMEN� IST�DIE�0R¤PARATION�VON�HOMOGENEN�&ILMEN��(OMOGEN� IN� DIESEM

:USAMMENHANG�HEI�T��DA�� IM�"EREICH�DES�-E�FLECKS� �∅���MM	�M¶GLICHST�KEINE

3CHICHTDICKENUNTERSCHIEDE��'RADIENT��%RHEBUNGEN�ODER�6ERTIEFUNGEN	��%INSCHL¼S


SE�VON�&REMDK¶RPERN�ODER�NICHT�BEDECKTE�'LASOBERFL¤CHE��3TREUZENTREN	�VORHAN


DEN�SIND��"EI�0OLYMERMISCHUNGEN��0OLYMERBLENDS	�SOLLTEN�KEINE�0HASENGRENZEN

AUFTRETEN��SONDERN�AUF�MOLEKULARER�%BENE�EINE�6ERMISCHUNG�STATTFINDEN�

!USGANGSPUNKT� DER� !RBEITEN� BILDEN� KOMMERZIELLE��MODIFIZIERTE� 0OLYSILOXANE� UND

0OLYETHERURETHANE��WIE�SIE� IN�DER�,ITERATUR�BESCHRIEBEN�WERDEN� ;��=��%INE��BER


SICHT�¼BER�DIE�VERWENDETEN�0OLYMERE�IST�IN�!BBILDUNG���GEGEBEN�

0OLYDIMETHYLSILOXAN

!MINOTERMINIERTES

0OLYSILOXAN

0OLYETHERURETHAN

0HENYLMODIFIZIERTE

3EITENKETTEN

!BBILDUNG��� �BERSICHT�¼BER�DIE�VERWENDETEN�0OLYMERE��.EBEN�3EITENKETTEN
�UND

ENDGRUPPENMODIFIZIERTEN� 0OLYDIMETHYLSILOXANEN� EIGNEN� SICH

0OLYETHER
URETHANE�ALS�SENSITIVE�&ILME�F¼R�3ENSOREN�



%XPERIMENTELLES�������������������������������������������������������������������������������������������������������

&¼R�OPTISCHE�3ENSOREN�SPIELT�JEDOCH�DIE�/BERFL¤CHENBESCHAFFENHEIT�DER�SENSITIVEN

&ILME�EINE�GRO�E�2OLLE��5M�EINE�M¶GLICHST� EINHEITLICHE�/BERFL¤CHE� ZU� ERHALTEN�

WURDEN�DIE�0OLYMERFILME�DURCH�3PIN
#OATING�AUFGETRAGEN��3PRAY
#OATING��WIE�ES

F¼R�MASSENSENSITIVE�3ENSOREN�VERWENDET�WIRD��LIEFERT�SCHLECHTERE�%RGEBNISSE�;��=�

$ESHALB�ERGEBEN� SICH�NOTWENDIGE�%IGENSCHAFTEN� F¼R�0OLYMERE�� DIE� F¼R� 5NTERSU


CHUNGEN�MIT�2)F3�PR¤PARIERT�WERDEN�SOLLEN�

• GEEIGNETE�/BERFL¤CHENBENETZUNGSEIGENSCHAFTEN

• GUTE�,¶SLICHKEIT�IN�3OLVENTIEN�MIT�NIEDRIGEM�$AMPFDRUCK

• AUSREICHENDE�6ISKOSIT¤T

• 4RANSPARENZ�IM�-E�BEREICH

$ABEI�SPIELT�VOR�ALLEM�DIE�"ENETZBARKEIT�DES�3YSTEMS�,¶SEMITTEL
0OLYMER� F¼R�DIE

0R¤PARATION�EINE�2OLLE� ;��=�� $IE� 6ISKOSIT¤T� DES� 0OLYMERS� HINGEGEN� BESTIMMT� IM

7ESENTLICHEN��OB�EIN�STABILER�&ILM�ERZIELT�WIRD��,EDIGLICH� IM�'RENZFALL� RELATIV� GE


RINGER�6ISKOSIT¤T�KANN�DURCH�/BERFL¤CHENMODIFIKATION�EINE�VERBESSERTE�'RENZFL¤


CHENBENETZBARKEIT� ERZIELT� WERDEN�� DAMIT� LASSEN� SICH� ALLERDINGS� NUR� SEHR� D¼NNE

&ILME� HERSTELLEN�� $A� DIE� 6ISKOSIT¤T� MIT� DEM�1UERVERNETZUNGSGRAD� VERKN¼PFT� IST�

SIND�BEI�ZU�HOHEN�6ISKOSIT¤TEN�GERINGERE�%MPFINDLICHKEITEN�ZU�ERWARTEN��6ISKOSI


T¤TEN� IM� "EREICH� ������
����������CTS� WURDEN� IN� DIESER� !RBEIT� ERFOLGREICH� VER


WENDET�

%S�HAT�SICH�GEZEIGT��DA��DIE�6ERWENDUNG�VON�,¶SEMITTELN�MIT�NIEDRIGEM�$AMPF


DRUCK�� WIE� ETWA� 4OLUEN�� DEUTLICH� HOMOGENERE� &ILME� ERGIBT� ALS� Z�"�� 4(&�� !LLER


DINGS�MU��EINE�AUSREICHENDE�,¶SLICHKEIT�GEGEBEN�SEIN��CA���
���	��WAS�DIE�7AHL

DES�,¶SEMITTELS�IN�DER�2EGEL�STARK�EINSCHR¤NKT�

%INSCHR¤NKEND�WIRKT�SICH�AUCH�DIE� ERFORDERLICHE�4RANSPARENZ�AUS��'ERADE�0OLY


MERE�MIT� EINER� GRO�EN�!NZAHL� POLARER�'RUPPEN� BILDEN�MIKROKRISTALLINE� "EREICHE

UND� SIND�NICHT�MEHR� TRANSPARENT��$AZU�GEH¶REN�DIE� K¤UFLICHEN� CYANO
�� CARBOXY


UND�AMINOFUNKTIONALISIERTEN�0OLYSILOXANE�

$ARAUS�ERGEBEN�SICH�BESONDERE�"EDINGUNGEN�F¼R�DIE�0OLYMERFILMPR¤PARATION�UND

DIE�.OTWENDIGKEIT��GEEIGNETE�0OLYMERE�HERZUSTELLEN�



%XPERIMENTELLES�������������������������������������������������������������������������������������������������������

:UN¤CHST� SIND�DIE� 0ARAMETER� DES� 3PIN
#OATING� 0ROZESSES�WICHTIG�� UM� EINE� GE


EIGNETE�&ILMDICKE�ZU�ERHALTEN��$ABEI�ZEIGT�ES�SICH��DA��DIE�+ONZENTRATION�DER�,¶


SUNG�DEN�GR¶�TEN�%INFLU��AUF�DIE�&ILMDICKE�HAT��!LLERDINGS�IST�DIESER�:USAMMEN


HANG�NICHT�LINEAR��&¼R�EINE�+ALIBRIERUNG�EIGNET�SICH�DESHALB�DIE�6ISKOSIT¤T�BESSER�

DA�DIES�EINE�STOFFUNABH¤NGIGE�'R¶�E� IST�UND�AUF�ANDERE�0OLYMERL¶SUNGEN�¼BER


TRAGBAR�SEIN�SOLLTE��!LLERDINGS�GILT�DIES�NUR�F¼R�DAS�JEWEILIGE�,¶SEMITTEL��DA�DIE�!B


DAMPFRATE� MITENTSCHEIDEND� UND� L¶SEMITTEL
� SOWIE� TEMPERATURABH¤NGIG� IST�� )N

!BBILDUNG� �� IST� DIE� !BH¤NGIGKEIT� DER� &ILMDICKE� VON� DER� 0OLYMERKONZENTRATION

BZW��DER�6ISKOSIT¤T� DER� ,¶SUNG�GEZEIGT��$IE�¼BRIGE�3TREUUNG�DER�-E�PUNKTE� IST

DER�5MDREHUNGSZAHL�UND�DER�$AUER�DES�3PIN
#OATINGS�ZUZUORDNEN�

�

���

����

����

����

����

� � � � �� �� ��

Schichtdicke in
 Abhängigkeit der Viskosität

� ��� ��� ��� ���

Viskosität [mPas]

S
ch

ic
h

td
ic

ke
 [

n
m

]

Konzentration [ %]

Schichtdicke in
 Abhängigkeit der Polymerkonzentration

!BBILDUNG��� !BH¤NGIGKEIT�DER�3CHICHTDICKE�VON�DER�0OLYMERKONZENTRATION�;'EW�


�=�UND�DER�6ISKOSIT¤T��$A�DIE�6ISKOSIT¤T�IN�DER�2EGEL�NICHT�LINEAR�MIT

DER� +ONZENTRATION� STEIGT�� ERGIBT� LEDIGLICH� DIE� !UFTRAGUNG� DER

6ISKOSIT¤T� GEGEN� DIE� 3CHICHTDICKE� EINEN� ANN¤HERND� LINEAREN

:USAMMENHANG�

%S�ZEIGT�SICH��DA��DIE�$AUER�DER�3PIN
#OATING�0ROZESSES� INNERHALB�VON���S
��S

KEINEN� SIGNIFIKANTEN� %INFLU�� AUF� DIE� 3CHICHTDICKE� BESITZT�� W¤HREND� DIE� 5MDRE


HUNGSGESCHWINDIGKEIT�IM�"EREICH�VON�����
�����MIN

�
�ZUR�3TEUERUNG�DER�&ILMDIK


KE�VERWENDET�WERDEN�KANN��%INE�+ALIBRIERUNG� IST�UNTER�DEN�GEGEBENEN�0R¤PARTI


ONSBEDINGUNGEN�NICHT�REPRODUZIERBAR�M¶GLICH��$AZU�IST�EIN�ABGESCHLOSSENES�3Y


STEM�� BEGINNEND�MIT� DER� !UFTRAGUNG� DER� 0OLYMERL¶SUNG�� BIS� ZUR� %NTNAHME� DES

FERTIG�PR¤PARIERTEN�'LASPL¤TTCHENS�NOTWENDIG�



%XPERIMENTELLES�������������������������������������������������������������������������������������������������������

������ 0OLYMERE�F¼R�-EHRKOMPONENTENANALYSE

%S�WURDEN� VERSCHIEDENE�MODIFIZIERTE�0OLYSILOXANE�ALS� SENSITIVE� "ESCHICHTUNGEN

VERWENDET��$A�DIE�REINEN�SEITENKETTENMODIFIZIERTEN�0OLYSILOXANE��!"#2��+ARLSRU


HE	�KEINE�STABILEN�&ILME�ERGEBEN��WURDEN�DIESE�Z�4��MIT�0$-3� IN�UNTERSCHIEDLI


CHEN�6ERH¤LTNISSEN�GEMISCHT��%INE��BERSICHT�¼BER�DIE�0R¤PARATION� FINDET� SICH� IN

4ABELLE���

$AR¼BER� HINAUS� WURDEN� 0OLYSILOXANE� MIT� EINEM� .I
#HAMPHERAT
+OMPLEX

�#HIRASIL
.ICKEL	�SOWIE�#HIRASIL
6AL�VERWENDET��%IN�0OLYMER�OHNE�0OLYDIMETHYLSI


LOXANGRUNDGER¼ST� IST�DAS�0OLYETHERURETHAN�0%54��DAS�BESONDERS�POLAR� IST��%INE

�BERSICHT�IST�IN�IST�IN�!BBILDUNG���GEZEIGT��#HIRASIL
6AL�UND�#HIRASIL
.ICKEL�SIND�IN

DEN�+APITELN�������UND��������BESCHRIEBEN�

7EITERE�0OLYMERE�SIND�6-04��0OLYDIMETHYLSILOXAN�MIT�6INYL
�-ETHYL
�UND�0HENY


LENDRUPPEN��7ACKER�#HEMIE�"URGHAUSEN	� UND�!-)./� �!MINOTERMINIERTES� 0OLY


DIMETHYLSILOXAN�� !"#2�� +ARLSRUHE	�� DIE� F¼R� DIE� -ESSUNGEN� IN� +APITEL� ������ VER


WENDET�WURDEN�

$AMIT� STEHEN� 0OLYMERE� MIT� UNTERSCHIEDLICHER� 0OLARIT¤T� UND� 0OLARISIERBARKEIT� ZUR

6ERF¼GUNG�



%XPERIMENTELLES�������������������������������������������������������������������������������������������������������

3ENSOR "ESCHICHTUNG (ERSTELLUNG�DER�3ENSOREN

� 0$-3���0$-3
/(

�6ERH¤LTNIS����	

0$-3�WURDE�IN�4OLUEN�����	�GEL¶ST�UND�MIT�EINER

����,¶SUNG�VON�0$-3
/(�IN�4OLUEN�GEMISCHT

� #-03�0$-3

�6ERH¤LTNIS����	

#-03�WURDE�IN�4ETRAHYDROFURAN�����	�GEL¶ST�UND�MIT

EINER�����,¶SUNG�VON�0$-3�IN�4OLUENE�GEMISCHT

� 0$-3���0$-3
/(

�6ERH¤LTNIS����	

0$-3�WURDE�IN�4OLUEN�����	�GEL¶ST�UND�MIT�EINER

����,¶SUNG�VON�0$-3
/(�IN�4OLUEN�GEMISCHT

� 0$-3
.(����0$-3

�6ERH¤LTNIS����	

0$-3
.(��WURDE�IN�4ETRAHYDROFURAN�����	�GEL¶ST

UND�MIT�EINER�����,¶SUNG�VON�0$-3�IN�4OLUENE�GE


MISCHT

� 0%54 ���,¶SUNG�IN�4ETRAHYDROFURAN

� #HIRASIL
/CTYL ����,¶SUNG�IN�4OLUEN

� #-03�0$-3

��6ERH¤LTNIS����	

#-03�WURDE�IN�4ETRAHYDROFURAN�����	�GEL¶ST�UND�MIT

EINER�����,¶SUNG�VON�0$-3�IN�4OLUENE�GEMISCHT

� #HIRASIL
.ICKEL ����,¶SUNG�IN�4OLUEN

� 0$-3
#//( ����,¶SUNG�IN�4OLUEN

�� 0$-3 ����,¶SUNG�IN�4OLUEN

4ABELLE����$IE�$ARSTELLUNG�DER�SENSITIVEN�&ILME�F¼R�DIE�-EHRKOMPONENTENANALYSE

��������	�

���� +ALIBRIERUNG�VON�-EHRKOMPONENTENGEMISCHEN

%S�WIRD�F¼R�DIE�+ALIBRIERUNG�EIN�&ULL
&ACTORIAL
6ERSUCHSPLAN�VERWENDET��$IESER�HAT

ZWAR� DEN�.ACHTEIL�� SEHR� ZEITAUFWENDIG� ZU� SEIN�� ANDERERSEITS� JEDOCH� DEN�6ORTEIL�

SCHON�BEI�EINMALIGEM�-ESSEN�EINE�HOHE�2EDUNDANZ��7IEDERHOLUNGSMESSUNGEN

GLEICHER� +ONZENTRATIONEN� F¼R� EINZELNE� 3TOFFE	� ZU� BESITZEN� UND� GERADE� BEI� NICHT

LINEAREN� 3IGNALEN� EINE� BESSERE� !USNUTZUNG� DES� +ONZENTRATIONSRAUMES� ZU� GE


W¤HRLEISTEN�
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������ .I
#AMPHERATE

$IE�MIT�.I
#AMPHERAT�DOTIERTEN�0OLYDIMETHYLSILOXANE��#HIRASIL
.ICKEL	�WURDEN�VON

(ERRN� $R�� -ARKUS� &LUCK� AUS� DER� !RBEITSGRUPPE� VON� 0ROF�� $R�� 6�� 3CHURIG

�5NIVERSIT¤T� 4¼BINGEN	� SYNTHETISIERT� UND� FREUNDLICHERWEISE� F¼R� DIE� #HARAKTERISIE


RUNG� ¼BERLASSEN�� %S� STANDEN� 0OLYMERE� MIT� +ONZENTRATIONEN� VON� .I
#AMPHERAT

������������UND������ZUR�6ERF¼GUNG��$IE�F¼R�DIE�#HARAKTERISIERUNG�VERWENDETEN

&ILME�WURDEN�DURCH�3PIN
#OATING�AUS�EINER����,¶SUNG� IN�4OLUEN�AUF�GEREINIGTE

'LASSUBSTRATE� AUFGEBRACHT�� )N� !BBILDUNG� �� IST� DIE� 3TRUKTUR� DES� .I


#AMPHERATKOMPLEXES�WIEDERGEGEBEN�

#(
�

#(
�

#
�
&
�

/

/

3I
/

3I�#(
�
	
�

/
/

3I�#(
�
	
�

.I�
�

3I�#(
�
	
�

!BBILDUNG� ��� %INGESETZTER� .I
#AMPHERATKOMPLEX� �.I;-0�-
(&"
#AM=�	� ALS

"EISPIEL�F¼R�3ELEKTOREN�IN�0OLYMEREN�

������ /KTYL
#HIRASIL
6AL

$AS�EINGESETZTE�/KTYL
#HIRASIL
6AL� IST� IN�DER�'ASCHROMATOGRAPHIE�ERFOLGREICH�ZUR

4RENNUNG� CHIRALER� !MINOS¤UREN� VERWENDET� WORDEN�� %S� LAG� DAHER� NAHE�� DIESES

0OLYMER�AUCH�F¼R�DIE�"ESTIMMUNG�VON�%NANTIOMEREN�EINZUSETZEN��!LLERDINGS�ER


GIBT�SICH�DIE�3CHWIERIGKEIT��DA��!MINOS¤UREN�KEINEN�MERKLICHEN�$AMPFDRUCK�BE


SITZEN�� $ESHALB� WURDEN� $ERIVATE� DES� !LANIN�� .
4RIFLUORESSIGS¤URE
!LANIN


-ETHYLESTER� �.
4&!
!,!
/-E	�� SOWIE� -ETHYL
� UND� %THYLACTATE� EINGESETZT�� $IE

EINGESETZTE�CHIRALE�0HASE�WURDE�FREUNDLICHERWEISE�VON�0RIV�
$OZ��$R��"��+OPPEN


HOEFER��5NIVERSIT¤T�4¼BINGEN	�ZUR�6ERF¼GUNG�GESTELLT�
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.
4&!
!,!
/-E��D����������N$
��
���������3��;α=$���
�������2��;α=$���
�����	�WUR


DE� VON�$IPL�
#HEM�� "ERND� #HRISTIAN� �5NIVERSIT¤T� 4¼BINGEN�� !RBEITSGRUPPE� 0RIV�


$OZ��$R��"��+OPPENHOEFER	�SYNTHETISIERT�UND�GEREINIGT��$A�DIE�+OEFFIZIENTEN�F¼R�DIE

!NTOINE
'LEICHUNG� ;��=� NICHT� VORLIEGEN�� WERDEN� $AMPFDRUCKVERH¤LTNISSE� �P�PO


7ERTE	�F¼R�DIE�+ONZENTRATION�ANGEGEBEN�

/

/

/(

/

/

/(

/

&
�
#

/

/

.(

�3	
�
	
.
4&!
!LA
/-E �3	
�
	
-ETHYLLACTAT �3	
�
	
%THYLLACTAT

!BBILDUNG��� 6ERWENDETE� CHIRALE� !NALYTE� F¼R� DIE� "ESTIMMUNG� DES

�4RENNFAKTORS��α�

$ER� -ILCHS¤UREMETHYLESTER� �PURUM�� ������ $AMPFDRUCK� ���� 0A����� +	� WURDEN

VON�!LDRICH
#HEMIE��3TEINHEIM�UND�-ILCHS¤UREETHYLESTER� �PURUM��������$AMPF


DRUCK�����0A�����+	�VON�&LUKA�#HEMIE�!'��"UCHS��3CHWEIZ�BEZOGEN�

$IE�0R¤PARATION�DER�0OLYMERE�AUF�'LASSUBSTRATEN�ERFOLGTE�DURCH�3PIN
#OATING�VON

����,¶SUNGEN�AUF�GEREINIGTE�/BERFL¤CHEN��$IE�DABEI�ERHALTENEN�&ILME�����NM±��

NM	�WAREN�BIS�CA���p#�STABIL��"EI�H¶HEREN�4EMPERATUREN�BILDETEN�SICH�4R¶PFCHEN

AUF�DER�/BERFL¤CHE�

%S�WURDEN�F¼R�ALLE�!NALYTE�+ALIBRIERUNGEN�IN���-E�ZYKLEN�MIT����+ONZENTRATIONS


WERTEN�UND���-E�ZYKLEN�MIT�4ESTWERTEN�DURCHGEF¼HRT��$ABEI� WURDEN� INSGESAMT

���3ENSOREN� ���3ENSOREN�MIT� �2	
/CTYL
#HIRASIL
6AL�� ��MIT� �3	�/CTYL
#HIRASIL
6AL

UND���MIT�ACHIRALEN�0$-3
"ESCHICHTUNGEN	�GLEICHZEITIG�IM�!RRAY�CHARAKTERISIERT�
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N H

NH

Si SiO

O

O

n ~ 7

NH

N H

SiSi O

O

O

n ~ 7

SiO SiO SiO SiO SiOSi

�3	
/CTYL
#HIRASIL
6AL �2	
/CTYL
#HIRASIL
6AL

0OLYDIMETHYLSILOXAN��3%
��	

!BBILDUNG�����$IE�BEIDEN�CHIRALEN�STATION¤REN�0HASEN�VON�/KTYL
#HIRASIL
6AL��MIT

DENEN� DIE� "ESTIMMUNG� VON� %NANTIOMERENGEMISCHEN� IN� DER

'ASPHASE�DURCHGEF¼HRT�WURDEN�

������ $ARSTELLUNG�DER�"LOCKPOLYMERE

$IE�NACH�DER�IN�!BBILDUNG����ANGEGEBENEN�ALLGEMEINEN�2EAKTIONSFORMEL�SYNTHE


TISIERTEN�0OLYMERE�K¶NNEN�ALS�"IPOLYMERE�AUFGEFA�T�WERDEN��#HARAKTERISTISCH�F¼R

DIESE�SIND�SICH�REGELM¤�IG�ABWECHSELNDE�'RUNDBAUSTEINE��DIE�AUS�UNTERSCHIEDLI


CHEN�3EQUENZEN�BESTEHEN�;��=��)N�DIESEM�&ALL�HAT�JEDOCH�NUR�EINE�3EQUENZ��DER

0OLYDIMETHYSILOXANBAUSTEIN	�EINE�DEFINIERTE� ,¤NGE��$IESE�,¤NGE�ERGIBT� SICH�AUS

DEM�MITTLEREN�-OLGEWICHT�DER�0OLYMERE���BER�DIE�EINGESETZTE�-ENGE�K¶NNEN�DIE

!NZAHL� DER�-OLE�$IMETHYLSEITENGRUPPEN� AUSGERECHNET� WERDEN�� �BER� DIE� EINGE


SETZTE� -ENGE� $ICHLORSILAN� SIND� DIE� -OLE� DER� SUBSTITUIERTEN� 3EITENGRUPPEN� BE
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KANNT�� $ARAUS� KANN� DAS� -OLVERH¤LTNIS� DER� $IMETHYLGRUPPEN� ZU� DENEN� DES

$ICHLORSILANS�BERECHNET�WERDEN�
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OH-terminiertes 
Poly(dimethylsiloxan)

Dialkyldichlorsilan

Poly(dimethyl-dialkyl-cosiloxan)
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�(#L

!BBILDUNG� ���� 2EAKTIONSSCHEMA� F¼R� DIE� $ARSTELLUNG� DER� #OPOLYMERE� BASIEREND

AUF� /(
TERMINIERTEM� 0OLYDIMETHYLSILOXAN� UND� EINEM� $ICHLORSILAN�

DESSEN� 2ESTE� ¼BER� !LKYLSPACER� FUNKTIONELLE� 'RUPPEN� TRAGEN

K¶NNEN�

!LLGEMEINE�2EAKTIONSVORSCHRIFT�F¼R�DIE�#OPOLYMERISATION�

%S�WIRD� ���MG�/(
TERMINIERTES� 0OLYDIMETHYLSILOXAN� IM� 5LTRASCHALLBAD� IN� ���� ML

4OLUEN�GEL¶ST��!NSCHLIE�END�WIRD�DAS�$ICHLORSILAN�IN�DER�IN�4ABELLE���ANGEGEBE


NEN�-ENGE�ZUGESETZT�UND�MAN� L¤�T� DAS�'EMISCH����-INUTEN� IM�5LTRASCHALLBAD

REAGIEREN��$IE�ERHALTENE�,¶SUNG�IST�IN�DEN�MEISTEN�&¤LLEN�FARBLOS�BIS�LEICHT�GELB


LICH��$IE�ERHALTENEN�,¶SUNGEN�EIGNEN�SICH�DIREKT�ZUM�3PIN
#OATEN�AUF� FRISCH�GE


REINIGTEN�'LASSUBSTRATEN�

)M� &ALLE� STARK� POLARER� $ICHLORSILANE� �MIT� #YANOGRUPPEN	� UND� BEI� AROMATISCHEN

3UBSTITUENTEN��WERDEN�BEI�H¶HEREN�-ENGEN�$ICHLORSILAN�KEINE�TRANSPARENTEN�&IL


ME�ERHALTEN�
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$AS� -OLGEWICHT� DES� /(
TERMINIERTEN� 0OLYDIMETHYLSILOXANS� KANN� VON� ����� BIS

������ VARIIERT� WERDEN�� &¼R� DIE� THERMODYNAMISCHEN� 5NTERSUCHUNGEN� WURDE� EIN

-OLGEWICHT�VON��������VERWENDET�

0$-3
/(�����MG�IN�����ML
4OLUEN��-�������	

$ICHLOR
�CARBOMETHOXYETHYL	

METHYLSILAN�;uL=

6ERH¤LTNIS�$IMETHYL�
�CARBOME

THOXYETHYL
METHYL
3I/
%INHEITEN

0ROZENTUALER�!NTEIL
VON�-ETHYLGRUPPEN

�� ���� ���

�� ���� ���

�� ���� ���

4ABELLE�����BERSICHT�¼BER�DIE�PR¤PARIERTEN�"LOCKPOLYSILOXANEN�MIT�DEN�6ERH¤LTNIS


SEN�DER�SUBSTITUIERTEN�3EITENGRUPPEN�

���� (ERSTELLUNG�DES�!NALYSENGASES

%S�WURDE�DIE� IN� ;��=�BESCHRIEBENE�!NLAGE� ZUR�!NREICHERUNG� VON�,¶SEMITTELN� IM

'ASSTROM� VERWENDET�� !LLERDINGS�WURDE� F¼R� !NALYTE�MIT� STARKEN� )NTERMOLEKULAREN

7ECHSELWIRKUNGEN� �.
4&!
!,!
/ME��,ACTATE��!LKOHOLE	�2¶HRCHEN�MIT�#HROMO


SORB��-ERCK��$ARMSTADT	��DIE�DEN�!NALYTEN�AUFNEHMEN�UND�KONTROLLIERT�ABGEBEN�

VERWENDET�;��=��!BBILDUNG���	��$AMIT�SOLL�ERREICHT�WERDEN��DA��EINE�3¤TTIGUNG�DES

4R¤GERGASES��3YNTHETISCHE�,UFT��&A��-AST��4¼BINGEN	�MIT�!NALYT�AUCH�BEI�GERINGER

0ROBENMENGE�UND�7ECHSELWIRKUNGSFL¤CHE�ERZIELT�WIRD��!UCH�F¼HREN�DIE�BEI�GERIN


GEN�&LU�RATEN�SICH�BILDENDEN�,UFTBLASEN�ZU�DEUTLICHEN�3CHWANKUNGEN�IM�-E�SI


GNAL�
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4R¤GERGAS

#HROMOSORB

&RITTE

3EPTUM

!BBILDUNG� ���� 5
2OHR� ZUR� !NREICHERUNG� DES� 4R¤GERGASSTROMES� ¼BER

ANALYTGES¤TTIGTEM�#HROMOSORB�
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4 Ergebnisse

:UN¤CHST�SOLL�AUF�DIE�-¶GLICHKEITEN�UND�'RENZEN�DES�FASEROPTISCHEN�-ULTIPLEXERS

EINGEGANGEN� WERDEN�� ANSCHLIE�END� 2ESULTATE� DER� -EHRKOMPONENTENGEMISCHE

MIT�UNTERSCHIEDLICHEN�0OLYSILOXANEN�VORGESTELLT�WERDEN�UND�IM�DRITTEN�4EIL�3ELEKTI


VIT¤TSSTEIGERUNGEN�DURCH�GEZIELTE�-ODIFIKATION�VON�0OLYSILOXANEN�GEZEIGT�WERDEN�

���� 2EFERENZIERUNG�MIT�OPTISCHEM�-ULTIPLEXER

:IEL�DIESER�5NTERSUCHUNGEN�WAR�ES�� FESTZUSTELLEN��WANN�EINE�2EFERENZIERUNG�MIT

DEM� -ULTIPLEXER� NOTWENDIG� IST�� %RSTE� 5NTERSUCHUNGEN� ;��=�;��=� HATTEN� GEZEIGT�

DA�� DER� %INSATZ� EINES� -ULTIPLEXERS� DURCH� DIE� +ORRELATION� DER� )NTENSIT¤TEN� DER

-E�KAN¤LE� PRINZIPIELL� F¼R� EINE� 2EFERENZIERUNG� DER� ,ICHTQUELLE� GEEIGNET� IST

�!BBILDUNG��	��(IER�SOLL�AN�EINEM�"EISPIEL�EXEMPLARISCH�GEZEIGT�WERDEN��WELCHE

ZUS¤TZLICHEN�%INFL¼SSE�AUFTRETEN�
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!BBILDUNG�����+ORREKTUR� DER� ,AMPENDRIFT� DURCH� 2EFERENZIERUNG� MIT� EINEM

UNBESCHICHTETEN�'LASPL¤TTCHEN�IM�3ENSORARRAY��$IE�DURCHGEZOGENE

,INE� GIBT� DEN� 3IGNALVERLAUF� GEGEN� DIE� EINMALIG� GEMESSENE

2EFERENZ�WIEDER��DIE�GESTRICHELTE�,INE�DEN�REFERENZIERTEN�6ERLAUF�
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:WEI� &AKTOREN� SIND� F¼R� DEN� STATISTISCHEN� &EHLER� ZU� BER¼CKSICHTIGEN�� $ER� &EHLER

DURCH�DIE�3CHALTGENAUIGKEIT�DES�-ULTIPLEXERS�UND�DIE�GR¶�ERE�6ARIANZ�DES�2EFE


RENZSPEKTRUMS��$IESE� KOMMT�DADURCH� ZUSTANDE�� DA��MIT� DER� VERWENDETEN� 3OFT


WARE�KEINE�UNTERSCHIEDLICHE�'EWICHTUNG�DER�-E�KAN¤LE��IM�'EGENSATZ�ZU�EINER

EINMALIG�GEMESSENEN�2EFERENZ	�M¶GLICH�IST�

(INZU�KOMMT�EIN�SYSTEMATISCHER�&EHLER�� FALLS�SICH�DIE�4RANSMISSIONSEIGENSCHAF


TEN�UND�2EFLEKTIONSEIGENSCHAFTEN�DER�-E�ZELLE�UNTERSCHEIDEN��)N�!BBILDUNG����IST

DAS� 6ERH¤LTNIS� ZWISCHEN� DEM� 2EFERENZSPEKTRUM� DES� -E�KANALS� UND� DEM� DES

2EFERENZKANALS� GEZEIGT�� -AN� FINDET� WELLENL¤NGENABH¤NGIG� UNTERSCHIEDLICHE� )N


TENSIT¤TEN��$ADURCH�WIRD�DAS�URSPR¼NGLICHE�)NTERFEROGRAMM�VERF¤LSCHT��UND�JE�NACH

,AGE�DES�AUSGEWERTETEN�%XTREMUMS�ERGEBEN�SICH�UNTERSCHIEDLICHE�6ERSCHIEBUN


GEN�
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����
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Wellenlänge [nm]
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!BBILDUNG�����6ERH¤LTNIS� DES� 2EFERENZSPEKTRUMS� DES� -E�KANALS� �EINMALIG

GEMESSEN	� UND� DES� 2EFERENZSPEKTRUMS� EINES� -E�KANALS�� -AN

FINDET� UNTERSCHIEDLICHE� 4RANSMISSIONSEIGENSCHAFTEN� DER

0OLYMERLICHTLEITER�

1UANTITATIV� SOLLEN� DIE� 5NTERSCHIEDE� AN� EINER� KURZEN� +ALIBRIERSEQUENZ� MIT� F¼NF

+ONZENTRATIONEN�GEZEIGT�WERDEN��:UN¤CHST�WIRD� ¼BER� ��� "ASISLINIENSPEKTREN� F¼R

JEDE�7ELLENL¤NGE� DIE� 3TANDARDABWEICHUNG� ERMITTELT�� UND� ANSCHLIE�END� DER� $A


TENSCHWERPUNKT� �-EDIAN	� DER� 3TANDARDABWEICHUNGEN�� BEZOGEN� AUF� DIE� MITTLERE

)NTENSIT¤T�IM�3PEKTRUM��BERECHNET��$IE�ERHALTENEN�7ERTE�SIND�IN�4ABELLE���AUFGE


F¼HRT�
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-ULTIPLEXER


REFERENZIERUNG

REFERENZIERT�GEGEN�%IN


ZELMESSUNG

RELATIVER�&EHLER��	 ����� �����

4ABELLE� ��� -ITTLERE� 3TANDARDABWEICHUNG� DER� 7ELLENL¤NGENST¼TZPUNKTE� VON� ��

"ASELINESPEKTREN�BEZOGEN�AUF�DIE�MITTLERE�)NTENSIT¤T�IM�3PEKTRUM�

$ER�&EHLER� LIEGT� F¼R� DIE�-ULTIPLEXERREFERENZIERUNG�DEUTLICH�H¶HER�� )N� DIESEM�&ALL

GEHT� DER� &AKTOR� √5� F¼R� DIE� KLEINERE� 6ARIANZ� DES� 2EFERENZSPEKTRUMS� SOWIE� DER

3CHALTFEHLER�DES�-ULTIPLEXERS�EIN��$IESER�7ERT�KANN�NOCH�NICHT�DIREKT�F¼R�DIE�!US


WIRKUNG�AUF�DIE�+ALIBRIERUNG�HERANGEZOGEN�WERDEN��DA�DAF¼R�IN�EINEM�7ELLENL¤N


GENBEREICH� EINE� 0ARABEL� EINGEPA�T� WIRD�� $IESER� &EHLER� SOLLTE� DADURCH� DEUTLICH

KLEINER�SEIN��ZUMAL�DER�3CHALTFEHLER�SICH�GLEICHM¤�IG�¼BER�DEN�7ELLENL¤NGENBE


REICH�AUSWIRKT��%XPERIMENTELL�ERGIBT�SICH��DA��DER�REINE�3CHALTFEHLER�DES�-ULTIPLE


XERS�EINE�:UNAHME�DES�2AUSCHENS�DES�)NTERFEROGRAMMS�UM�CA������BEDINGT�

3TEIGUNG

;∆3
0O�0=
SDV��.��	 RELATIVER

&EHLER

-ULTIPLEXER ����%
�� ����%
�� ����

%INZELREFERENZ ����%
�� ����%
�� ����

4ABELLE� ��� 3TEIGUNG� UND� 3TANDARDABWEICHUNG� DER� +ALIBRIERKURVEN� F¼R� DIE� !US


WERTUNG�MIT�%INZELREFERENZ�UND�-ULTIPLEXERREFERENZ��%S�ERGIBT�SICH�EIN

SYSTEMATISCHER� &EHLER� VON� CA�� ���� SOWIE� EIN� FAST� DOPPELT� SO� GRO�ER

&EHLER�IN�DER�3TEIGUNG�DER�+ALIBRIERGERADEN�

)N�4ABELLE���SIND�DIE�7ERTE�F¼R�DIE�ERMITTELTEN�3TEIGUNGEN�GEZEIGT��%S�ERGIBT�SICH

EINE�SIGNIFIKANTE�!BWEICHUNG�DER�3TEIGUNGEN�DER�+ALIBRIERGERADEN� VON� CA�� ���

BEI�EINEM�&EHLER�VON������F¼R�DIE�%INZELREFERENZ�UND�VON�CA�������F¼R�DIE�-ULTI


PLEXERREFERENZ�

$IE�+ONSEQUENZ�HIERAUS�IST��DA��SICH�LANGSAME�$RIFTEFFEKTE�DER�,ICHTQUELLE�DURCH

EINE�2EFERENZ�IM�!RRAY�KORRIGIEREN� LASSEN��DAF¼R� JEDOCH�DURCH�DIE�'LEICHGEWICH


TUNG�VON�3IGNALSPEKTRUM�UND�2EFERENZSPEKTRUM�SOWIE�DURCH�DEN�3CHALTFEHLER�DES

-ULTIPLEXERS�BEI�GLEICHER�-E�FREQUENZ�EINERSEITS�DER�ZUF¤LLIGE�&EHLER�ERH¶HT�UND
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ZUM� ANDEREN� BEI� EXTREMEN� 4RANSMISSIONS
� UND� 2EFLEXIONSUNTERSCHIEDEN� DER

-E�KAN¤LE�SYSTEMATISCHE�&EHLER�ERGEBEN�K¶NNEN�

$IE�3CHALTFEHLER� SPIELEN�ALLERDINGS� NICHT� NUR� BEI� DER�2EFERENZIERUNG� EINE�2OLLE�

SONDERN�AUCH�BEI�DER�"ETRACHTUNG�DER�&EHLER�DER�EINZELNEN�-E�KAN¤LE��-AN�FIN


DET�HIER�EBENSO��DA��SICH�DER�MITTLERE�&EHLER� IN� DER� OPTISCHEN�3CHICHTDICKENBE


STIMMUNG�UM�DEN�&AKTOR�ZWEI�GEGEN¼BER�DER�-ESSUNG�OHNE�3CHALTVORG¤NGE�DES

-ULTIPLEXERS�VERSCHLECHTERT��,ETZTENDLICH�WIRD�HIERDURCH�DIE�GESAMTE�,EISTUNGSF¤


HIGKEIT� DES� 3YSTEMS� LIMITIERT�� $AS� MAXIMAL� RELATIVE� 3CHICHTDICKENRAUSCHEN� LIEGT

BEI�����%
��

$IE�+ONSEQUENZ�F¼R�DIE�IN�DIESER�!RBEIT�VORGESTELLTEN�-ESSUNGEN�IST��DA��DIE�+A


LIBRIERMESSUNGEN� DER� -EHRKOMPONENTENBESTIMMUNGEN� GEGEN� EINE� 2EFERENZ� IM

!RRAY� DURCHGEF¼HRT� WURDEN�� $IESE� -ESSUNGEN� SIND� JE� NACH� +OMPLEXIZIT¤T� SEHR

ZEITAUFWENDIG�UND�DAUERN�BIS�ZU�MEHREREN�4AGEN��$ESHALB�IST�EINE�+ORREKTUR�DER

$RIFT�WICHTIGER�ALS�EINE�ABSOLUTE�2ICHTIGKEIT�DER�%MPFINDLICHKEIT�

)M� 'EGENSATZ� DAZU� WURDE� IM� &ALLE� DER� "ESTIMMUNG� VON� 3ELEKTIVIT¤TEN� BEI� DER

%NANTIOMERENBESTIMMUNG� UND� DEN� 0OLY
�#OSILOXANE	� GEGEN� DIE� %INZELREFERENZ

AUSGEWERTET�

$AS�IN�DIESER�!RBEIT�VERWENDETE�3YSTEM�ZUR�%RFASSUNG�SPEKTRALER�)NTENSIT¤TEN�IST

F¼R� VIELE� WISSENSCHAFTLICHE� UND� INDUSTRIELLE� !NWENDUNGEN� GEEIGNET�� !LLERDINGS

SIND�AUCH�ANDERE�3YSTEME�M¶GLICH� ;��=� UND�WERDEN� REALISIERT�� *E� NACH�!NWEN


DUNG�SOLL�DABEI�EINE�ERHEBLICHE�+OSTENREDUKTION�ODER�EINE�MASSIVE�PARALLELE�!N


ORDNUNG�RESULTIEREN�

���� -EHRKOMPONENTENKALIBRIERUNG

$ER�!USGANGSPUNKT�F¼R�DIESE�!RBEITEN�WAREN�EINERSEITS�DIE�IN�;��=�;��=�;��=�VORGE


STELLTEN� !RBEITEN� DER� !RBEITSGRUPPE� ZUR� +ALIBRIERUNG� VON�-EHRKOMONENTENGEMI


SCHEN�MIT�MODELLBASIERTEN�-ETHODEN��0,3��-,2	��HIERARISCHER�#LUSTERANALYSE��MIT

SELBSTORGANISIERENDEN� +ARTEN� �+OHONENKARTEN� ODER� 3/-�� SELFORGANIZING� MAPS	

UND�ZWEISCHICHTIGEN�"ACKPROPAGATIONPERCEPTRONS��"00	��%S�KONNTE�DABEI�GEZEIGT

WERDEN��DA��DIE�REINEN�!NALYTE�IN�ABGEGRENZTEN�"EREICHEN�DER�+ARTE�UND�DIE�JE


WEILIGEN�-ISCHUNGEN�ZWISCHEN�DEN�'EBIETEN�DER�JEWEILIGEN�REINEN�!NALYTEN�KLAS
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SIFIZIERT�WERDEN��!NALOG� KONNTE�¼BER� DIE�'EWICHTE� EINE� !NALYSE� DER� 3ENSOREIN


FL¼SSE�DURCHGEF¼HRT�WERDEN��%S�ZEIGTE�SICH��DA��F¼R�DAS�"00�MIT�EINER�VERSTECKTEN

3CHICHT�MIT�DREI�.EURONEN�OPTIMALE�%RGEBNISSE�ERHALTEN�WERDEN�

)N�DER�,ITERATUR�SIND�F¼R�ANDERE�SENSORISCHE�6ERFAHREN�¤HNLICHE�6ERSUCHE�BEKANNT

;��=�;��=�;��=�;��=��(IER�WIRD�VOR�ALLEM�AUF�DIE�1UANTIFIZIERUNG�DER�3TOFFE�EINGEGAN


GEN��$AR¼BER�HINAUS�SIND�%RGEBNISSE�¼BER�DIE�"ER¼CKSICHTIGUNG�DYNAMISCHER�%F


FEKTE�BEI�DER�+ALIBRIERUNG�PUBLIZIERT�;��=�;��=�

$IESE� !RBEIT� SOLL� EINERSEITS� AUFZUZEIGEN�� DA�� EINE� "ESTIMMUNG� VON� CHEMISCH

¤HNLICHEN� 3TOFFEN� INNERHALB� GUTER� &EHLERGRENZEN� M¶GLICH� IST�� UND� ANDERERSEITS�

WELCHE�6ERFAHREN� F¼R� DIE�+ALIBRIERUNG�EINGESETZT�WERDEN� K¶NNEN��$ABEI�WERDEN

MODELLBASIERTE�6ERFAHREN�MIT�TOPOLOGIEOPTIMIERENDEN�MODELLFREIEN�6ERFAHREN�VER


GLICHEN�� .EBEN� DEM� &EHLER� SOLL� VOR� ALLEM� DIE� "EWERTUNG� DER� 3ENSOREN� F¼R� DIE

!NALYSE� DES� 'EMISCHES� IM� 6ORDERGRUND� STEHEN�� $ER� &EHLER� WIRD� ALS� RELATIVER

MITTLERER�QUADRATISCHER�&EHLER�ANGEGEBEN��)N�DER�,ITERATUR�SIND�JEDOCH�AUCH�-¶G


LICHKEITEN�BEKANNT��MIT�NEURONALEN�.ETZEN�6ERTRAUENSBEREICHE�ANZUGEBEN�;��=�

$IE�!USWAHL�DER�!NALYTE�ERFOLGTE�AUCH�NACH�DER�2ELEVANZ�IN�DER�5MWELT�UND�DER

,ITERATUR��$EMNACH�STELLEN�+OHLENWASSERSTOFFE�EINE�BEDEUTENDES�'EFAHRENPOTEN


TIAL�DAR��UND�ES�BESTEHT�EIN�"EDARF�AN�3ENSOREN�;��=�;��=�;��=�;��=�

������ "IN¤RES�'EMISCH

%S�SOLL�EIN�BIN¤RES�'EMISCH�VON�3UBSTANZEN�MIT�¤HNLICHEN�PHYSIKALISCH�
�CHEMI


SCHEN�%IGENSCHAFTEN�UNTERSUCHT�WERDEN��!LS�4ESTSYSTEM�WIRD�4OLUEN���4ETRACHLO


RETHEN�VERWENDET�

u�;$EBYE= ε

4OLUEN ���� �����

4ETRACHLORETHEN � ���

(EXANOL ���� ����

4ABELLE����$IPOLMOMENT�UND�$IELEKTRIZIT¤TSKONSTANTE�VON�4OLUEN��4ETRACHLORETHEN

UND� (EXANOL�� $IE� $IELEKTRIZIT¤TSKONSTANTE� VON� 4ETRACHLORETHEN� UND

4OLUEN� IST� VERGLEICHBAR�� 4OLUEN� BESITZT� JEDOCH� EIN� $IPOLMOMENT�
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(EXANOL� UNTERSCHEIDET� SICH� VON� DEN� BEIDEN� 3TOFFEN� DURCH� EINE

ERHEBLICH�GR¶�ERE�0OLARISIERBARKEIT�UND�EIN�GR¶�ERES�$IPOLMOMENT�

$URCH�DIE�¤HNLICHEN�%IGENSCHAFTEN�SIND�DIE�%MPFINDLICHKEITEN�AUF�VIELEN�3ENSO


REN�F¼R�DIE�BEIDEN�!NALYTE�EBENFALLS�¤HNLICH��%INE�DEUTLICH�H¶HERE�%MPFINDLICHKEIT

ZEIGT�(EXANOL�AUFGRUND�DER�GR¶�EREN�0OLARISIERBARKEIT�

0$-3 6-04 !-)./ 0%54

4OLUEN ����%
�� ����%
�� ����%
�� ����%
��

4ETRACHLORETHEN ����%
�� ����%
�� ����%
�� ����%
��

(EXANOL ����%
�� ����%
�� ����%
�� ����%
��

4ABELLE����%RMITTELTE�%MPFINDLICHKEITEN�F¼R�DIE�VIER�EINGESETZTEN�3ENSOREN��$IE�AUF

ALLEN�3ENSOREN�WESENTLICH�H¶HEREN�%MPFINDLICHKEITEN�VON�(EXANOL�SIND

MIT� DER� GR¶�EREN�$IELEKTRIZIT¤TSKONSTANTE� UND� DER� DAMIT� VERBUNDENEN

0OLARISIERBARKEIT�ZU�ERKL¤REN�

5M�BEI�DER�$ARSTELLUNG�DER�%MPFINDLICHKEITEN�DIE�ANALYTSPEZIFISCHEN�%IGENSCHAF


TEN�ZU�ELIMINIEREN�UND�NUR�DIE�%IGENSCHAFTEN�DES�0OLYMERS�ABZUBILDEN��EMPFIEHLT

SICH�EINE�.ORMIERUNG�AUF� EIN� UNPOLARES�0OLYMER��%S�WIRD� DAF¼R� IN� DIESER�!RBEIT
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5 Zusammenfassung

)N�DER�VORLIEGENDEN�!RBEIT�WURDE�EIN�PARALLELER�!UFBAU�F¼R�DIE�2EFLEKTOMETRISCHE

)NTERFERENZSPEKTROSKOPIE� GESCHAFFEN�� DER� DIE� "ESTIMMUNG� DES� 1UELLVERHALTENS

VON� BIS� ZU� ��� UNTERSCHIEDLICHEN� 0OLYMERFILMEN� ERLAUBT�� $AR¼BER� HINAUS� IST� MIT

DEM� VORGESTELLTEN� !UFBAU� EINE� 2EFERENZIERUNG� DER� ,ANGZEITDRIFT� DER� ,ICHTQUELLE

M¶GLICH�

$IESER� PARALLELE� !UFBAU� ER¶FFNET� DIE� -¶GLICHKEIT�� GLEICHZEITIG� MEHRERE� UNTER


SCHIEDLICH� SELEKTIVE� 0OLYMERE� ZU� VERMESSEN�� $ADURCH� K¶NNEN� AUCH� CHEMISCH

¤HNLICHE�6ERBINDUNGEN�¼BER�MULTIVARIATE�+ALIBRIERUNG�KLASSIFIZIERT�UND�MIT�F¼R�VIELE

!NWENDUNGEN�HINREICHENDER�'ENAUIGKEIT�BESTIMMT�WERDEN�

&¼R�DIE�+ALIBRIERUNG�STEHEN�EINE�6IELZAHL�VON�6ERFAHREN�ZUR�!USWAHL��"ESONDERS

MODELLFREIE�6ERFAHREN�BASIEREND�AUF�.EURONALEN�.ETZEN�HABEN�EIN�GRO�ES�0OTEN


TIAL� IN� EINEM� 'EBIET�� DAS� DURCH� EMPIRISCHE� 'LEICHUNGEN� NUR� UNZUREICHEND� BE


SCHRIEBEN�WIRD��$ABEI�KONNTE�IN�DER�!RBEIT�GEZEIGT�WERDEN��DA��F¼R�DIE�QUALITATIVE

"EURTEILUNG�VON�3ENSOREN�VERGLEICHBARE�%RGEBNISSE�ZU�DENEN�DER�MODELLBASIER


TEN�6ERFAHREN�ERZIELT�WERDEN�K¶NNEN��$URCH� TOPOLOGIEOPTIMIERENDE�6ERFAHREN� IST

ES�M¶GLICH��REDUNDANTE�)NFORMATION�ZU�ELIMINIEREN�UND�.ETZE�MIT� RELATIV�WENIGEN

6ERKN¼PFUNGEN�ZU�ERHALTEN�

)M�'RENZFALL� LINEARER�3ENSORSIGNALE�LIEFERN�MODELLBASIERTE�6ERFAHREN�UND�MODELL


FREIE�.EURONALE�.ETZE�GLEICH�GUTE�2ESULTATE� IN� "EZUG� AUF� DEN�MITTLEREN� &EHLER�

4RETEN�JEDOCH�NICHTLINEARE�3IGNALE�AUF��SO�LIEFERN�.EURONALE�.ETZE�DEUTLICH�BESSE


RE�%RGEBNISSE�

$IE�%RGEBNISSE�DER�+ALIBRIERUNGEN�H¤NGEN�JEDOCH�ENTSCHEIDEND�VON�DER�1UALIT¤T

UND�3ELEKTIVIT¤T� DER� SENSITIVEN� "ESCHICHTUNGEN� AB�� $ESHALB�WURDE� DIE�-¶GLICH
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SCHE�UNTERSCHIEDEN�WERDEN�K¶NNEN�
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