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Einleitung

Einleitung

Ziel der vorliegenden Dissertation ist die Steigerung der Messgenauigkeit und Performance der zer-
storungsfreien Charakterisierung von Materialien anhand des Reflexionsverhaltens. Die Arbeit be-
schreibt die Entwicklung eines analytischen Verfahrens zur Separation derjenigen spektralen Bander,
die eine hohe Informationsdichte aufweisen. Basis fiir die Charakterisierung ist das von einem Mate-
rial reflektierte bzw. absorbierte Licht, das dadurch eine eindeutige spektrale Signatur erhalt. Durch
die analytische Separation ist es moglich, mit einer minimalen Anzahl an spektralen Bindern ver-
gleichbare Messergebnisse zu erzielen, wie bei den komplexeren hyperspektralen Verfahren. Bei den
hyperspektralen Verfahren werden fir jede Messung immer mehrere Hundert Bander aufgenom-
men, da die Merkmalsextraktion erst nach der Messung auf der Basis von empirisch und probabilis-
tisch gewonnener Informationen erfolgt.

Die Arbeit dokumentiert die verschiedenen Entwicklungsstufen, in denen Parameter definiert und ein
Algorithmus zur automatischen Separation implementiert wurde. Den Ausgangspunkt bilden die am
Institut entwickelten spannungsgesteuert durchstimmbaren multispektralen Photodioden mit einer
dynamisch veranderbaren Informationsdichte pro Pixel. Die mit diesem Detektortyp erzielbaren Er-
gebnisse lassen sich in Bezug auf die Anzahl der realisierbaren spektralen Bander nicht mehr mit den
gangigen trichromatischen Methoden aus der Farbmetrik analysieren. Ausgehend von der allgemei-
nen Anforderung an die externe Separation eines Sensors wurde der Parameter ACL definiert. Fur
einen Sensor mit einer beliebigen Anzahl an spektralen Bandern bei einer gegebenen Stoffdatenbank
unter einer Beleuchtungsart liefert die Funktion fiir ACL einen Wert zuriick, der dimensionsunabhan-
gig ein MakR fir die externe Separation ist. Da aber eine hohe externe Separation noch keine Aussage
dariber liefert, mit welcher Zuverlassigkeit die Messung erfolgte, wurde in Anlehnung an die Zuge-
horigkeitsfunktion aus dem Bereich der Fuzzy Mengen der zweite Parameter u(P) definiert. Uber
u(P) kann bestimmt werden, mit welcher Wahrscheinlichkeit es sich bei der gemessenen Probe P
um ein Material aus der Stoffdatenbank handelt oder ob die Probe unbekannt ist.

Die Entwicklung der Parameter und dem daraus resultierenden analytischen Verfahren wurde beglei-
tet von experimentellen Messungen zur Unterscheidbarkeit von weilllichen Pulverproben. Ein be-
sonderes Augenmerk wurde dabei auf den Aufbau einer Datenbank gelegt, die neben den spektralen
Reflexionskurven der Pulverproben auch die spektrale Bestrahlungsstarke diverser realer und Norm-
Lichtquellen sowie die spektrale Empfindlichkeit diverser Sensoren beinhaltet. Damit wurde die Mog-
lichkeit eroffnet, neben real gemessenen Werten auch auf simulierte Werte zuriickgreifen zu kdnnen,
welche als Basis fiir eine breit angelegte multivariate Analyse fiir das Reengineering der Dioden be-
trachtet werden sollen.

Besondere Bedeutung erhalt die Entwicklung solcher vollstindig in Planartechnik gefertigten und
durch eine intelligente Auswahl der Bander optimierten Multispektral-Dioden im Hinblick auf die
hyperspektrale Bildgebung fiir die Fernerkundung, auf das Umweltmonitoring und auf die berih-
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rungslose und zerstérungsfreie Analyse von Materialien. Bei den etablierten hyperspektralen Syste-
men fiihrt die dem Sensor vorgeschaltete Optik zur spektralen Aufteilung des einfallenden Lichts oft
zu unhandlichen und teuren Geraten. Dieser Umstand verhinderte bislang die Verbreitung solcher
MeRsysteme. Mit der Implementierung eines analytischen Verfahrens zur Separation derjenigen
spektralen Bander, die eine hohe Informationsdichte aufweisen, konnte ein Verfahren realisiert wer-
den, das ohne weiteres Expertenwissen als Output die beste Kombination an spektralen Bandern lie-
fert. Nicht zuletzt diese Eigenschaft belegt, dass die Reduzierung der spektralen Bander durch eine
intelligente Auswahl den Weg fiir eine neue Generation von hyperspektralen Systemen mit vielfalti-
gen Anwendungsfeldern ebnet.
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abstract

The objective of this present dissertation is to increase the measurement precision and performance
of the non-destructive characterization of materials by means of their reflective properties. The pa-
per describes the development of an analytical procedure for separating those specific spectral
bands exhibiting a high information density. The basis for such characterization is the light that is re-
flected or absorbed by a material and which thereby acquires an unequivocal spectral signature. Ana-
lytic separation enables similar measurement results to be obtained with a minimal amount of spec-
tral bands as compared to the more complex hyperspectral procedures. As is invariably the case in
such hyperspectral procedures, several hundred bands are recorded for each measurement, since
characteristic extraction does not take place until after the measurement is taken based on infor-
mation acquired through empirical and probabilistic means.

The paper documents the various stages of development in which parameters are defined and an al-
gorithm implemented for automatic separation. It all starts with the voltage-tunable multispectral
photodiodes that were developed at the institute, which have a dynamically changeable information
density per pixel. The results that are obtainable with this detector type with respect to the number
of spectral bands that can be achieved cannot be analyzed with current trichromatic methods used in
colorimetry. The parameter ACL was defined based on the general requirement of the external sepa-
ration. In the case of a sensor with an arbitrary number of spectral bands for a given database of ma-
terials and under a certain type of lighting, the function returns a value for ACL that is an independ-
ent dimension for external separation. Since, however, even an extremely high degree of separation
does not provide any certainty with regard to how reliably the measurement was done, the second
parameter y(P) was defined according to the membership function from the area of fuzzy sets. u(P)
can be used to determine with what probability the measured sample P involves a material from the
database of materials or whether the sample is unknown.

In tandem with the development of the parameters and the analytic procedures resulting from them
were experimental measurements for the purpose of being able to distinguish between whitish
powder samples. The process of setting up a database in this regard received special attention, which
—along with the powder samples’ spectral reflection curves — also involves the spectral irradiance of
diverse real and standard light sources as well as the spectral sensitivity of diverse sensors. This al-
lows for the possibility of resorting to simulated values in addition to actually measured values to
provide a basis for widely applied, multivariate analysis in order to reengineer the diodes.

Special significance is given to the development of such multispectral diodes that have been pro-
duced entirely with planar technology and optimized by shrewdly selecting the bands in conjunction
with hyperspectral imaging for remote sensing, environmental monitoring, and touch-free and non-
destructive material analysis. In established hyperspectral systems, the optics, which are upstream of
the sensor and whose purpose is to spectrally separate the incident light, lead to unwieldy and ex-
pensive equipment. This situation has so far prevented such measurement systems from being wide-
ly distributed. By implementing an analytic procedure for separating spectral bands that exhibit high
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information density, a procedure was able to be devised that — even without expert knowledge —
produces the best combination of spectral bands as output. Not least, this property proves that re-
ducing the spectral bands by shrewdly selecting them paves the way for a new generation of hyper-

spectral systems with a broad range of fields of application.



Motivation

1 Motivation

Die Gefdahrdung der Zivilbevolkerung gehoért zu den Grunderfahrungen des 21. Jahrhunderts und hat
zu einem grundlegenden Paradigmenwechsel hinsichtlich der gesellschaftlichen Akzeptanz des The-
mas Krieg im Hinterland bzw. Sicherheit im Inneren gefiihrt [Zoc11]. Immer neue SicherheitsmaR-
nahmen und Techniken sind kein Allheilmittel zur Befriedigung des tief verwurzelten anthropologi-
schen Sicherheitsbedirfnisses und miissen stets im Kontext einer komplexen Sicherheitskette gese-
hen werden. Die zentrale Frage bei allen Systemen ist der Grad der Effektivitdt und damit verbunden
die Notwendigkeit gemessen am Zugewinn fiir die zivile Sicherheit bzw. die Zivilverteidigung. Die Ef-
fektivitat kann mit folgender Annahme abgeschatzt werden [Lem0Q7]:

Stellung der Sicherheitsorgane in der Gesellschaft

def. S
soeesy —— Gestaltungsfreiheit bei
Effektivitat — Sicherheitsmafnahmen *

Ressourcen (personell und materiell)

Der wichtigste Aspekt in dieser Gleichung ist die Akzeptanz von SicherheitsmalRnahmen sowie der
Stellung der Sicherheitsorgane in der Gesellschaft. Die Maxime lautet, dass Sicherheitskontrollen bei-
spielsweise an Flughafen nicht langer als unbedingt notwendig dauern sollten; von ethischen und ge-
sellschaftlichen Aspekten einmal abgesehen. Viele Flughdfen werden zudem von privaten Betreiber-
gesellschaften betrieben, sodass die Durchfiihrung der Sicherheitskontrollen in der Hand privater
Firmen liegt, was zu einer Limitierung der Ressourcen beim Personal und den Anschaffungskosten fir
die Gerate sowie deren Betriebs- und Wartungskosten fiihrt.

Die jungsten Entwicklungen im Bereich der multispektralen Analyse hatten und haben einen enor-
men Einfluss auf Systeme fir eine zerstérungsfreie optische Charakterisierung von Materialen als Al-
ternative zu den gebrauchlichen chemischen Methoden. Die Anforderung, die an ein solches System
gestellt wird, ist, dass in einem moglichst einfachen Schnelltest ein Anfangsverdacht erhartet werden
kann, um eine eingehendere Untersuchung zu rechtfertigen. Die zentrale Aufgabe dieser Systeme ist
die Schaffung einer Maoglichkeit zur mobilen Probenentnahme sowie die schnelle Detektion und Ana-
lyse von Gefahrenstoffen vor Ort.

Vergleicht man hierzu exemplarisch drei etablierte Schnelltestverfahren (siehe Abb. 1), die nicht ge-
richtsverwertbar sind, sondern nur dazu dienen, einen Anfangsverdacht zu erharten, dann zeigt sich,
sofern die obige Formel bericksichtigt wird, dass die mit Teststreifen durchgefiihrten rein chemi-
schen Methoden nur maRig effektiv sind. Ein Grund dafir ist, dass jeweils ein Teil der Probe zerstort
und in Losung gebracht werden muss. Dieser Arbeitsschritt erfordert geschultes Personal. Zusatzlich
wird Schutzausristung bendétigt, da man es im Allgemeinen mit unbekannten Proben und mit einem
ebenfalls unbekannten Gefdhrdungspotenzial zu tun hat. Neben dem personellen Aufwand hat die
soeben beschriebene Art von Test aus finanzieller Sicht den Nachteil, dass diese nicht wieder ver-
wendet werden kénnen und die Tests nur eine begrenzte Haltbarkeit aufweisen. Jeder dieser Tests
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reagiert immer nur sensitiv auf eine Substanz, was zur Folge hat, dass in einem Worst Case Szenario
mehrere Tests durchgefiihrt werden missten, um eine Probe eindeutig zu bestimmen. Fiir den prak-
tischen Einsatz ist zudem die 20-minitige Auswertezeit insbesondere fiir unbescholtene Passagiere
nicht hinnehmbar, da im Falle eines negativen Ergebnisses das Ansehen der durchfiihrenden Behérde
sowie die Akzeptanzbereitschaft, den Test Uberhaupt durchfiihren zu lassen deutlich sinkt. Die Vor-
teile dieses Verfahrens liegen in der hohen Mobilitdat und in der eindeutigen Darstellung der Mess-
ergebnisse, die eine Fehlinterpretation nahezu ausschlieen. Durch den Kontrollstreifen wird zudem
angezeigt, ob das Gerat einwandfrei funktioniert hat.

chemisch chemisch-koloristisch spektroskopisch

a

e

\w‘
"
© miprO[ab ESA Test [Q: vww.laborkliniken. de] © ana’yﬁcon
+ t=20 min - t=2min « t=~ Sekunden
Probe muss in reduzierter - Probe muss in flussiger Form - zerstorungsfreie Analyse
Form vorliegen (Pufferlosung) vorliegen - groRe Stoffdatenbank
keine Wiederverwendbarkeit - keine Wiederverwendbarkeit - einfache Handhabung
begrenzte Haltbarkeit - Kombinationsnachweise - eindeutige Ergebnisse
nur Einzelnachweise mogllch - hohe Anschaffungskosten
- direkter Kontakt mit der Probe - Farbumschlag kann
mehrdeutig sein

Abbildung 1 Beispiele fiir drei Moglichkeiten der mobilen Charakterisierung von Gefahrenstoffen

Eine hohere Effektivitdt bieten die chemisch koloristischen Methoden (siehe Abb. 1, Mitte). Die Er-
gebnisse liegen nach weniger als 2 Minuten vor und Kombinationsnachweise sind moglich. Aus finan-
zieller Sicht bieten diese Art von Test Vorteile, da die Teststreifen preiswert sind und eine lange Halt-
barkeit aufweisen. Es bleibt aber fest zuhalten, dass wie bei den rein chemischen Tests, ebenfalls ge-
schultes Personal bendétigt wird. Zudem kann es, wenn der Farbumschlag nicht eindeutig ist, zu nicht
immer eindeutig zu interpretierbaren Testergebnissen kommen.

Die dritte prinzipielle Moglichkeit der Charakterisierung von Materialien bieten spektroskopische
Messmethoden (siehe Abb. 1, rechts). Diese Art der Messung ermoglicht derzeit als einzige Methode
eine zerstorungsfreie Analyse bei der die Ergebnisse nach wenigen Sekunden vorliegen, ohne dass
mit der Probe hantiert werden muss. Spektroskopische Systeme basieren auf Ramaspektrometern



Motivation

oder Hyperspektral-Kameras, die mit durchstimmbaren Filtern arbeiten. Die Messungen nach der
spektralen Methode erfolgen mit einer Auflésung von 10 nm oder darunter. Alle diese spektroskopi-
schen Methoden haben aber gemein, dass die Herstellung teuer und die Gerdte meist groRR und da-
mit fiir den mobilen Einsatz nur bedingt geeignet sind. Ein Grund hierfir ist die dem Sensor vorge-
schaltete Optik zur spektralen Aufteilung des Lichts. Aktuelle Forschungen in diesem Bereich verfol-
gen die Entwicklung kompakter oder sogar miniaturisierter hyperspektraler Systeme [Off12].

Grundsatzlich muss immer bericksichtigt werden, dass diese Art der Messung nur dazu dient einen
Anfangsverdacht zu erharten, um die legitime Grundlage flr zeitaufwendige und teure Untersuchun-
gen zu schaffen, die gerichtsverwertbar sind. Denn wird bei der Personenkontrolle am Flughafen eine
Substanz gemessen, die noch nicht in der Datenbank erfasst wurde, ist zunachst der Besitzer in der
Plicht, glaubhaft zu deklarieren, dass die von ihm mitgeflihrte Substanz keinen gefahrlichen Eingriff in
die Luftfahrt darstellt [Gie08]. Man kann im Allgemeinen davon ausgehen, dass eine Substanz, die
sich nicht in der Datenbank befindet, potenziell gefahrlich, aber auf jeden Fall illegal ist. Wirklich gra-
vierende Informationsverluste entstehen immer dann, wenn eine falsch positive Zuordnung erfolgt,
wenn zum Beispiel Drogen so gezielt verdandert wurden, dass die spektrale Signatur der von Trauben-
zucker dhnelt oder wenn durch einen Messfehler die Probe falsch zugeordnet wurde. Da aber die
Probe fiir jedes der spektralen Biander sequenziell gemessen wird, ist es sehr unwahrscheinlich, dass
sich ein Messfehler auch auf die anderen Bander auswirkt. Damit ist dann zwar eine eindeutige Cha-
rakterisierung nicht mehr moglich, aber wir erhalten immerhin die Information, dass es sich um eine
nicht charakterisierbare Probe handelt. Nun liegt es im Ermessen des Kontrolleurs, ob er die Messung
fir eine Fehlmessung halt und diese wiederholt, oder ob er weiterfiihrende chemische oder hyper-
spektrale Messungen anordnet.

Auch in anderen Anwendungsszenarien spielt die fehlende Eindeutigkeit der Zuordnung keine Rolle,
zum Beispiel im Bereich der Kontrollen von Warenfliissen. Weist eines der Produkte eine zu stark
abweichende oder unbekannte spektrale Signatur auf, so wird es sich mit aller Wahrscheinlichkeit
um eine Anomalie handeln, die auf ein Problem bzw. ein Fehler in der Fertigungskette hinweist.

Die Nachfrage nach preiswerten und kompakten Systemen hat die Entwicklung von intelligenten
Photodioden, insbesondere von kontinuierlich durchstimmbaren Multispektral-Dioden vorangetrie-
ben. Die erstmals im Jahr 2000 von Rieve et al. am IMT in low cost Planartechnik hergestellten durch-
stimmbaren Multispektral-Dioden [Rie00] kommen ohne zusatzliche Filter aus. Das herausragende
Merkmal dieses spektralselektiven Sensortyps besteht in der spannungsgesteuerten spektralen Emp-
findlichkeit, die es ermdoglicht, mit nur einem einzigen Bauelement ein Mehrfarbsignal zu generieren.
Die mit diesem Detektortyp erzielbaren Ergebnisse im Bezug auf die Anzahl der realisierbaren spek-
tralen Bander lassen sich nicht mehr mit den gédngigen trichromatischen Methoden aus der Farbme-
trik analysieren. Dieser Umstand machte es erforderlich Parameter zu bestimmen, mit denen die op-
timale Kombination der spektralen Empfindlichkeitskurven (Bander) analytisch bestimmt werden
kann. Kern der Optimierung ist die Anpassung des MeRsystems auf eine Gruppe von Materialien.
Damit verliert man zwar oberflachlich betrachtet die Allgemeingiiltigkeit des MeRsystems, allerdings
ist ein geschultes Auge durchaus in der Lage zu entscheiden, ob die zur Messung vorliegende Probe,
eher den weillichen, gelblichen oder graulichen Proben zugeordnet werden kann. Daraufhin kénnen
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die spektralen Bander ,geschickt” ausgewahlt werden, welche eine hohe Informationsdichte bereit-
halten. Ziel ist es, die fiir die Messung benotigte Anzahl der Spektralbdander auf einige Wenige zu re-
duzieren. Im Vordergrund steht die Frage nach der optimalen Kombination. In Anbetracht der Er-
sparnis gegenliber den vielen Hundert Bandern bei den gangigen Hyperspektralsystemen ist es sogar
denkbar, die Messung mehrfach, jeweils optimiert flir weiBliche, gelbliche bzw. grauliche automati-
siert durchzufiihren um den human factor als Unsicherheitsfaktor zu entfernen und um die Effektivi-
tat zu steigern. Auf diesem Wege sinken die Anforderungen an das Personal deutlich, was noch zu-
satzlich an Gewicht gewinnt, wenn man bedenkt, dass nicht immer von optimalen Umgebungsbedin-
gungen bei der Beurteilung auszugehen ist.

Zielsetzung

Entwickelt werden soll ein analytisches Verfahren zur Separation derjenigen spektralen Bander, die
eine hohe Informationsdichte aufweisen. Auf diese Weise optimierte Sensorsysteme sollen Materia-
lien identifizieren oder zwischen einzelnen Materialien unterscheiden kénnen, die mit traditionellen
trichromatischen Verfahren nicht eindeutig unterscheidbar sind. Der Einsatz muss auch in zeitkriti-
schen Anwendungen gewadbhrleistet sein, die einen hohen Durchsatz erfordern. Basis fiir die Charak-
terisierung ist das von einem Material reflektierte bzw. absorbierte Licht, das dadurch eine eindeuti-
ge spektrale Signatur erhalt. Durch die analytische Separation wird es moglich sein mit einer minima-
len Anzahl an spektralen Bandern vergleichbare Messergebnisse zu erzielen, wie bei den komplexe-
ren hyperspektralen Verfahren. Bei den hyperspektralen Verfahren werden fiir jede Messung immer
mehrere Hundert Bander aufgenommen, da die Merkmalsextraktion erst nach der Messung auf der
Basis von empirisch und probabilistisch gewonnenen Informationen erfolgt. Werden nur noch einige
wenige Spektralbdnder verwendet (siehe Abb. 2), ldsst sich das Messverfahren deutlich vereinfachen,
die Komplexitat des Messverfahrens und damit die Anspriiche an die Umgebungsbedingungen sin-
ken.

original photodiode (type 2ramp11) optimal combination
s £
< 200 S 070 |
E £
(<)) [
(%] (%]
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2 2
3 100 1 3 035 1
© ©
= =
|9 O
(] [
o 0 o 0 : , ,
400 500 600 700
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Abbildung 2 Links: gemessene spektrale Empfindlichkeit einer multispektralen Photodiode. Rechts: optimale
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Mit diesen optimierten Sensorsystemen soll Unabhdngigkeit von hoch spezialisierten Laborumge-
bungen geschaffen werden. Die Systeme missen folglich kompakt, schnell, benutzerfreundlich und
kosteneffizient sein. Den Ausgangspunkt fiir die Evaluation des zu entwickelnden analytischen Ver-
fahrens zur Separation der Spektralbander bilden die am Institut entwickelten spannungsgesteuert
durchstimmbaren multispektralen a-Si:H Photodioden (siehe Abb. 3) mit einer dynamisch verdnder-
baren Informationsdichte pro Pixel. Mit der Entwicklung kontinuierlich durchstimmbarer Photodi-
oden ist es moglich, mit nur einem vollstdandig monolithisch integrierten Bauelement eine theoretisch
beliebige hohe Anzahl an Spektralbandern zu vermessen.

Abbildung 3 Photodiodenarray auf Glassubstrat

Die mit diesem Detektortyp erzielbaren Ergebnisse lassen sich im Bezug auf die Anzahl der realisier-
baren spektralen Bander nicht mehr mit den gangigen trichromatischen Methoden aus der Farbme-
trik analysieren. Es wird ein Verfahren bendtigt, mit dem diese spezielle Art von multispektralen Sen-
soren untereinander und mit gdngigen Sensoren verglichen und bewertet werden kann. Die klassi-
sche analytische Farbmetrik bietet im Allgemeinen nur die Moglichkeit trichromatische Sensorant-
worten in einem Farbraum darzustellen und damit vergleichbar zu machen. Diese Limitierung beruht
auf der Definition des Begriffes von Farbe, auf dem die analytische Farbmetrik beruht: Farbe ist defi-
niert als ein Sinneseindruck, der durch Licht bestimmter Wellenlange auf der Netzhaut des menschli-
chen Auges hervorgerufen wird [Ric81].

Zur Entwicklung eines analytischen Verfahrens zur Separation derjenigen spektralen Bander, die eine
hohe Informationsdichte aufweisen, sollen in verschiedenen Entwicklungsstufen neue Parameter de-
finiert und ein Algorithmus zur automatischen Separation entwickelt und implementiert werden.
Ausgehend von der allgemeinen Anforderung an die externe Separation soll flr einen Sensor mit
einer beliebigen Anzahl an spektralen Bandern, bei einer gegebenen Stoffdatenbank, eine Funktion
definiert werden, die einen Wert zurlickliefert, der dimensionsunabhangig ein Mal fiir die externe
Separation ist. Da aber voraussichtlich eine hohe externe Separation noch keine Aussage dartber lie-
fert, mit welcher Zuverlassigkeit die Messung erfolgt, soll ein weiterer Parameter definiert werden,
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um bestimmen zu kdnnen, mit welcher Wahrscheinlichkeit es sich bei der gemessenen Probe um be-
reits spezifiziertes Material aus der Stoffdatenbank handelt oder ob die Probe unbekannt ist. Die op-
timale Kombination der Spektralbander ergibt sich aus dem Maximum beider Parameter.

Die Entwicklung neuer Parameter und dem daraus resultierenden analytischen Verfahren soll beglei-
tet werden von experimentellen Messungen zur Unterscheidbarkeit am Beispiel von weiRlichen Pul-
verproben. Ein besonderes Augenmerk wird dabei auf den Aufbau einer Datenbank gelegt, die neben
den spektralen Reflexionskurven der Materialien auch die spektrale Bestrahlungsstarke diverser rea-
ler und Norm-Lichtquellen sowie die spektrale Empfindlichkeit diverser Sensoren beinhaltet. Um
auch einzelne Teile ohne den zeitaufwendigen Prototypenbau testen bzw. vergleichen zu kdnnen,
wurde damit begonnen, einen multivariaten Datensatz aus fiktiven Messsystemen aufzubauen. Fir
jedes MelRsystem wurde der jeweils zu erwartende Photostrom berechnet: beruhend auf der physi-
kalischen Definition des Photostroms und den Erfahrungswerten aus realen Messungen einzelner
Komponenten aus der Datenbank. Damit wird die Moglichkeit er6ffnet, neben real gemessenen Wer-
ten von kompletten MelRsystemen auch auf simulierte Werte zurickgreifen zu kénnen, welche als
Basis fiir eine breit angelegte multivariate Analyse fiir das Reengineering der Photodioden betrachtet
werden kdnnen. Dies ermdoglicht es auBerdem, rein fiktive Sensoren noch vor der eigentlichen Ferti-
gung zu evaluieren um die Entwicklungszyklen so effizient wie moglich zu gestalten.

Stand der Technik

Ausgehend von der Entwicklung der multispektralen Bildtechnik an der RWTH Aachen gab es seit den
frithen 80er Jahren Uberlegungen zur Verringerung der Anzahl der verwendeten Spektralbander und
zur Miniaturisierung der Sensorsysteme. Betrachtet man die konkurrierenden Anséatze zur Steigerung
der Performance, so lassen sich diese wie folgt gruppieren: Die erste Gruppe bilden hardwarenahe
Entwicklungen, also die Entwicklung von kompakten durchstimmbaren Systemen bis hin zu vollstan-
dig monolithisch integrierten Filterstrukturen zur simultanen Messung aller Spektralbander. Die zwei-
te Gruppe bilden analytische Ansdtze zur nachtraglichen Separation der Spektralbander, dazu geho-
ren strukturerkennende Verfahren wie die Principal Component Analysis (PCA). Die dritte Gruppe
bilden dynamische Verfahren zur Vorauswahl geeigneter Spektralbander, ein etabliertes Verfahren
ist die Sequential Floating Forward Selection (SFFS). Die vierte Gruppe bilden Data Mining Algorith-
men, zur empirischen Vorauswahl der Spektralbdnder tGber Entscheidungsbdaume oder Support Vek-
tor Machines. Die Auswahl der folgenden Beispiele fiir jede der Gruppen erfolgte aufgrund von aktu-
ell erzielten Forschungsergebnissen oder aufgrund ihrer historischen Bedeutung.
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Gruppe 1: Multispektrale Aufnahmesysteme

Im Jahre 1974 begann die Entwicklung eines schnellen elektronischen Verfahrens fiir die Realisierung
eines neuartigen spektralen Farbmessgerates. Konventionelle Spektrophotometer arbeiten mit einer
hohen Anzahl von sehr schmalbandigen Abtastwerten. Zielsetzung war es, eine spektrale Abtastung
mit moglichst wenigen Abtastwerten, ohne wesentliche Informationsverluste zu realisieren. Dieser
Ansatz brachte 1984 das erste kommerzielle Spektrophotometer, den bis heute weiterentwickelten
can:scan der Firma CADDON, hervor (siehe Abb. 4).

Abbildung 4  Links Filterrad vor CCD Kamera. Rechts can:scan multispektrales Aufnahmesystem

Die Grundidee basiert auf einer theoretischen Studie, die belegt, dass fiir die Messung von gedruck-
ten Farben 16 schmalbandige Abtastwerte im VIS-Spektrum in der Praxis ausreichen, um Farbe bzw.
deren Remissionsspektrum hinreichend exakt zu beschreiben [Hil07]. Realisiert wird die Separation
des von einer Probe im 45° Winkel reflektierten Lichts entweder sequenziell Gber ein schnelles Filter-
rad, oder parallel tiber Glasfaserkabel, die am Ende jeweils mit einem Filter versehen wurden. Eine
komplette Messung dauert etwa 60 Sekunden bei einer Auflésung von 1,4 Millionen Bildpunkten.
Vorteil dieses Verfahrens ist die Erfassung des gesamten Objektes bis zu einer Schéarfentiefe von
15 cm in hoher rdaumlicher Auflosung, sodass auch grol¥flachige Objekte mit multichromer und ex-
trem unebener Oberflachen gescannt werden kénnen.

Parallel zu photometrischen Systemen, die mit einer verringerten Anzahl von 16 festgelegten Ab-
tastwerten arbeiten, wurde auch die Entwicklung von kontinuierlich durchstimmbaren Spektropho-
tometern vorangetrieben. Ziel der Weiterentwicklung ist die Steigerung der Messgenauigkeit durch
immer feinere Spektralbander, die nur noch eine Breite von wenigen nm aufweisen mit einer mog-
lichst kontinuierlichen Verteilung lber einen breiten Wellenlangenbereich aufweisen, die Erweite-
rung des Messbereiches in den UV und IR Bereich sowie die Verkiirzung der Integrationszeit und die
Miniaturisierung des gesamten MeRsystems.

Die aktuell erzielten Fortschritte liegen vor allem im Bereich der Optik zur spektralen Zerlegung des
Lichts (siehe Abb. 5). Neben Sensoren mit defraktiver Optik [Sie06] und den géngigen Pushbroom
Verfahren mit Bragg Gratings [Rou02] fiihren insbesondere Flissigkristall (LCTF) und akusto-optisch
durchstimmbare Filter (AOTF) zu einer qualitativen Weiterentwicklung dieser Systeme.
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Abbildung 5 Links: Hyperspektral Objektiv mit Gelatine-Diffrationsgitter an Consumer Kamera. Rechts:
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CRi Nuance II Hyperspektralkamera mit LCFT [Hab12]

Beim Einsatz eines LCTF (Liquid Crystal Tunable Filter) kann das Maximum des Spektrums, das der Fil-
ter transmittiert, Gber eine angelegte Spannung verdandert werden. Vorteil ist die Unabhangigkeit von
mechanischen Bauteilen [Sch99]. Ein AOTF (Acousto Optical Tunable Filter) hingegen ist ein Kristall,
der aus einem Quarz und einem Piezokristall besteht. Durch Anlegen einer Radiofrequenz wird eine
Ultraschallwelle erzeugt. Diese Welle wirkt wie ein Brechungsgitter, indem sie Licht einer bestimm-
ten Wellenlange beugt. Zusatzlich kann die Intensitat reguliert werden [Shi03]. Der Einsatz dieser Fil-
ter fuhrt zu kompakten MeRsystemen, mit denen schnelle, prazise Messungen mit einer hohen An-
zahl von sehr schmalbandigen Spektralbandern moglich sind, zulasten der raumlichen Auflésung.

Die vollstandige monolithische Integration eines hyperspektralen Filters auf einen CMOS-Bildsensor
so beispielsweise bei den 2012 von der IMEC vorgestellten Prototypen verspricht derzeit das hochste
Potenzial [Lam12]. Bei diesem System wurde eine Filterstruktur monolithisch auf einem gangigen
Bildsensor integriert. Mit diesem Filter kdnnen bis zu 100 Bander mit einer FWHM von 3-20 nm im
Wellenldngenbereich von 560-1000 nm mit bis zu 500 fps realisiert werden (siehe Abb. 6).

Abbildung 6 Links: Post prozessierter CMOS Bildsensor (CMV 4000) mit monolithisch integrierter
Filterstruktur. Rechts: Hyperspektrales Imaging-Modul (IMEC) [Lam12]
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Neben monolithisch integrierten Filterstrukturen, deren spektrale Eigenschaften nach dem Postpro-
cessing nicht mehr verandert werden kénnen, wurde parallel an kontinuierlich durchstimmbaren
Photodioden geforscht, die ohne zusatzliche Filter auskommen. Die Entwicklung geht unter anderem
zurlick auf K. Dietrich et al., die 1989 in ihrer Patentschrift ,Light Sensitive Superlattice Detector Ar-
rangement with Spectral Sensitivity” einen lichtempfindlichen Sensor beschrieben, dessen spektrale
Empfindlichkeit durch Anlegen einer Spannung variiert werden konnte [Die89]. Die Basis dieser Mul-
tispektraldiode bildet ein ,superlattice” Material. Dieses Material wird alternierend aus AlAs und
GaAs Schichten aufgebaut. Durch diesen Aufbau war es erstmals moglich, die spektrale Empfindlich-
keit nach der Fertigung eines Bauteils (iber die angelegte Spannung variieren zu konnen (siehe Abb.
7), allerdings nur in den vom superlattice Material vorgegebenen Schritten.

transmission of the
upstream filter

relative spectral sensitivity S
of the photo detectors [mA/W]

A, ) A

i A

A

U3 u2 U1

wavelength [nm]

Abbildung 7 Spektrale Empfindlichkeit einer Photodiode nach K. Dietrich [Die89] bei unterschiedlichen
Spannungen

Einer der ersten Schritte zur Entwicklung von Photodioden mit kontinuierlicher Durchstimmbarkeit
stellen die von P. Rieve et al. entwickelten und 1996 patentierten ,Variospektral-Vielfarbdioden” dar
[B6h96]. Die Basis dieser vermutlich ersten variospektral Diode bildet eine Diode aus amorphen Sili-

lichkeit nach der Fertigung des Bauteils in feinen Schritten Gber die angelegte Spannung variiert wer-
den (siehe Abb. 8).
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Abbildung 8 Spektrale Empfindlichkeit einer Photodiode nach P. Rieve [Rie00] bei unterschiedlichen
Spannungen

Mit der Entwicklung der Variospektral Dioden konnte ein Detektor mit bis zu vier linear unabhangi-
gen Empfindlichkeitsmaxima, die Gber unterschiedliche Bias-Spannungen angesteuert werden reali-
siert werden. Insbesondere durch die von A. Bablich erzielten Verbesserungen im Bereich der Dotie-
rung der intrinsischen Schichten durch die Beimischung von German und Methan in einem speziellen
Rampenprozess konnte 2012 ein Detektor mit einer nahezu beliebigen Anzahl von Empfindlichkeits-
maxima im VIS-Spektrum vorgestellt werden (siehe Abb. 9).

300

spectral response [mA/W]

wavelength [nm]

Abbildung 9 Spektrale Empfindlichkeit einer Photodiode nach A. Bablich [Bab12a] bei unterschiedlichen
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Gruppe 2: Struktur erkennende Verfahren

Messungen nach der spektralen Methode mit multi- oder hyperspektralen Bildsensoren bzw. Sensor-
systemen erfolgen meist mit einer Auflésung von 10 nm oder darunter. Diese Messungen sind zeitin-
tensiv und generieren eine grofe Menge an redundanten Daten. Um mit diesen oder dhnlichen Sys-
temen in zeitkritischen Anwendungsbereichen die Auswertung und Interpretation der gemessenen
Daten zu ermoéglichen und um die Performance zu steigern wurden analytische Ansatze entwickelt
zur nachtraglichen Separation der Spektralbander.

Zu den rekursiven Ansatzen zahlt der Top Down Generalized Local Discriminant Bases Algorithmus
(GLDB-TD) [Sku04]. Bei jedem Rekursionsschritt wird das komplexe n-dimensionale Spektrum in klei-
nere, weniger komplexe Teilrdume gesplittet. Die Abbruchbedingung ist erreicht, wenn eine weitere
Teilung keine Steigerung der Diskriminanz liefert. Bei der Diskriminanzanalyse werden die Teilrdume
auf die signifikante Unterscheidbarkeit der enthaltenen Merkmale gepriift. Der zuriickgelieferte Wert
ist ein MaR fir die Diskriminanz.

Zu einem Vertreter im Bereich der strukturerkennenden Verfahren zahlt die Principal Component
Analysis (PCA). Ziel ist die moglichst effiziente und performante Auswertung der gemessenen Daten
durch die Verringerung der Komplexitdt auf einige wenige Faktoren. Aufgabe der PCA ist die Entde-
ckung von Zusammenhangen zwischen den Variablen oder zwischen Objekten. Dabei wird auf alle
vom hyperspektralen MeRsystem aufgenommenen Spektralbinder zugegriffen. Uber eine Linear-
kombination wird, ohne dass wesentliche Informationen verloren gehen, eine Vielzahl von Merkma-
len, die sich aus den Spektralbdndern ergeben, auf einige wenige Faktoren zuriickgefiihrt, die einem
maRgeblichen Beitrag zur Varianz liefern. Die Basis fiir die Zurtickfihrung auf die Faktoren bildet die
multivariate Analyse.

Eine Kombination aus Data Mining und maschinellem Lernen bietet die seit 1997 an der Universitat
Waikato in Neuseeland entwickelte Software Weka 3 (Waikato Environment for Knowledge Analysis).
Ziel ist die geeignete Auswahl von Merkmalen, die die spektrale Signatur eines Materials exakt cha-
rakterisieren. Durch heuristische Untersuchungen bzw. durch maschinelles Lernen werden Entschei-
dungsstrategien sog. Entscheidungsbaume generiert. Damit kénnen die fiir eine eindeutige Erken-
nung geeigneten Merkmale ermittelt werden. Die Schatzungen erfolgen auf Basis eines moglichst
gleichverteilten und umfangreichen Datensatzes.

Im Allgemeinen muss aber davon ausgegangen werden, dass chemisch dhnliche Substanzen auch
spektrale Merkmale aufweisen die nicht linear unabhangig sind. Oft sind die Merkmale die eine exak-
te Charakterisierung ermdoglichen wiirden nur zu einem gewissen Grad in einer Teilmenge bzw. in
einer Verzweigung des Entscheidungsbaumes zu finden. Bei sehr ahnlichen Materialien kann ein
spektrales Merkmal in unterschiedlichen Auspragungen in mehreren Materialen dieser Gruppe vor-
kommen. Insbesondere bei ungenauen Informationen fiihrt dies in der Praxis zu fehlerhaften Zuord-
nungen.
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Gruppe 3: Kontinuierliche Separation

Neben den Verfahren zur nachtraglichen Separation der Spektralbdander gibt es auch dynamische
Verfahren zur Vorauswahl der Bander fir die jeweils ndchste Messung beruhend auf den Erkenntnis-
sen der vorangegangenen Messung. Ein etabliertes Verfahren ist das SFFS (sequential floating for-
ward selection) [Gad12]. Verfahren dieser Art starten mit einem leeren Datensatz. Nach jedem ltera-
tionsschritt erfolgt ein Blick zurtick, um zu Uberpriifen, ob die Zielfunktion gewachsen ist. Ansonsten
erfolgt der Abbruch. Angewendet auf die Fragestellung der Auswahl geeigneter spektraler Bander,
wirde man also bei jedem Iterationsschritt ein weiteres Band hinzunehmen, solange bis der Informa-
tionsgehalt nicht mehr steigt. Ein Problem dieser Vorgehensweise ist, dass man mit hoher Wahr-
scheinlichkeit in einem lokalen Maximum hangen bleibt, ohne je das globale Maximum zu erreichen.
Zudem stellt dieses Verfahren hohe Anforderungen an das Mel3system, da die Option moglichst viele
unterschiedliche Spektralbander zu messen vorgehalten werden muss, auch wenn im Endeffekt nur
einige wenige verwendet werden (siehe Abb. 10).

damping factor 0.0 damping factor 0.75
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Abbildung 10 In Schwarz die ausgewéhlten Spektralbiéinder berechnet aus dem ersten Bild (a) ideal ohne
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Rauschen und (b) real leicht verrauscht nach S. Gadaletta [Gad12]

Gruppe 4: Separation vor der Messung

Die grundsatzliche Idee bei der Separation der Spektralbander vor der Messung ist die Anpassung des
MeRsystems auf eine vorher definierte Gruppe von Materialien. Legt man eine reprasentative Zahl
an experimentellen Messungen zugrunde, lassen sich grundsatzlich alle Verfahren aus dem Bereich
der strukturerkennenden Verfahren und Data Mining Algorithmen anwenden. Damit bleibt zwar die
Komplexitat eines MelRsystems unverandert, je nach messtechnischer Realisierung der Spektralban-
der kann aber die Messung beschleunigt werden. Grundséatzlich kann die erhobene Datenmenge
deutlich reduziert werden, da nur noch Daten zu einigen wenigen Spektralbandern erhoben werden
mdssen.
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Ein von O. Schwaneberg et al. entwickeltes System zur Hauterkennung basiert auf diesem Ansatz. In
einer spektrografischen Studie wurden 275 Personen und 400 Materialien vermessen. Dieser Daten-
satz wurde analysiert um diejenigen Spektralbdnder zu ermitteln, die einen wesentlichen Beitrag zur
Varianz liefern [Sch12].

Der eigene prinzipielle Ansatz besteht nun darin, die spektrale Strahlungsleistungsdichte, das Refle-
xionsverhalten und die spektrale Empfindlichkeit getrennt voneinander zu vermessen. Aus diesen
Daten kann der zu erwartende Photostrom, den ein MeRsystem liefern wiirde, ohne aufwendigen
Prototypenbau berechnet werden. Der implementierte Brute-Force Band Selection Algorithmus zur
Bestimmung der optimalen Kombination aus Anzahl und Lage der Bander im Spektrum unter einer
Beleuchtungsart basiert neben den Parametern ACL, der ein MaR fir die externe Separation ist, und
u(P), welcher ein MaR fir die Zuverlassigkeit der Erkennung ist, maRgeblich auf dem so berechneten
Photostrom. Derzeit existiert keine Norm zur analytischen Bestimmung einer qualitativ guten spek-
tralen Zerlegung des Farbreizes. Gangige Prifverfahren beurteilen nur, wie photorealistisch die Reali-
tat wiedergegeben werden konnte. Bei dem Erkennen und Klassifizieren von Materialien anhand
ihrer koloristischen Eigenschaften geht es hingegen primar um die physikalischen Wechselwirkungen
vom eingestrahlten Licht und der Probe. Ziel des Band Selection Algorithmus ist es deshalb, die Kom-
bination von spektralen Bandern unter einer Beleuchtungsart zu berechnen, bei den die meisten
Proben unterschieden werden kénnen und die Zuverladssigkeit der Erkennung am héchsten ist.
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Zusammenfassung

Die Entwicklungen im Bereich der multi- und hyperspektralen Systeme haben neue Moglichkeiten
der optischen Charakterisierung von Stoffen eréffnet. Insbesondere die schnelle Detektion und Ana-
lyse von Gefahrstoffen vor Ort steigert die Konkurrenzfahigkeit dieser Systeme gegenilber gangigen
Schnelltestverfahren. Die mit den neuesten durchstimmbaren Sensoren erzielbaren Ergebnisse las-
sen sich im Bezug auf die Anzahl der realisierbaren spektralen Bander nicht mehr mit den gédngigen
trichromatischen Methoden analysieren und in der Folge auch nicht mehr analytisch optimieren. Die
Implementierung eines neuartigen analytischen Verfahrens durch eine intelligente Auswahl der spek-
tralen Bander ebnet den Weg fiir eine neue Generation von hyperspektralen Systemen mit vielfalti-
gen Anwendungsfeldern.



Farbsensoren

2 Farbsensoren

Farbsensoren zdhlen zu den photovoltaischen Bauelementen der Optoelektronik. Bauelemente die-
ser Gruppe ermoglichen die direkte technische Umwandlung von Sonnenlicht in elektrische Energie,
den Photostrom. Das im Kapitel 4 vorgestellte analytische Verfahren zur Separation der Spektralban-
der beruht auf den Rickschlissen, die aus dem gemessenen Photostrom abgeleitet werden kdnnen.
Das elektrische Verhalten eines Farbsensors bzw. einer lichtempfindlichen Diode wird zum grof3ten
Teil durch die Energie E = h - v der eingestrahlten Photonen beeinflusst. Zu einem kleinen Teil wird
das elektrische Verhalten auch durch Warme beeinflusst, welches in der Folge zum ,,Rauschen” fuhrt.

In diesem Kapitel soll exemplarisch die Physik von Farbsensoren auf Basis von hydrogenisiertem
amorphen Silizium (a-Si:H) vorgestellt werden. Das herausragende Merkmal der am Institut gefertig-
ten a-Si:H Photodioden ist, dass die spektrale Empfindlichkeit durch die angelegte Bias Spannung
Uber einen weiten Bereich des VIS-Spektrums geshiftet werden kann, d.h. die Photodioden sind kon-
tinuierlich durchstimmbar (siehe Abb. 11). Diese Art der Realisierung einer durchstimmbaren Multi-
spektraldiode kommt ohne den Einsatz von externen Flissigkristall Filtern (LCTF) oder akusto-optisch
durchstimmbarer Filtern (AOTF) aus.
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Abbildung 11  Gemessene normalisierte spektrale Empfindlichkeit einer multispektralen Photodiode nach A.
Bablich [Bab12a]

Die im Rahmen dieser Arbeit vermessenen a-Si:H basierten Farbsensoren bestehen aus einer Folge
von dotierten und undotierten Schichten aus amorphem Silizium (siehe Abb. 12, rechts). a-Si:H
Photodioden zahlen zu der Gruppe der feldgesteuerten Detektoren, bei diesen wird der Photostrom
als Feldstrom aus der Absorptionsschicht extrahiert. Es liegt eine primare bzw. direkte Photoleitung
vor. Nur die innerhalb der absorbierenden Schicht generierten Ladungstrager werden an den Strom-
fluss weitergegeben, ohne dass von den Kontakten selbst Ladungstrager nachgeliefert werden. Damit
handelt es sich um sperrende bzw. blockierende Kontakte.
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Abbildung 12
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Links gehéuste Photodiode auf Glassubstrat, rechts Focus Ion Beam (FIB) Aufnahme nach A.
Bablich [Bab12a]

Die einfachste Art der Realisierung einer primdren Photoleitung ist der Photostrom einer in Sperr-
richtung betriebenen pin-Photodiode (siehe Abb. 13, links). Die generierten Ladungstrager kénnen
den Halbleiter nur einmal durchlaufen. Vorteil dieser Detektoren ist die sehr niedrige Dunkelleitfa-
higkeit und die daraus folgende hohe Dynamik. Jede Diode kann entweder in Durchlass- oder in
Sperrrichtung betrieben werden (siehe Abb. 13, rechts). Vorzugsweise wird eine Photodiode in Sperr-
richtung betrieben. Uns interessiert nur der Strom (Generation- bzw. Photostrom), der bei einer ne-

gativ angelegten Spannung aus der Sperrschicht ,herausquillt” bzw. bei einer positiv angelegten
Spannung verschwindet.

current [A/cm?]

photodiode solar cell

0 10 20 30 40

voltage [V] voltage [V]

Abbildung 13  Links IU-Kennlinie mit den technisch relevanten Bereichen (Photodiode in Sperrspannung,
Solarzelle bei Durchlassspannung) [Boh10], Rechts der Vergleich der fiir unterschiedliche Dotierungsprofile
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2.1

Das Ausgangsmaterial

Das Ausgangsmaterial fir die am Institut entwickelten und prozessierten Multispektraldioden ist
amorphes, hydrogenisiertes Silizium. Die Herstellung erfolgt mithilfe eines plasmagestiitzten CVD-
Prozesses (PECVD, Plasma Enhanced Chemical Vapour Deposition).

Die Abscheidung beim PECVD-Verfahren beruht auf der Epitaxie. Dabei erfolgt die Zersetzung eines
siliziumhaltigen Gases oder Gasgemisches durch die Einwirkung des Plasmas. Das Plasma zerlegt das
Ausgangsmaterial Silan in eine Reihe von Radikalen und lonen (SiH, = Si'+ Hs1). Es werden freie Si°
Radikale erzeugt, die chemisch stark reaktiv sind. Die so entstandenen Radikale diffundieren in Rich-
tung des Substrates, werden absorbiert und bilden dort einen amorphen Film. Die Dotierung des
Halbleitermaterials kann bei dieser Art der Prozessierung durch die Zugabe von Dotiergasen erfolgen.
Fiir die p-Dotierung wird meist Diboran (B,Hg), fiir die n-Dotierung wird meist Phosphin (PH3) dem Si-
lan (SiH4) beigemischt. Durch Verdnderung des Mischungsverhaltnisses ldsst sich der Grad der Dotie-
rung beeinflussen (siehe Abb. 14, links).

phosphor and boron doping of a-Si:H
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Abbildung 14  Links der Einfluss der Dotierung mit Phosphor und Bor auf die Leitfiahigkeit [Spe75], Rechts

schematische Darstellung der Atomstruktur von hydrogenisiertem amorphen Silizium [Mer11]

Wird Silizium nach dem PECVD-Verfahren auf einem Tragermaterial (z.B. Glas) abgeschieden, so bil-
det sich eine sehr unregelmalige Struktur aus Siliziumatomen. Diese zeichnet sich dadurch aus, dass
die regelmaRige Anordnung der Atome in Form einer Gitterstruktur, wie beim kristallinen Festkorper
fehlt. Es existiert nur eine Nahordnung, welche der Struktur des kristallinen Siliziums folgt, eine Fern-
ordnung liber mehrere Atomabstdnde hinweg jedoch fehlt (siehe Abb. 14, rechts).
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Die unregelmaRige Struktur des amorphen Siliziums fihrt zu einer Vielzahl an offenen Bindungen,
den Dangling Bonds. Jede offene Bindung bildet ein Rekombinationszentrum fiir die generierten Elek-
tronen-Loch Paare, die das amorphe Silizium in reiner Form als Material flir Photodetektoren unge-
eignet machen. Die offenen Bindungen miissen zuvor abgesattigt werden, d.h. passiviert werden. Die
gangige Methode zur Absattigung der offenen Bindungen bildet die Zugabe von Wasserstoff wahrend
der Abscheidung. Durch die Hydrogenisierung des Materials vergréBert sich je nach Wasserstoffkon-
zentration die Bandllicke AW auf bis zu 1,8 eV (siehe Abb. 15).
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y
.

> >

(] (]

(aa] m

£ =

N ml & (N Emob= 1.8 ev ®g

%) ) X O ] (5] ->-<o-

= 2 T3 2 = ®3

S ©e ~ s |Ba =

w o len E=11levl 28 5 82 &9
© g_ ’ D ~+ .— o =5

S | < s o= n Qo

N @ o °© 0l g oy S

= | Yo ©n D > o © - Q| »

= gc Yillex 2 l|lcsc | B =5 g
[ <) (7] 7 Q

(%) o v = Q v 9 S 2 —+ D >

c | L5 o > c X | = defect || ®

] §2|<J wa ] gd) -S 8.(/)0.

© © states @

energy [eV] energy [eV]

Abbildung 15 Die schematische Darstellung der Verteilung der erlaubten Energiezustinde fiir kristallines
Silizium links und fiir hydrogenisiertes amorphes Silizium rechts [Rie00]

Bei einem Bandabstand von mehr als 1,75 eV kann Licht mit einer Wellenlange von mehr als 700 nm
nicht mehr absorbiert werden. Damit ergibt sich ein theoretisch maximaler Wirkungsgrad von 26 %
(siehe Abb. 16).

theoretical efficiency n [%]

semiconductor bandgap [eV]

Abbildung 16  Theoretischer Wirkungsgrad in Abhiingigkeit des Bandabstandes [Mer11]
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2.2

Den aktuellen Rekordwirkungsgrad von 10 % flir amorphe Silizium Zellen halten die von Bengali et al.
2009 vorgestellten Photodioden [Grel12]. Grund hierfiir ist eine hohe Defektdichte des a-Si, welche
unter Lichteinfluss nochmals erhéht wird. Ursache fiir die Degradation unter Lichteinfluss ist der
Staebler-Wronski-Effekt [Sta77]. Der unregelmafige Kristallaufbau des a-Si flihrt zu teilweise schwa-
chen Si-Si-Kristallbindungen. Diese Kristalldefekte brechen unter Lichteinfluss auf und bilden zusatzli-
che Dangling-Bonds.

Absorptionskoeffizient

Farbsensoren auf der Basis von spannungsgesteuert durchstimmbaren a-Si:H Photodioden bieten die
Moglichkeit, mit nur einem vollstandig monolithisch integrierten Bauelement eine theoretisch unbe-
grenzte Anzahl an Spektralbandern zu realisieren. Die spektrale Empfindlichkeit kann Gber die lokale
Variation der Ladungstragersammelregion verandert werden. In welcher Tiefe bzw. in welchem Be-
reich des Halbleitermaterials diese Region liegt, kann Uber eine extern angelegte elektrische Span-
nung beeinflusst werden. Die spektrale Zerlegung des eingestrahlten Lichtes in die Spektralbander er-
folgt durch den Ort der Absorption. Dabei ermdglicht die wellenlangenabhangige Eindringtiefe bzw.
Absorption der Photonen im Halbleitermaterial nach dem Gesetz von Lambert-Beer eine energetisch
exakte Zuordnung [Bee52]. Ausschlaggebend fiir den Ort der Absorption ist der Absorptionskoeffizi-
ent a. Der spektrale Verlauf des Absorptionskoeffizienten a kann gezielt Gber die Dotierung beein-
flusst werden (siehe Abb. 17). Der Absorptionskoeffizient a gibt das Absorptionsverhalten des jewei-
ligen Materials an.
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Abbildung 17  Absorptionskoeffizient als Funktion der Wellenliinge fiir verschiedene Materialien [Boh10]
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Nach dem Lambert-Beerschen-Gesetz ist die Abnahme der Intensitat I(x) im Intervall [x, x + Ax],
bezogen auf die Intervallldnge Ax, proportional zur Intensitdt. Der Absorptionskoeffizient a ist hier-
bei die Proportionalitatskonstante. Durch Integration des Intensitatsverlaufes von der Oberflache des
Halbleiters bis zur Eindringtiefe x folgt: I(x) = I, - e~%*, wobei Iy = hv * Npj, [Wcm™2], und der
Photonenstromdichte Npj, [cm™2s71]. Aus der Gleichung fiir die Intensitit ergibt sich fiir die Ein-
dringtiefe [, dass die Strahlungsintensitit mit e~! abnimmt, daraus folgt | = 1/a. Kurzwellige
»blaue” Strahlung dringt nur wenige Nanometer in das a-Si Material ein. Mit steigender Wellenlange
bis hin zum ,,rotem” Bereich des VIS-Spektrums kénnen Eindringtiefen von bis zu 1 Mikrometer er-
reicht werden. Aus der Eindringtiefe kann deshalb auf die Wellenldnge des eingestrahlten Lichtes ge-
schlossen werden.

Uber die Variation der Bias-Spannung kann nun der Bereich der Ladungstriger-Sammelregion im
Halbleiter beeinflusst werden. Fiir eine Spannung U; befindet sich zum Beispiel die Absorptionszone
nahe der Oberflache des Halbleiters in Sattigung. Die Feldstarke tiber den tieferen Schichten ist dabei
so niedrig, dass diese Bereiche fast keinen Beitrag zum Photostrom liefern. Mit steigender Spannung
erhoht sich auch die Feldstédrke, sodass Ladungstrager, die in tieferen Schichten generiert worden
sind, gesammelt werden kdnnen (siehe Abb. 18). Sattigung wird immer dann erreicht, wenn die Drift-
lange der Ladungstrager ausreicht, um ein Elektron bis ins n-Gebiet zu beférdern und von dort zum
Minuspol der Photodiode. Die Driftlange L; der Ladungstrager kann Uber die angelegte Spannung va-
riiert werden, es gilt die Beziehung L; = pu-7- E. wird Sattigung erreicht, gelangen samtliche La-
dungstrager zu den Kontakten. Unterhalb dieser Schwelle, d.h. wenn die Driftlange kleiner als die zu

durchquerende Schicht ist, rekombinieren die Ladungstrager vorzeitig und liefern keinen Beitrag zum
Photostrom.

150
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100 -
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Abbildung 18 Variation der Driftlinge in a-Si:H iiber die angelegte Spannung (Feldstiirke) [B6h10]
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2.3 Modellierung von a-Si:H Farbsensoren

Durch geeignetes Bandgapengineering kann der Ort im Halbleiter, in dem Strahlung einer bestimm-
ten Wellenldange absorbiert wird, prozesstechnisch bestimmt werden. Die Steuerung des Bandab-
standes und damit des Absorptionskoeffizienten erfolgt durch Dotierung des Siliziums mit Kohlen-
stoff oder Germanium. Die Carbonierung des p-Gebietes, also die Dotierung mit Kohlenstoff vergro-
Rert zum Beispiel die Bandlicke auf 2eV. Als Folge weist die nun a-SiC:H Schicht eine hohe Transpa-
renz fiir den VIS-Bereich des elektromagnetischen Spektrums auf. Fir die Zerlegung des auftreffen-
den Lichts in die Spektralbiander muss auch die Driftlinge designed werden. Uber die Driftlinge wird
die maximale Tiefe im Halbleiter festgelegt, aus der noch die durch Photonen generierten Ladungs-
trager gesammelt werden kénnen, um zum Photostrom beitragen zu kénnen.

Fur die Modellierung/Optimierung kann eine Vielzahl von Parametern herangezogen werden. Zu den
relevanten Parametern bei der Prozessierung zahlen unter anderem der Kammerdruck, die Substrat-
temperatur, die Gaszusammensetzung, die Plasmaleistung. Damit ergibt sich eine Vielzahl von Varia-
tionsmoglichkeiten, die fiir eine Optimierung einzelner Schichten oder des gesamten Mehrschicht-
systems herangezogen werden kdonnen (siehe Abb. 19).

color detector design development
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Abbildung 19  Architektur der Schichten mit unterschiedlichen Abscheidungsparametern und den daraus
resultierenden Bandliickenstrukturen, die fiir Farbsensoren entwickelt wurden nach A. Bablich [Bab12a]

Die Optimierung derartiger Bauelemente erfordert eine sorgfaltige numerische Modellierung und
Simulation, verbunden mit umfangreichen Parameterstudien. Bekannte Parameterstudien aus der Li-
teratur und Softwaretools fir die numerische Simulation von 1D Halbleiterschichten und Grenzfla-
chen wie die vom Helmholz Zentrum Berlin entwickelte Software AFORS-HET (automat for simulation
of heterostrutures) kdnnen lediglich Anhaltspunkte fiir die Entwicklung liefern, da die Ubertragbar-
keit der Ergebnisse infolge von anlagenspezifischen Effekten nicht moglich ist. Aufgrund der komple-
xen Zusammenhange und der hohen Zahl an Variationsmoglichkeiten ergibt sich die Notwendigkeit
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von Beschrinkungen bei der Variation der Parameter. So orientieren sich der Prozessdruck (500
mTorr), die Substrattemperatur (300 °C) und die Plasmaleistung (5 Watt bei 13,5 MHz) an Schicht-
und Bauelementoptimierungen, die den Arbeiten von J. Schulte und M. Wagner entnommen wurden
[Sch96, Wag96].

Die Prozessierung eigener Photodioden war kein Bestandteil der vorliegenden Arbeit. Fir die ver-
wendeten Erkenntnisse aus den experimentellen Untersuchungen wurde auf die geleisteten Vor-
arbeiten von P. Rieve und A. Bablich zuriickgegriffen [Rie00, Bab12b]. Wenngleich die vorliegende
Arbeit ihren Schwerpunkt auf dem analytischen Gebiet hat, so sollen im Folgenden einige grundle-
gende Aspekte hinsichtlich der elektrischen und optischen Charakterisierung von Photodioden vorge-
stellt werden. Die wichtigsten CharakterisierungsgroRen sind der Dunkel- und Photostrom sowie die
daraus abgeleitete spektrale Empfindlichkeit und der Quantenwirkungsgrad.

Der von einer Photodiode gemessene Wert fir die Photostromdichte j, die auf einem kapazitiven
Bauteil aufintegriert werden kann, hangt von der spektralen Empfindlichkeit S,;s(4) der Photodiode,
dem Reflexionsverhalten (1) der beleuchteten Oberflache und der spektralen Strahlungsleistungs-

dichte E (1) ab.
[o]

Die elektrische Charakterisierung der Bauelemente erfolgt tiber die Messung der 1U-Kennlinie (siehe

j= fl E(A) ’ T(A) ) Sabs(/l) da (2.1)

Abb. 20). Gemessen werden der Hell- und der Dunkelstrom im Bereich von -5 bis 2 V; gemal gangi-
ger Standards bei AM1,5, 1000 W/m? und 25 °C [Gre12].
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Abbildung 20 Gemessene IU Kennlinie einer Photodiode
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2.4

Aus der Differenz lasst sich die Dynamik bestimmen. Typischerweise liegt diese fiir Photodioden aus
amorphem Silizium im Bereich von 60-80 dB. Eine hohe Dynamik ist wichtig fiir ein gutes Signal-
Rauschverhalten der Photodiode. Ein weiteres wichtiges Merkmal ist der in Abbilddung 20 durch eine
angelegte Gerade gekennzeichnete Bereich im Durchlassbetrieb der Photodiode. Die Steigung n ist
ein Mald fir die Defektdichte des Halbleitermaterials.

U i 1
— q th]{eﬁ}mlsch = (22)

Die optische Charakterisierung erfolgt durch die Messung der spektralen Empfindlichkeit. Dabei wird
die Photodiode (iber einen Wellenlangenbereich von 300-1050 nm monochromatisch beleuchtet und
der Photostrom gemessen. Aus den Werten fiir die spektrale Empfindlichkeit kann der Quantenwir-
kungsgrad 1, bestimmt werden.

g = "% % * Sans() (23)

StorgrolRen

Der Photostrom, den eine Photodiode generiert, ist meist mehr oder weniger mit Rauschen beauf-
schlagt. Die Qualitat des Signals setzt sich aus verschiedenen StérgroRen zusammen, dem Rauschen
im Halbleiter, dem Rauschen der integrierten Schaltkreise und dem Rauschen der Lichtquelle. Jeder
der Rauschanteile fiihrt zur Schwachung des Signals. Die drei wichtigsten Rauschursachen im Halblei-
ter sind das Schrotrauschen, thermisches Rauschen und 1/f-Rauschen. Weitere Ursachen fir das
Rauschen sind Photonenrauschen, welches durch die inhomogene Emission einer Lichtquelle verur-
sacht wird, sowie das Auslese-, das Verstarker-, das Reset- und das Quantisierungsrauschen der inte-
grierten Schaltkreise, das Uberschussrauschen des Sperr- und des Durchlassdunkelstromes sowie der
dielektrische Verlustfaktor.

Das Schrotrauschen ist begriindet in der unterschiedlichen Transitzeit von Elektronen und Lochern im
Halbeitermaterial. Die generierten Ladungstrager Gberqueren die Sperrschicht regellos, darin dhneln
sie den Schrotkugeln einer Schrotflinte. Diese von W. Schottky, erstmals 1918 erstmals beschriebene
StorgroRe wird aufgrund der Analogie zur Schrotflinte Schrotrauschen genannt [Sch18]. Nach Schott-
ky ist das mittlere Rauschstromquadrat E proportional zur Bandbreite B der Messstrecke und zum
mittleren Strom |I|, der sich wiederum aus dem Photostrom |Ip;|, dem Hintergrundstrom |I,| und
dem Dunkelstrom |I;| zusammensetzt.

2, =2e-|I|'B (2.4)

Das thermische Rauschen ist begriindet in der brownschen Molekularbewegung. Die Gitterschwin-
gungen im Halbleitermaterial nehmen mit steigender Temperatur zu, als Folge kommt es zur Fluktua-
tion der elektromagnetischen Energie des Systems, welche als elektrisches Rauschen gemessen wird.
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Nach W. Nyquist ist das mittlere Rauschstromquadrat E proportional zum Widerstand R zwischen
den Kontakten und der Bandbreite B der Messstrecke [Nyq28].

I, = T - B (2.5)

Das 1/f-Rauschen ist begriindet in der Relaxationszeit T der Ladungstrager. Als Folge der permanen-
ten Generation und Rekombination von Ladungstragerpaaren im Halbleiter ergibt sich eine statistisch
schwankende Konzentration an Ladungstrdagern. Dies fihrt aufgrund der Proportionalitdt zwischen
der Leitfahigkeit und der Beweglichkeit der Ladungstrager zur Fluktuation bei der Leitfahigkeit. Die
Rauschleistungsdichte ist dabei proportional zu 1/f.

Das Photonenrauschen ist bedingt durch die Anzahl an Photonen, die pro Zeitintervall von einer
Lichtquelle emittiert werden. Da diese Zahl nur im zeitlichen Mittel konstant ist, kommt es zum
Photonenrauschen. Besonders ausgepragt ist dieses Verhalten bei kiinstlichen Lichtquellen, die nicht
thermischer Natur sind (siehe Abb. 21). Insbesondere bei der schnellen Mehrfachbelichtung fir
unterschiedliche Bias-Spannungen mit Integrationszeiten im Mikrosekunden Bereich kdnnen groRe
Differenzen bei der Bestrahlungsstarke die Folge sein.
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Abbildung 21 Gemessene Photonenverteilung. Aufgetragen ist die Zahl Z der Fille, in denen n Photonen
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registriert wurden, fiir verschiedene Zeiten nach dem Einschalten [Arr67]

Der Verlauf dieser Verteilung entspricht ndherungsweise einer Poisson-Verteilung. Damit gilt fiir die
mittlere quadratische Streuung der Photonenzahl [Pau99]:

An? = (n — n)?2 (2.6)
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Uber das von F. Blecher et al. entwickelte Rauschersatzschaltbild von Detektor und Verstarkern kann
das Systemrauschen und der einzelnen Komponenten ndherungsweise berechnet werden.

pin-Diode Verstarker

Abbildung 22  Rauschersatzschaltbild von Detektor und Verstirker nach F. Blecher [Ble02]

Rauschkomponenten bei Beleuchtung:

(2.7)
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2.5

Zusammenfassung

Als optischer Detektor kommt eine Vielzahl von Diinnschichtbauelementen in Frage. Aufgrund der
spezifischen Anforderungen, die das im ersten Kapitel beschriebene Anwendungsszenario der opti-
schen Charakterisierung von Materialien an eine Photodiode stellt, scheinen die durchstimmbaren
auf amorphem Silizium basierenden Multispektraldioden in Bezug auf die Anzahl der mit einem Bau-
teil realisierenden Spektralbander und das transiente Verhalten pradestiniert zu sein. Ohne auf wei-
tere Details eingehen zu wollen, kann daher festgehalten werden, dass spannungsgesteuert durch-
stimmbare Photodioden eine bevorzugte Anwendungsform fiir die im weiteren Verlauf dieser Arbeit
untersuchten Farbsensoren sind.
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3 Farbmetrik

Die kolorimetrische Reflexionsmessung an lichtundurchlassigen Substanzen bildet die Grundlage fir
die Charakterisierung von Materialien anhand des Reflexionsverhaltens. Bei kolorimetrischen Mes-
sungen handelt es sich nicht um absolute Messungen, sondern um relative Messungen unter Ver-
wendung von Vergleichssubstanzen bzw. genormten Proben. Bei dieser Art der Messung geht es we-
niger um die photorealistische Wiedergabe der Realitadt, sondern um das Erkennen bzw. Klassifizieren
von Materialien. Die kolorimetrischen Eigenschaften eines Materials fiihren zu einer subtraktiven
Veranderung des eingestrahlten Lichtes [Kub31] (siehe Abb. 24). Jedes Material weist ein eindeutiges
Reflexionsverhalten auf, wonach das Muster, was mit auftreffenden Photonen geschieht, gleich
bleibt. Nur Prozesse auf molekularer Ebene kénnen Anderungen herbeifiihren (z. B. oxidiertes Silber)
[Lan70]. Das spektrale Verhalten eines Materials kann deshalb dhnlich einem Fingerabdruck bewertet
werden.

purple blue green yellow orange
\‘\/\/\/\/refectance
absorptance

Abbildung 24  Jedes Material absorbiert ein Teil des Lichtes eine Lichtquelle, das reflektierte Licht enthiilt die
Farbinformation [Kon98]

Die Farbmetrik bildet die wissenschaftliche Grundlage der MaRbeziehung von Farben untereinander.
Durch die Gesetze der Farbmetrik ist es moglich, Farbe quantitativ zu erfassen und mathematisch be-
schreibbar zu machen. Damit wird eine Moglichkeit fir die exakte Beschreibung von Farbe, genauer
gesagt deren Erscheinung, geschaffen und es ist moglich, Farbe zu reproduzieren. Farbe ist keine
physikalische GréBe, sondern beruht auf der Physiologie des menschlichen Auges [Hel67]. Die Farb-
messung ist demnach der Versuch, die menschliche Farbempfindung objektiv zu messen in Zahlen zu
erfassen und jeder Farbe einen Ort in einem Farbraum bzw. Farbsystem zuordnen zu kdnnen. Ziel ist
es, Farbe bzw. die koloristische Eigenschaft eines Materials durch Zahlenwerte quantitativ zu be-
schreiben: also die exakte Beschreibung der Ursache, die einen Farbreiz verursacht. Als Farbreiz gilt
jegliche Strahlung, die durch unmittelbare Reizung der Netzhaut eine Farbempfindung hervorruft,
unabhangig davon, ob es sich um Lichtquellen- oder Probenwahrnehmung handelt (DIN 5033-1). Die
Farbreizfunktion ®(1) fasst zwei GréRen zusammen, die Strahlungsfunktion S(1) und den Remis-
sionsfaktor B(A), es gilt:

D) =S *BA) (3.1)
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Demnach ist der Einfluss der Lichtquelle ebenso groR wie der der Oberflache eines Materials, d. h. fir
einen Vergleich zwischen der gemessenen Farbe und der Vergleichssubstanz muss die Beleuchtungs-
art vorher festgelegt werden.

Farbsysteme

Fiir die Charakterisierung von Materialien werden den fir ein Material charakteristischen koloristi-
schen Eigenschaften Farbwerte zugeordnet, die als Koordinaten in einem Farbsystem aufzufassen
sind (siehe Abb. 25). Aus der Lage der gemessenen Probe in einem Farbsystem kénnen somit Rick-
schliisse auf die koloristischen Eigenschaften eines Stoffes gewonnen werden. Unter Verwendung
von Vergleichssubstanzen bzw. genormter Proben erfolgt die Charakterisierung von Materialien z. B.
Uber die Maximum-Likelihood-Methode [Hel08].
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Abbildung 25 Beispiel fiir die Lage von gemessenen Proben an der CIE-Normfarbtafel, der ovale Kreis

markiert die Position von weillichen Pulverproben im CIE-L*a*b* Farbsystem

Fiir eine exakte Charakterisierung von Materialien durch die Messung des Reflexionsverhaltens wird
ein technisches, analytisches System bendtigt, mit dem Farbe als messbares Phdnomen beschrieben
werden kann. Das System sollte die Moglichkeit bieten Farbe zu systematisieren, d. h. es sollte eine
lineare, gleichabstandige Ordnung nach Helligkeit, Sattigung oder dem Buntton gewiéhrleisten. Farb-
systeme bieten die Méglichkeit der Ordnung bzw. Gruppierung anhand von Ahnlichkeiten. Dabei
werden Beziehungen und Unterschiede erkennbar, die z. B. auf chemisch benachbarte Materialien
schlieBen lassen. Je nach verwendetem Farbsystem konnen psychologische Sachverhalte, wie die
menschliche Farbempfindung oder physikalisch definierte Reize (Licht bestimmter Wellenlange) oder
Korperfarben (Pigmente) analysiert werden.
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Die fir technische Anwendungen bedeutendsten Farbsysteme sind das von der Internationalen Be-
leuchtungskommission (CIE) spezifizierte CIE-Normfarbsystem und das von A. H. Munsell entwickelte
Munsell-Farbsystem. Daneben existiert eine grofRe Fille an unterschiedlichen Farbsystemen ange-
fangen bei Prasystemen griechischer Wissenschaftler der Antike Pythagoras, Aristoteles und Platon.
Die Intention dieser Prasysteme war die Verkniipfung von Beobachtungen in der Natur mit eindeuti-
gen Farbnamen. Spéatere, auf Farbsammlungen beruhende Farbsysteme bilden die Grundlage fir die
Entwicklung der heute gebrauchlichen Farbsysteme. Neben den rein technischen Systemen existie-
ren eine Reihe von Metasystemen mit astrologischen Verbindungen, so wie Farbsysteme fiir religiose
bzw. liturgische Farben. In der Literatur sind aktuell mehr als 70 Farbsysteme verzeichnet [Sil98].

Farbsprachen

Die trivialste Moglichkeit, Farbe zu ordnen bildet die Berlin-Kay-Hypothese [Ber69]. Dieser Versuch
der universalsprachlichen Erfassung unterscheidet zwischen fokalen und nicht fokalen Farben, beru-
hend auf 98 untersuchten Sprachen. Zu den fokalen Farben zahlen z. B. im Deutschen 11 Grundfar-
ben Schwarz, WeiB, Rot, Griin, Gelb, Blau, Grau, Orange, Lila, Rosa, Braun. Zu den nicht fokalen Far-
ben zahlen alle Mischfarben, erganzt durch evolutionsbedingte Entitaten, wie Himmelblau oder
Grasgrin. 1976 wurde von K. L. Kelly die universelle Farbsprache (UCL) basierend auf der ISCC-NBS
Methode spezifiziert [Kel76]. Mit dieser Farbsprache ist es moglich, Farbe entweder mit Farbnamen
oder mit hoherer Genauigkeit in Zahlen angelehnt an das Munsell-System in 6 Stufen zu beschreiben
(siehe Abb. 26).

—— Weil3
[ ¥
sehr ™ violettstichiges Weif3
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SENr | violett —— helles Grau

helles
Violett

™ helles violettstichiges Grau
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™ violettstichiges Grau

—— Dunkelgrau
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dunkles violettstichiges Grau
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Violett tiefes violettstichiges Schwarz
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Abbildung 26  Beispiel fiir die dreidimensionale Darstellung der ISCC-NBS Farbnamenkarte fiir Violett. Sie
zeigt die Blockstruktur, die eine eindeutige Bezeichnung fiir jeden Bereich des Farbraums ermoglicht [Bil93]
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Farbsammlungen

Eine physikalische Moglichkeit, Farbe zu ordnen bildet die systematische Mischung von hochgesattig-
ten Farbmitteln zur Herstellung farbiger Proben [Mae30]. Vorteil dieser Ordnung ist, dass zwischen
den Farben interpoliert werden kann, um Zwischenwerte zu erzeugen. Die systematische Mischung
der Farbmittel beruht dabei auf Farbmischregeln. Gesetze zur Mischung von Farbe, wie z. B. von Ku-
belka und Munk, ermdglichen die Vorausberechnung von Farben [Kub31]. Ein bekanntes Beispiel fir
eine Farbsammlung, die in der Praxis heute noch Anwendung findet, bilden die 1927 spezifizierten
RAL-Farbmusterkarten vom Reichsausschuss fiir Lieferbedingungen (RAL), dem heutigen Institut fur
Gutesicherung und Kennzeichnung, bei dem jeder Farbe eine vierstellige Nummer zugeordnet wurde.
Das Aussehen der Farbproben von Farbsammlungen, die auf angemischten Farbmitteln beruhen, ist
nur eingeschrankt allgemeingiltig. Es hangt ab von der Oberflachenstruktur des Materials, auf die
diese aufgebracht wurden. Riickschliisse darliber, wie Farbproben, die auf mattes Papier aufgebracht
wurden, auf hell glanzenden Oberflachen wirken, sind nicht moglich. Zudem weisen Farbsammlun-
gen aufgrund von Alterungsprozessen nur eine begrenzte Haltbarkeit auf.

Einige frihe Farbsysteme, wie die 1810 vorgestellte Farbenkugel von P. O. Runge [Run10] oder der
von A. H. Munsell vorgestellte Farbatlas [Mun07], basieren auf realen Farbproben. Beide Systeme
zdhlen zu den ersten raumlichen Modellen mit drei Freiheitsgraden in Kugel- bzw. Zylinderform. Die
3-dimensionale Darstellung von Farbe ergibt sich aus der Annahme, dass Farbe entsprechend den
Graflmannschen Gesetzen mit nur drei GrofRen eindeutig bestimmt werden kann: Farbton, Helligkeit
und Sattigung [Gra53]. Diese Annahme bildet bis heute die Grundlage flir das gegenwartig gebrauch-
liche CIE-System.

Die Farbenkugel nach Runge

Philipp Otto Runge war ein Maler und Schriftsteller der Romantik, der im regen Austausch mit Johann
Wolfgang von Goethe stand [Sch08]. Goethe hatte einige Jahre zuvor selbst ein zweidimensionales
Farbsystem vorgestellt, den Farbkreis [Goel0]. Bei der Farbenkugel nach Runge (siehe Abb. 27) sind
in der Mitte um den Aquator die gesattigten Buntfarben angeordnet, wohingegen die Erdachse von
hell nach dunkel verlauft. Vertikale Schnitte enthalten jeweils alle Farben einer Farbart.

Ansicht des weissen Pols Ansicht des schwarzen Pols

Abbildung 27 Farbenkugel nach Phillip Otto Runge [Run10]
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Runge platziert die reinen Farben im gleichen Abstand zu Schwarz und WeiR, damit entlang der Ku-
geloberflache eine perfekte Symmetrie herrscht. Er beriicksichtigt aber nicht die unterschiedliche
Hellempfindlichkeit des Auges fiir unterschiedliche Farben; die Farbe Gelb erscheint z. B. heller als
Rot. Spatere Modelle wie die 1916 von W. Oswald vorgestellte Farbfibel ordnen die Farbe deshalb
entsprechend Ihrer Empfindung an [Ost17]. Bei dem Farbsystem nach Ostwald beruht die Abstufung
auf dem Weber-Fechner-Gesetz [Wys00]. Dieses psychophysische Grundgesetz stellt einen Bezug
zwischen der Empfindung E und dem physikalischen Reiz R her, es gilt:

ER) =k- lnRi (3.2)

Wobei R der Schwellwert fiir einen Farbreiz ist. Mit diesem Gesetz ist es moglich, Empfindungen ob-
jektiv miteinander zu vergleichen.

Der Munsell Farbatlas

Albert Henry Munsell war ebenfalls Maler und Kunstlehrer, in seinem 1915 vorgestellten Farbatlas
erfolgte die Organisation der Farbproben unter der Berlicksichtigung der Farbempfindung (siehe
Abb. 28). Ziel war die empfindungsgemalRe Gleichabstandigkeit. Das Munsell-System ist nicht nur
eine Farbsammlung nahezu gleichabstandiger Farbproben, sondern auch ein mathematisches Farb-
system, mit dessen Koordinaten sich alle vorkommenden Farben beschreiben lassen.

510 512 %14 516 [
—_— =

chroma

schwarz schwarz

Abbildung 28 Farbsystem nach Albert Henry Munsell [Sil98]

41



Farbmetrik

42

radiant power [W/cm?]

Basis dieses Systems bildet ein 10-teiliger Farbkreis (Hue). Auf der vertikalen Achse werden die Werte
fur die Helligkeit (Value) aufgetragen. Die Entfernung auf der horizontalen Achse von der Mitte zum
Rand ist ein MaR fiir die Sattigung des Bunttons (Chroma). Jeder Farbe kann Uber die Munsell Nota-
tion (z. B. 5 R 4/10) ein Ort im Farbsystem zugeordnet werden. Damit wird die Farbsammlung unab-
hangig von den verfligbaren Farbmitteln, die das System begrenzen wiirden. Damit kann jede belie-
bige Farbe unabhangig davon, ob diese sich aus existierenden Farbmitteln mischen ldsst oder nicht,
in das System aufgenommen werden. Bei friihen Farbsystemen ohne diese Unabhangigkeit von den
Farbmitteln bleiben meist einige Stellen frei, weil zum Zeitpunkt der Entstehung die Pigmente, die
den gewinschten Farbeindruck erzeugen sollten, nicht verfligbar waren.

1943 wurde das urspriingliche Munsell Book of Color vollstandig im Normvalenzsystem von der Opti-
cal Society of America (0.S.A.) vermessen und in Tabellen und Diagrammen erfasst. Weiterhin wurde
die Berechnung des Hellbezugswerts korrigiert [New43]. Mit diesen Tabellen wurde die Moglichkeit
geschaffen, das Munsell-System mit dem heute insbesondere aulRerhalb Amerikas gebrauchlichen
CIE Normvalenzsystem zu verkniipfen.

Das CIE-Normvalenzsystem

Das 1931 erstmals von der Commission Internationale de VEclairage (CIE) spezifizierte
Normvalenzsystem beruht auf der Annahme, dass der Farbreiz exakt aus dem Wissen (iber die
Lichtquelle, dem Reflexionsgrad der Oberflache und der spektralen Empfindlichkeit des Beobachters
bzw. Farbsensors beschrieben werden kann [Wys00]. Nach dieser Annahme ergibt sich der Farbreiz,
den das Auge oder ein Sensor als Farbe interpretiert, aus der spektralen Strahlungsverteilung der
Lichtquelle, multipliziert mit dem Reflexionsverhalten des Materials, multipliziert mit der
Empfindlichkeit des Auges bzw. Sensors (siehe Abb. 29).
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Abbildung 29 Definition des Farbreizes nach dem CIE-Normvalenzsystem [Bil93]
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Das CIE Normvalenzsystem unterscheidet sich von den anderen Farbsystemen hinsichtlich der Nor-
mung der Lichtart und des Beobachters. Die CIE-Farbvalenzen sind ein MaR fiir die Farbe einer Probe
bei gegebener Lichtart und Beobachter. Allgemein gilt, dass jede Lichtart eine andere Farbreizfunk-
tion bildet. Beim Wechsel der Lichtart tritt also eine Farbverschiebung ein. Als Folge werden beim
CIE-Normvalenzsystem einer Probe je nach verwendeter Beleuchtungsart verschiedene Farbvalenzen
zugeordnet. Die CIE hat einige Normlichtarten definiert (siehe Abb. 30). Die 1931 urspringlich emp-
fohlenen Normlichtarten beruhen auf experimentellen Messungen. ,,A” Glihlampenlicht mit einer
Farbtemperatur von 2856 Kelvin, ,, B nachgebildetes Sonnenlicht zur Mittagszeit und ,,C“ nachgebil-
detes Tageslicht bei bedecktem Himmel. 1965 wurde ,,D65“ mit einer Farbtemperatur von 6500 Kel-
vin erganzt.
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Abbildung 30  Spektrale Strahlungsverteilung fiir die Normlichtarten A, B, C und D65 [Wys00]

Der CIE-Normbeobachter

Neben den Normfarben hat die CIE auch einen Normbeobachter definiert, der dem mittleren Seh-
vermogen der farbnormalsichtigen Bevolkerung entspricht. Die empirische Bestimmung erfolgte tber
das Nachmischen von willkirlich ausgewahlten Primar- bzw. Bezugslichtquellen, die auf einen Schirm
projiziert wurden, der in seiner GréRRe einem 2°-Gesichtsfeld entsprach. Neben die so beleuchtete
Flache wurde das Licht von drei Lampen mit den Wellenldngen 700,0 nm, 546,1 nm und 435,8 nm
projiziert. Die Versuchspersonen veranderten die Intensitdten der Lampen solange, bis die Farbe bei-
der Flachen als sinnesphysiologisch dquivalent beurteilt wurde (siehe Abb. 31).

43



Farbmetrik

Beobachter

schwarze
Trennwand

weiller Schirm

Testlampe

Abbildung 31 Vergleich einer zu priifenden Farbe der Testlampe mit der additiven Mischung der drei
Primérfarben [Bil93]

Jede auf diese Weise nachgemischte Farbe kann so durch drei MaRzahlen (RGB) beschrieben werden,
die sich aus den Intensitatswerten der drei Lampen ergeben, welche ihrerseits physikalisch genau
durch die Wellenlange definiert sind. Bei jeder Wellenlange im VIS-Bereich kann Uber die Spektral-
wertkurven auf die Hellempfindlichkeit des Auges geschlossen werden. Die Nachmischversuche wur-
den von W.D. Wrigth und J. Gould durchgefiihrt, die so ermittelten MaRzahlen fiir Rot, Griin und Blau
wurden als Primarvalenzen XYZ von der CIE Gbernommen fiir den Normbeobachter. Dieser Versuch
bildete somit die Grundlage fir Bestimmung der Spektralwertkurven des Normalbeobachters (siehe

Abb. 32).
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Abbildung 32  Die Normspektralwertkurven X(1), (1) und Z(4) des farbmesstechnisch ermittelten 2°
Normbeobachters [Wys00]
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Die CIE-Normfarbtafel

Die CIE spezifizierte eine 2-dimensionale Farbtafel, um die Darstellung von Farbe im Farbsystem zu
vereinfachen. Dazu wurde jeder Primdrvalenz XYZ ein Farbgewicht xyz zugeordnet, fiir die Bestim-
mung der Farbgewichte wird jede Primarvalenz durch die Summe aller Primarvalenzen geteilt.

x=—x_ y=—1 z=— (3.3)

T x+v+z’ T ox+v+z’ T X+Y+Z

Aus der Beziehung x + y + z = 1 folgt, dass nur noch zwei der Farbgewichte unabhangig sind. Damit
kdnnen die Werte fiir x und y auf eine zweidimensionale Farbtafel abgebildet werden. (siehe Abb.
33).
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Abbildung 33  CIE Normfarbtafel nach DIN 5033

Fir die grafische Darstellung der Farbtafel wahlte man ein rechtwinkliges, gleichseitiges Dreieck. Auf
der horizontalen Achse werden die Werte fir das Farbgewicht x und auf der vertikalen Achse die fir
das Farbgewicht y aufgetragen. Die Farbtafel wird durch den Spektralfarbenzug begrenzt. In den
Ecken des Dreiecks liegen die theoretischen bzw. nicht realisierbaren Farben. Der Spektralfarbenzug
ergibt sich aus den Farbgewichten, die sich fiir monochromatische Farben mit einer Wellenlange von
380 nm bis 780 nm ergeben. Geschlossen wird der Spektralfarbenzug durch die Purpurlinie, die sich
ergibt, wenn spektrales Licht vom linken Endpunkt (380 nm) mit Licht von rechtem Endpunkt
(780 nm) gemischt wird.
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radiant power E [W/cm?]

Die CIE-Normfarbtafel bildet nur eine Ebene im Farbsystem ab, die eine normalisierte Lichtempfind-
lichkeit reprasentiert. Die Normalisierung der Helligkeit ergibt sich aus der Festlegung der CIE. Dem-
nach wird einer nicht fluoreszierenden, ideal-weillen Probe, die bei allen Wellenldngen 100 % des
Lichtes reflektiert, der Wert Y = 100 zugeordnet. Der Helligkeitsgrad einer Farbe wird demnach bezo-
gen auf reines Weil} angegeben.

Den Ort, dem eine gemessene Farbe in diesem Farbsystem zugeordnet wird, erhdlt man, wenn die
spektrale Strahlungsverteilung E einer Normlichtquelle mit dem Reflexionsverhalten r eines Mate-
rials multipliziert mit den CIE-Normspektralwertkurven x(4), (1) und z(1) des Normbeobachters,
wiederum multipliziert wird (siehe Abb. 34).
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Abbildung 34 Definition der Normfarbwerte XYZ einer Farbe [Bil93]
Wobei flir die Normfarbwerte X, Y und Z gilt:
780 nm 780 nm
X = kf f EQ)-r(A) - %) di; Y =kf f EQ) - r(D) - (A) dis
380 nm 380 nm
(3.4)
780 nm
Z =kf f EA)-r(A)-z(A) da
380 nm
. . L L . 100
Mit dem Normalisierungsfaktor kf fur die Helligkeit kf = TEDy A (3.5)

Das CIE-Farbsystem ermoglicht es, auf mathematische Weise festzustellen, ob zwei Proben die glei-
che Farbe haben. Sie stimmen dann exakt (iberein, wenn die Normfarbwerte XYZ gleich sind. Ein
insbesondere fir koloristische Messungen wichtiger Aspekt, bei dem unter Verwendung von Ver-
gleichssubstanzen bzw. genormten Proben die Charakterisierung von Materialien anhand des Refle-
xionsverhaltens erfolgt.
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Der Farbkoérper nach Rosch

Spatere Weiterentwicklungen des CIE-Farbsystems fiihrten durch nicht lineare Transformationen zu
einer Verbesserung der visuellen Gleichabstandigkeit des Farbraums. Eine der wichtigsten Verbesse-
rungen ergibt sich aus dem Farbkorper nach S. Résch, beruhend auf Voriiberlegungen von E. Schro-
dinger [R6s28, Sch20]. Der Mineraloge Siegfried Rosch hatte experimentell die Helligkeit von Opti-
malfarben fir eine gegebene Farbart ermittelt. Zu den Optimalfarben zahlen alle Farben, bei denen
eine Wellenlange zu 100 % oder gar nicht vertreten ist [Ric81]. Die fiir jede Farbart ermittelten Werte
wurden als dritte Dimension in die CIE-Farbtafel eingefligt. Der Farbkorper nach Résch erhebt sich
Uber dem Ort, den die Normlichtart D65 in der Farbtafel einnimmt (siehe Abb. 35). Zur Spitze hin
enthalt der Farbkorper immer heller werdende Farben, wobei Résch aus Beobachtungen heraus be-
ricksichtigt, dass die selektive Beeinflussung des Lichts durch ein Material von der Leuchtdichte ab-
hangt.

Abbildung 35 Farbkoérper nach S. Résch [Wys00]

Die beziglich der Verjingung des Farbkorpers in Abhangigkeit, von der Leuchtdichte getroffene An-
nahmen bzw. Beobachtungen wurden, spater vom Psychophysiker MacAdam das Ende der Wahr-
nehmungsschwelle messtechnisch bestimmt [Mac44].

Das CIE-L*a*b* Farbsystem

Die aktuell fur viele Anwendungen wichtigste Version des CIE-Farbsystems ist die des 1976 definier-
ten L*a*b*- bzw. des L*u*v*-Farbraums. Basis des L*a*b*-Farbraums bildet die Gruppierung von
sechs Grundfarben in drei physiologische Gegenfarbpaare (Blau-Gelb, Rot-Griin, Schwarz-WeilR). Der
Mediziner Edwald Hering entwickelte die Theorie der Gegenfarben aufgrund seiner Untersuchungen
von Opponenten-Zellen in der Netzhaut des menschlichen Auges [Her05]. Er beobachtete, dass bei
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bestimmten Gegenfarbpaaren eine kleine Veranderung in der Wellenlange ausreicht, um eine grolSe
Veranderung in der Aktivitdt der Opponenten-Zellen zu verursachen. Bei dem auf Gegenfarbpaaren
basierenden L*a*b*-Modell bildet das Gegenfarbpaar Griin (-a) und Rot (+a) eine Achse und das Ge-
genfarbpaar Blau (-b) und Gelb (+b) definiert eine zweite orthogonale Achse. Dieses horizontal ange-
ordnete Kreuz aus Gegenfarbpaaren steht senkrecht zur Hell-Dunkel-Achse, die von Schwarz (L=0) bis
Weil} (L=100) reicht (siehe Abb. 36).
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Abbildung 36 Koordinatenachsen im CIE L*a*b* Farbraum zur Bestimmung eines Farbortes F im
Farbsystem, wobei C*ab die Buntheit und h,, den Bunttonwinkel in der Ebene angeben [Kle04]

Den Ort, dem eine gemessene Farbe in diesem Farbsystem zugeordnet wird, erhdlt man aus den
gemessenen Normfarbwerten XYZ, es gilt:

I = 116_]((%) — 16; a* =500 {f (;—n) —f(%)}? b* =200 {f (Y_:) _f(zz_n)}

(3.6)
Va ;q > 0,008856

mit =
F@D =07 087444 14 < 0,008856

Xn, Yo und Z,, hdangen von der verwendeten Lichtart und dem Beobachter ab. Fir die Normlichtart
D65 gelten fiir den CIE 2°-Normbeobachter z. B. die Werte X, = 95,047, Y,, = 100,00 und
Z, = 108,883.

Die dritte Wurzel fir die Funktion f(q) ist eine Anndherung an die durch das Weber-Fechner-Gesetz
beschriebene logarithmische Anderung des physiologischen Farbreizes [Kle04]. Der Ubergang zu
einer linearen Funktion an der Stelle ¢ = 0,008856 ergibt sich aus Uberlegungen von H. Pauli zur
Stetigkeit von f(q) [Pau76].
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Farbmessung

Nach der deutschen Norm zur Farbmessung (DIN 5033-1) ist Farbe ein durch das Auge vermittelter
Sinneseindruck, wobei das Wort ,Farbe” entweder fiir den Sinneseindruck oder fir ein Farbmittel
steht. Farbe ist das Ergebnis der physikalischen Veranderung des Lichtes durch Farbmittel, welches
vom Auge als Farbempfindung durch die unmittelbare Reizung der Netzhaut empfunden und vom
Gehirn interpretiert wird (siehe Abb. 37).

Beleuchtung
Auge Gehirn

Blau-Rezeptor

Objekt

g

Griin-Rezeptor

Farbreiz Farbempfindung
(roter Apfel)

Rot-Rezeptor

Abbildung 37 Die visuelle Farbempfindung [Kon98]

Grundsatzlich wird zwischen der Lichtquellenwahrnehmung und der Probenwahrnehmung, also der
Wechselwirkung von Licht und Materie, unterschieden. Dabei wird auch bei der Probenwahrneh-
mung von nicht selbstleuchtenden Materialien die Anwesenheit von Licht vorausgesetzt, welches auf
die Oberflache fillt, um deren Farbe wahrnehmen zu kénnen. BekanntermafRen ist bei der Abwesen-
heit von Licht keine Farbe zu sehen. Die Farbe einer Probe hidngt neben der GréRe malgeblich von
der Streuung an der Oberflache bzw. der Absorption des Materials ab. Ist keine Absorption vorhan-
den, aber fir jede Wellenldnge die Streuung konstant, erscheint ein Material als Weil}, sonst wird
dies als bunt empfunden.

Das grundlegende Problem ist, dass je groRRer die Streukraft eines Materials und damit verbunden
der Anteil des zuriickgesendeten Lichtes ist, sich die Eindringtiefe des Lichtes in das zu charakterisie-
rende Material um so kleiner gestaltet. Dem entsprechend geringer ist dann der Einfluss von Licht
absorbierenden bzw. koloristischen Eigenschaften einer Probe. Die Streukraft einer Probe hangt
neben den koloristischen Eigenschaften eines Materials auch von der TeilchengréRe ab. Nach Unter-
suchungen von L. Gall steigt die Streuung mit zunehmender TeilchengréRe an, das Maximum wird er-
reicht, wenn die TeilchengréRe der Wellenldnge des Anregungslichtes entspricht, danach nimmt die
Streuung wieder ab [Gal71]. Diese Abhangigkeit wird aber an dem Punkt unerheblich, wenn die Vo-
raussetzung gilt, dass eine Probe genligend dispers ist. Als dispers, also fein verteilt gilt bereits derje-
nige Stoff, dessen PartikelgroRe < 100 um ist, Beispiele hierfilir sind Mehl oder Puder. Ein anderes
Problem stellen zu stark absorbierende Materialien dar. Von solchen Materialien ist zu sprechen,
wenn der Reflexionsgrad einer Probe ein bestimmtes Mal} unterschreitet, da in diesem Fall die nutz-
bare Lichtausbeute zu gering wird. Des Weiteren ist die Intensitdtsverteilung des an einer Oberflache
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reflektierten Lichtes stark winkelabhangig, typischerweise ist die Rickstreuung diffus. Deshalb muss
bei der Messung eine Blendung des Beobachters/Sensors durch eine Spiegelung an der Oberflache
der zu untersuchenden Probe grundsatzlich vermieden werden.

Axiome zur Farbmessung

Drei Faktoren beeinflussen die Messergebnisse malRgeblich. Erstens die spektrale Energieverteilung
des Lichts der Anregungslichtquelle, zweitens die physikalischen Wechselwirkungen des Lichtes mit
dem Material, d. h. die resultierende spektrale Absorption, Streukraft, Remission und Transmission
und drittens die Farbwahrnehmungsfiahigkeit des Beobachters bzw. des Sensors.

Die geeignete Auswahl der Spektralbander eines Sensors ist damit entscheidend fiir die Qualitat der
Messergebnisse. Die Art der Lichtquelle wird meist durch das Anwendungsgebiet vorgeben. Weitere
Faktoren, die die Messergebnisse beeinflussen, sind der Glanzgrad und die Oberflachenstruktur so-
wie die Farbe direkt benachbarter Objekte [Eva48]. Zu den Einschrankungen spektroskopischer De-
tektion zahlt neben zu geringen Stoffmengen bzw. zu stark durchmischten Stoffen auch die Frage,
welche Umwelteinfliisse das Material fir eine eindeutige Charakterisierung unbrauchbar machen
kénnten?

Es sollten daher folgende Axiome zur Messung bericksichtigt werden:

1. Es liegt eine ausreichende Menge der zu untersuchenden Substanz vor.
2. Die Messoptik erfasst ausschlieRlich die Probe.

3. Die Messunterlage bzw. der Untergrund ist spektral total absorbierend oder die Probe
weist eine ausreichende Materialstarke auf, die ein Durchscheinen des Untergrundes un-
moglich macht.

4. Aus Punkt 3 ergibt sich demnach, dass das reflektierte Licht ausschlielich von der zu unter-
suchenden Probe stammen muss, unter der Voraussetzung, dass die Anregungslichtquelle
vollstandig vom Detektionspfad entkoppelt wurde.

Bzgl. Axiom Nr.1 stellt sich die Frage wie grol, die Menge der gemessenen Partikel des zu untersu-
chenden Materials sein muss, um eine Probe eindeutig charakterisieren zu kénnen, bzw. um Ulber-
haupt ein auswertbares Messergebnis zu bekommen.

Es gelten Messergebnisse als auswertbar, bei denen das S/N-Verhiltnis > 1 ist. Die Mindestmenge
eines Materials ist zudem abhangig vom spektralen Transmissionsverhalten. Bei einem zu hohen
Transmissionsgrad kann die Reflexion des eingestrahlten Lichtes vom Messgrund zur Uberlagerung
der Reflexion des zu untersuchenden Materials fuhren. Es muss vermieden werden, dass die Probe
vom Messgrund aufgrund der Uberlagerung in der Reflexion nicht mehr eindeutig unterschieden
werden kann, weil das Signal zu stark lGberlagert wird.
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Durch den Einsatz eines realen Testenvironments anstelle des fiktiven Messsystems soll in diesem
Zusammenhang untersucht werden, ob es zu falsch positiven bzw. falsch negativen Resultaten kom-
men kann. Der gemessene Photostrom ist ein Summensignal, das sich aus beliebigen linearen Kom-
binationen zusammensetzten kann. Also wurde damit begonnen, fiktive Kombinationen zu berech-
nen, bei denen E (1) und S(1) konstant sind und r(A) variiert wird. Ausgangspunkt ist eine real exis-
tierende Probe, um P einmalig messen zu kdnnen. Zu kldren ist, ob die so bestimmten metameren
Reflexionsverldufe in der Natur iberhaupt vorkommen kdénnen, oder ob diese sich nicht schon rein
optisch z.B. durch eine andere Farbe von den weiBlichen Pulverproben des Testdatensatzes unter-
scheiden?

Ein MelRsystem zur Farbmessung muss zudem in der Lage sein zu bestimmen, aus welchen Lichtstrah-
len sich das reflektierte Summensignal zusammensetzt. Dabei spielt es keine Rolle, mit welchen spek-
tralen Bestandteilen die gemessene Farbe beschrieben wird, es kann sogar mehrere lineare Kombi-
nationen geben, solange der zugewiesene Farbort im Farbsystem metamer zum Original ist. Denn es
geht weniger darum, dass die Messung der Natur immer dhnlicher wird im Sinne einer exakten Farb-
reproduktion, d. h. die exakte Nachbildung der visuellen Farbempfindung. Das Ziel ist es, Farbe mog-
lichst exakt beurteilen zu kénnen.

Durch welche gezielten Manipulationen ldsst sich das MeRsystem beispielsweise bei der Detektion
von Drogen manipulieren? Zu den Umwelteinflissen, die die eindeutige Erkennung einschranken ge-
horen Verfarbungen durch Sonnenlicht oder manipulativ durch starke UV-Lampen. Weiterhin gehort
die Oxidation des Materials bei Kontakt mit Sauerstoff zu den erkennungseinschrankenden Faktoren.
Natirlich ergeben sich darliber hinaus auch eine noch gréRere Anzahl von Méglichkeiten der Mani-
pulation. Eine Moglichkeit bietet der Austausch der obersten Schicht gegen ein harmloses Material,
sodass zum Beispiel nur im Kern der Probe die Drogen sind. Man kénnte das Material kiinstlich ein-
farben oder stark reflektierende Partikel beimischen, die die Reflexion des eigentlichen Materials
Uberstrahlen. Bezogen auf das erwadhnte Beispiel des Drogenschmuggels ist es grundsatzlich aber
vollkommen unwichtig, ob die Drogen bewusst oder oder durch den langen Transportweg verandert
worden sind, denn am Ende wird eine Substanz gemessen, die keiner anderen in der im MeRsystem
hinterlegen Datenbank entspricht. Trivial ist, dass ab einem gewissen Grad der Durchmischung che-
misch gesehen eine andere Substanz vorliegt, die sich auch chemisch als solche nachweisen lasst. Tri-
vial ist auch, dass es ab einem gewissen Grad der Durchmischung einfach zu unrentabel ist, Drogen
auf diese Weise zu schmuggeln, da die Menge des geschmuggelten Materials zu gering ist und zudem
antiproportional die Kosten fiir die anschlieRende Extraktion steigen. Damit verbunden ist natirlich
das Risiko einer ungewollten Kontamination, die die Qualitdt des geschmuggelten Materials negativ
beeinflusst. Damit kann die Wahrscheinlichkeit, dass sehr stark durchmischte Proben in der Praxis
auftauchen und damit detektiert werden missen als duRerst gering eingeschatzt werden. Fir den
unwahrscheinlichen Fall, dass doch so eine Substanz bei Kontrollen auftaucht, bleibt immer noch die
Moglichkeit, dass das MeRsystem die Probe nicht eindeutig erkennt und dann als eine unbekannte
und damit potenziell gefdhrliche Substanz einstuft. Dies geschieht in Abhangigkeit des Wertes, den
die Zugehorigkeitsfunktion zurtickliefert. Geht man davon aus, dass die Datenbank alle von der Le-
bensmittelbehoérde zugelassenen Genuss- und Lebensmittel kennt und in einem reprasentativen Um-
fang alle haufig aufgefundenen Drogen und Drogenmischungen kennt, so stellt eine nicht charakteri-
sierbare Probe keinen Informationsverlust dar.

51



Farbmetrik

52

Farbmessung nach dem Gleichheitsverfahren

Bei der Farbmessung wird grundsatzlich zwischen dem Gleichheitsverfahren, dem Spektralverfahren
und dem Dreibereichsmessverfahren unterschieden. Das Gleichheitsverfahren, auch bekannt als
Abmusterung, ist eine subjektive, da visuelle Methode der Farbmessung und entspricht in wesentli-
chen Zigen den Nachmischversuchen zur Ermittlung des Normbeobachters [New57].

Farbmessung nach dem Dreibereichsverfahren

In technischen Anwendungen haben sich das Spektral- und das Dreibereichsmessverfahren durchge-
setzt. Beim Dreibereichsverfahren bzw. der Tristimulus Methode werden 3 Farbwerte durch eine
photometrische Messung bestimmt. Uber einen vorgeschalteten Filter wird die spektrale Empfind-
lichkeit einer Photozelle den Normspektralwertkurven x(4), ¥(1) und Z(1) des farbmesstechnisch
ermittelten CIE-Normbeobachters moglichst angenahert (siehe Abb. 38).

Lampe

MeBgerat

Photozelle '

Filterscheibe

Abbildung 38 Farbmessung nach dem Dreibereichsverfahren [Sch75]

Entsprechend der DIN 5033 Teil 6 muss die Transmission der Filter der Luther-Bedingung entspre-
chen. Fiir die Transmissionsgrade 7, (1), 7, (1) und 7,(4) der Filter gilt demnach:

_ %) _ o) e Z()
TX(A) B Sabs(4) Ty (A) B Sabs(A) TZ(A) N Sabs() (3.7)

Dabei entspricht S,;,;(1) der spektralen Empfindlichkeit der Photozelle im ungefilterten Zustand. c,,
¢y und ¢, sind empirisch bestimmte Geratekonstanten.

Die Qualitat der Messungen nach dieser Methode wird limitiert durch die Schwierigkeiten bei der
technischen Realisierung geeigneter Kombinationen aus Photozelle und Filter [Jun92]. Dabei muss
der Filter neben der Einhaltung der Luther-Bedingung moglichst exakt die Normspektralwertkurven
nachbilden und die Abweichung der tatsachlich verwendeten Lichtquelle und der angenommenen
Normlichtart korrigieren.
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Farbmessung nach dem Spektralverfahren

Das Spektralverfahren zahlt zur genauesten Methode zur Farbmessung. Die wichtigsten Bestandteile
bei diesem Messverfahren sind eine homogene Weillichtquelle mit einem kontinuierlichen Spek-
trum, ein Monochromator um die Intensitat der Remission in Abhangigkeit von der Wellenlange be-
stimmen zu kdénnen und eine Photozelle (siehe Abb. 39). Die Probe wird wiederholt monochroma-
tisch beleuchtet, dabei wird der gesamte VIS-Bereich durchfahren, typische Schrittweite 5-10 nm.
Aus den schrittweise gemessenen spektralphotometrischen Werten missen noch die CIE-
Normfarbwerte errechnet werden, die sog. valenzmetrische Auswertung.

Monochromator
Lichtquelle

Verstarker

i «
/

Fotozelle

Galvanometer

Standard

Abbildung 39 Farbmessung nach dem Spektralverfahren [Sch75]

Fir die valenzmetrische Auswertung der physikalisch gemessenen spektralen Remissionswerte wird
nun nach DIN 5033 Teil 4 das Integral tiber das Produkt aus der Farbreizfunktion ®; = S; - (1) und
den jeweiligen Normspektralwertfunktionen x(4), y(4) und z(1) der verwendeten Normlichtart ge-
bildet, fir die Normfarbwerte XYZ gilt demnach:

(3.8)
X =kf [ @D, xx()dA Y = kf [ @, xy(1)dA Z=kf [®,*2z(1)dA
. . _— L 100
mit dem Normalisierungsfaktor k fur die Helligkeit kf = TSy Oaa (3.9)
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Farbabstandsmessung

Bei technischen Verfahren zur Farbabstandsmessung, also dem Dreibereichs-und dem Spektralver-
fahren, erfolgt zuerst die rein physikalische Messung der Intensitat der Strahlung einer Lichtquelle
oder die Rickstrahlung einer beleuchteten Probe, bevor im zweiten Schritt die Auswertung erfolgen
kann. Es muss also eine Aussage dariiber getroffen werden, ob die gemessene Probe und die Ver-
gleichssubstanz bzw. genormte Proben voneinander abweichen und wenn ja, wie stark. Auf diese
Weise ist zu entscheiden, ob die Abweichung innerhalb einer vorher definierten Toleranz liegt. Basis
fur die Farbabstandsmessung bildet die von Erwin Schrédinger spezifizierte Vektordarstellung von
Farbe [Sch20]. Nach Schrodinger entspricht der Farbwert dem Absolutwert eines Vektors zu einem
Farbort in einem Farbsystem, wobei fiir jedes Farbsystem der vektorielle Ursprungsort individuell
festgelegt werden muss.

Die Richtung des Vektors bestimmt die Farbart und die Lange des Vektors die Sattigung. Basis fir die
Entwicklung der vektoriellen Darstellung bildet die trichromatische Theorie nach Young und Helm-
holz beruhend auf den GraRmannschen-Gesetzen, wonach sich alle Farben aus drei Primarfarben mi-
schen lassen [You01, Hel67].

Bei der Bestimmung des Farbabstandes muss die Struktur des zugrunde liegenden Farbsystems be-
ricksichtigt werden. Insbesondere Korrekturen zur visuellen Gleichabstandigkeit haben zu mehr als
20 unterschiedlichen Farbabstandsformeln gefiihrt (vgl. [Cho00]). Das Ziel aller dieser Farbabstands-
formeln ist ein numerisches Endresultat, mit dem die Art und GroRe des Farbabstandes zwischen
einer Probe P und einem Bezugswert B so beschrieben werden kann, dass der resultierende Zahlen-
wert bezogen auf die visuelle Wahrnehmung stets die gleiche Bedeutung erhélt [Dav53].

Soll z. B. der Farbabstand im CIE-L*a*b* Farbsystem berechnet werden, ergibt sich der numerische
Farbabstand AE,;, nach dem dreidimensionalen Satz des Pythagoras:

AE, = /(AL*)? + (Aa*)? + (Ab*)? (3.10)

Der numerische Wert und das Vorzeichen der Farbdifferenz zwischen einer Probe P und einem Bezug
B lassen sich kolorimetrisch interpretieren, es gilt:

AL* = Lp — Ly, > 0 bedeutet ,heller” und < 0, dunkler”
Aa* = ap — ag, > 0 bedeutet ,roter” und < 0 ,griner” (3.11)
Ab* = bp — by, > 0 bedeutet ,gelber” und < 0 ,blauer”

Aufgrund der vorgenommenen nicht linearen Korrekturen zur Verbesserung der physiologischen
Gleichabstandigkeit gilt die obige Beziehung flr den Farbabstand AE,;, nur fur Farbdifferenzen < 5.
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3.4

Zusammenfassung

Die jingsten Entwicklungen im Bereich der Farbsensoren und die kontinuierliche Steigerung der Re-
chenleistung von Mikroprozessoren hatten und haben einen enormen Einfluss auf die Methoden der
kolorimetrischen Analyse. Die Remissionsmessungen zur Charakterisierung von Materialien beruhen
auf den physikalischen Eigenschaften eines Materials, die zu einer subtraktiven Veranderung des ein-
gestrahlten Lichtes flihren, dhnlich einem spektralen Fingerabdruck. Ein Farbsystem ermoglicht es
auf mathematische Weise festzustellen, ob zwei Proben gleich sind bzw. zu bestimmen welcher Be-
zugswert der gemessenen Probe am dhnlichsten ist. Die Entwicklung von vollstandig mathematisch
beschreibbaren Farbsystemen und die vektorielle Darstellung des Farbortes flihrten zu einer deutli-
chen Steigerung der externen Separation gegeniber klassischen Farbsammlungen. Die externe Sepa-
ration ist dabei dquivalent zur Anzahl der unterscheidbaren Materialen bis zur Grenze der Metame-
rie, die abhangig vom Messverfahren ist.
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4 Die analytische Auswahl der Spektralbander

Neben den am IMT entwickelten multispektralen Photodioden existiert eine uniibersehbare Fiille
unterschiedlichster Sensoren fiir jede nur denkbare Anwendung, mit denen nahezu jede beliebige
Kombination der spektralen Empfindlichkeit bzw. der Spektralbdnder realisiert werden kann. Die
mit Multispektral-Dioden erzielbaren Ergebnisse im Bezug auf die Anzahl der realisierbaren spek-
tralen Bander lassen sich nicht mehr mit den gangigen trichromatischen Methoden aus der Farb-
metrik analysieren. Die analytische Farbmetrik bietet nur die Moglichkeit, trichromatische Sensor-
antworten in einem Farbraum darzustellen und damit auswertbar zu machen. Diese Limitierung auf
drei Spektralbander beruht auf der Definition des Begriffes von Farbe als Sinneseindruck, welcher
auf der Netzhaut des menschlichen Auges hervorgerufen wird [Ric81]. Die aus der Farbmetrik be-
kannten Methoden zur Charakterisierung benétigen zudem immer einen Bezugspunkt, was bedeu-
tet, dass das Optimum vorher bekannt sein muss. Dies ist in der Farbmetrik der sog. Normbeobach-
ter nach DIN 5033-2.

Zur analytischen Auswahl der Spektralbander wird ein Verfahren bendétigt, mit dem multispektrale
Sensoren untereinander und mit gangigen trichromatischen Sensoren verglichen und bewertet
werden kénnen, unabhdngig von der Anzahl der verwendeten Spektralbdnder. Fiir die Evaluierung
der Verfahren soll am Beispiel einer gegebenen durchstimmbaren a-Si:H Photodiode die beste
Kombination der spektralen Bander bestimmt werden. Ziel ist die Steigerung der Messgenauigkeit
flir Anwendungen in der Oberflacheninspektion bzw. zur Charakterisierung von Materialien.

4.1 Die elektrische und optische Charakterisierung

Die Qualitat des im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Verfahren zur Performance-Steigerung mul-
tispektraler Systeme bzw. die allgemeine Beschaffenheit analytischer Verfahren fiir das Reenginee-
ring von optoelektronischen Bauteilen hdangt malRgeblich vom exakten physikalischen Verstandnis
der verwendeten Bauteile ab.

Die elektrische und optische Charakterisierung der Bauteile liefert dabei wichtige Erkenntnisse, die
die Grundlage fiir Entscheidungen bei der elektrischen und optischen Modellierung darstellen. Die
wichtigsten CharakterisierungsgrofRen sind der Photostrom sowie die daraus abgeleitete spektrale
Empfindlichkeit S,,s und der Quantenwirkungsgrad 7,. Die elektrische Charakterisierung erfolgt
Uber die Messung der IU-Kennlinie. Aus der Differenz des Photo- und Dunkelstroms lasst sich die
Dynamik bestimmen. Eine hohe Dynamik verbessert das Signal-Rauschverhalten. Die Steigung n der
IU-Kennlinie ist ein Mal3 fiir die Defektdichte des Halbleitermaterials, es gilt:
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U i 1
— q thke.;mtsch % = (4 1)

Die optische Charakterisierung erfolgt durch die Messung der spektralen Empfindlichkeit. Dabei
wird die Photodiode tiber einen weiten Wellenlangenbereich monochromatisch beleuchtet und der
Photostrom j gemessen. Aus den Werten fir die spektrale Empfindlichkeit ;3¢ kann der Quanten-
wirkungsgrad 1 bestimmt werden.

Mg =" % % * Sabs(M) (@2)

Insbesondere bei den komplexen Multilayer-Strukturen einer pi*n Diode mit einer stufenweisen bis
kontinuierlichen Regelung der Dotierstoffe wahrend der Abscheidung (PECVD-Verfahren) bilden die
Messungen zur spektralen Empfindlichkeit S,;s , der Photostromdichte j und dem Rauschverhalten
wichtige Erkenntnisse fiir den nachsten Schritt des Reengineerings. Das Bandgap-Engineering er-
folgt Uber die Abscheidedauer t und den Gasfluss j. Die Zeit t der Epitaxie ergibt die Schichtdicke
und die Steuerung des Gasflusses j in sscm von Silan (SiH4) gemischt mit Diboran (B,Hs), Phosphin
(PH3) oder Carbon (CH,) beeinflussen den Konzentrationsgradienten, es gilt:

. dc

]~ D E (4.3)
Wobei D die materialspezifische Diffusionskonstante und dc/dz der Konzentrationsgradient senk-
recht zur Oberflache ist. Neben der elektrischen Modellierung, die das transiente Verhalten be-
stimmt, tritt die optische Modellierung, da eine Diinnschichtdiode ein komplexes optisches Schicht-
system mit Schichtdicken im Bereich der sichtbaren Strahlung bildet.

Die gdngige Bestimmung der Hell-/Dunkelkennlinie (Dynamik), der spektralen Empfindlichkeit S;¢
und des Quantenwirkungsgrades 7, liefern keine geeigneten Aussagen, die auf die besondere Eig-
nung des einen oder anderen Sensortyps fiir das gewahlte Anwendungsszenario schlielen lassen.
Das Ziel ist die Entwicklung eigener Kriterien, mit denen Sensoren im Hinblick auf eine spatere
automatisierte Auswahl geeigneter Spektralbdnder eines gegebenen Sensors bewertet und vergli-
chen kdénnen.

Voriiberlegungen

Die folgenden Berechnungen und Messungen wurden im VIS-Bereich durchgefiihrt, da das Basis-
material der Multispektral-Diode (amorphes Silizium) aufgrund des Bandabstandes (1,7 eV) kein
Licht im NIR-Bereich und aufgrund des geringen Absorptionskoeffizienten kein Licht im UV-Bereich
detektieren kann. Dies stellt aber keine Einschrankung fiir die entwickelten Kriterien zur analyti-
schen Auswahl der spektralen Bander eines Sensors mit moglichst hohem Informationsgehalt dar.
Die Algorithmen wurden bewusst so allgemein gehalten, dass diese fiir multispektrale MeRsysteme
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aller Art in allen Wellenlangenbereichen eingesetzt werden kdnnen, insofern die spektralen Daten
der Lichtquelle und des Reflexionsverhaltens des Materials in ebendiesem Bereich vorliegen.

Fiir die Evaluierung des Verfahrens zur analytischen Auswahl der Spektralbdander wird ein Test-
datensatz bendtigt. Die grundlegende Idee zum Testdatensatz stammt aus den Untersuchungen
von Bohnert, der Drogen anhand lhrer farbmetrischen Werte im Lab-Farbraum charakterisiert hat
[Boh99]. Den Ausgangspunkt bildet demnach eine Gruppe von weiRlichen Pulverproben mit unter-
schiedlichem Gefahrdungspotenzial (siehe Abb. 40). Insbesondere bei Drogen musste berticksich-
tigt werden, dass diese nur in den seltensten Fallen in reiner Form auftreten, daher wurden auch
sog. Streckmittel in den Datensatz aufgenommen.

Die erste Gruppe bilden Streckmittel, die ebenfalls eine berauschende Wirkung haben und damit
unter das Arzneimittel- bzw. das Betdubungsmittelgesetz fallen und deshalb z. B. bei Flugreisen
nicht im Handgepack mitgefiihrt werden diirfen bzw. bei der Gepackkontrolle deklariert werden
miussen (outlawed extenders).

Die zweite Gruppe bilden haushaltsnahe Materialen, die frei verfligbar sind und deren Mitnahme
legal ist, die aber haufig als Streckmittel eingesetzt werden, und die nicht zu den normalen Ge-
nussmitteln wie Dextrose, Fructose oder dhnlichen gehoren. Somit kénnen diese Misstrauen bei
einer Kontrolle erwecken (common household extenders).

Die dritte Gruppe bilden typische Haushalts- und Genussmittel, die nur selten als Streckmittel Ver-
wendung finden und deren Mitnahme im Handgepéck erlaubt ist (common household substances).

common household substances

baking salt refined  dextrose dextrose dextrose  dextrose

ety soda sugar (pure) (vitamin C) (calcium) (magnesium)

common household extenders

ASA paracetamol

cellulose lucose  lactose fructose vitamin C saccharose
2 (tablet) (tablet)

outlawed extenders

The measurements were carried
out with a spectrophotometer,

paracetamol procaine lidocaine mannitol Konica Minolta (CM-2500c).

ASA (pure) (pure) phenacetin

strictly prohibited drugs other

amphetamine* ecstasy* diatomine

*measurements were carried out in cooperation with the police

Abbildung 40  Uberblick iiber die untersuchten weiBlichen Pulverproben des Testdatensatzes
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Bei der Zusammenstellung des Testdatensatzes wurde darauf geachtet, dass diese nur schwer vom
Auge unterschieden werden kdnnen. Dieser Umstand ist immer dann gegeben, wenn der Farbab-
stand AE,,;, kleiner als 0,5 ist, d.h. zwischen diesen beiden Farben ist fir einen menschlichen Beob-
achter kein bis fast kein Unterschied bemerkbar (siehe Tab. 1).

Der Wert des Farbabstandes AE,;, ist dquivalent zum euklidischen Abstand zweier Proben in einem
Farbraum bzw. einer gemessenen Probe und deren Bezugswert. Aufgrund der nicht linearen Kor-
rekturen eines Farbraums zur Erlangung einer sinnesphysiologischen Gleichabstandigkeit gibt es zu
jedem Farbraum eine eigene Farbabstandsformel, sodass die Zahlenwerte nur innerhalb eines
Farbraums vergleichbar sind [Ber94]. Die quantitative Angabe des Farbabstandes AE}, in Tabelle 1
bezieht sich auf den Farbabstand im L*a*b*-Farbraum.

AE,, Bewertung
<0,5 kein bis fast kein Unterschied
0,5-1,0 Unterschied kann fiir das gelibte Auge bemerkbar sein
1,0-2,0 merklicher Farbunterschied
2,0-4,0 wahrgenommener Farbunterschied
4,0-5,0 wesentlicher Farbunterschied, der selten toleriert wird
>5,0 die Differenz wird als andere Farbe bewertet

Tabelle 1  Sinnesphysiologische Bewertung des Farbabstandes AE,;, [Wik12]

Flr die CIELAB Farbabstandsformel gilt:

AE}, = \/(AL*)? + (Aa*)? + (Ab*)? (4.4)
In diesem Kontext gilt flr die Farbdifferenz zwischen einer Probe P und einem Bezug B gilt:
AL* = Lp — Ly, Aa* = ap — ag, Ab* = by — by (4.5)

Den Ort, dem eine gemessene Farbe in diesem Farbraum zugeordnet wird, erhalt man aus den ge-
messenen Normfarbwerten XYZ, es gilt:

r=116-f(F)-16 o =500{f ()~ £ ()} b =200{f () - f ()}

Va ;q > 0,008856

16 (4.6)
7,787 x q + e 4 < 0,008856

mit f(q) =

Xy, Y, und Z,, hdngen von der verwendeten Lichtart und dem Beobachter ab. Fiir die Normlichtart
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D65 gelten fir den CIE 2°-Normbeobachter z. B. die Werte X, = 95,047, Y,, = 100,00 und
Z, = 108,883. Aufgrund der vorgenommenen nicht linearen Korrekturen zur Verbesserung der
physiologischen Gleichabstandigkeit gilt die obige Beziehung fur den Farbabstand AE,, nur fur
Farbdifferenzen < 5.

Legt man flr farbmetrische Untersuchungen nur Proben aus einer Farbgruppe zugrunde, ist per De-
finition der Farbabstand sehr klein. In ersten Versuchsreihen erfolgte die Charakterisierung von Ma-
terialien lber die Maximum-Likelihood-Methode unter Verwendung von Vergleichssubstanzen
bzw. von genormten Proben [Hel08]. Beschrankt man sich bei der Charakterisierung auf die de-
skriptive Farbmetrik, so ist festzustellen, dass die Zuordnung der Proben nicht immer eindeutig
moglich ist (siehe Abb. 41). Vergleicht man zwei Proben mit dem Bezugswert L* = 38, a* = 29 und

*

b* = —80 so erhdlt man fiir beide Proben denselben Wert fiir den Farbabstand AE;;, =

Probe 1

Probe 2

Abbildung 41 Beispiel zweier Proben, bei denen keine eindeutige Zuordnung méglich ist

In einem weiteren Versuch wurde ein Datensatz aus 14 Proben vermessen. Zur Anwendung kamen
folgende Gerate: das Konica Minolta Spektrophotometer CM2500c, das Mazet Jencolor MTCS-ME1
Evaluation Board mit einem 6 Farb True Color Sensor vom Typ MTCSICS in der Werkseinstellung
und mit optimierten Einstellungen [Wan10]. Zu den Optimierungen zdhlen der WeiRabgleich, der
vor jeder Messreihe durchgefiihrt wird und die Bestimmung des Erwartungswertes x; gemall dem
Verfahren, wie es bei der Maximum Likelihood Erkennung verwendet wird.

In willkiirlicher Reihenfolge wurden alle Proben des Testdatensatzes einzeln vermessen und es
wurde jeweils der Bezugswert mit dem kleinsten Farbabstand bestimmt (siehe Abb. 42), fur
i=1[1,..,14] gilt:

AE(;bl = \/(Ljness - L;i)z + (a:ness - a;i)z + (br*ness - b;i)z
(4.7)
AEy, —=min[AEs, .., AE,, |
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aE l.

Probe
AE l. !.
8] 10]

l.

Abbildung 42  Testdatensatz

Der Farbabstand der Proben des Testdatensatzes wurde bewusst so gewahlt, dass die Proben
farbmetrisch betrachtet maximal dhnlich sind, d.h. AE;;, < 0,5. In Tabelle 2 wurden fiir jede der
gemessenen Proben die min-Werte von AE;bmin der so ermittelte Bezugswert eingetragen. Erfolgt

die Charakterisierung der Probe korrekt, ist die Nummer der Proben mit dem min-Wert identisch.

Spektrophotometer

P1 2 P2 8 P3 8 P4 9 P5 10

P6 10 P7 10 P8 10 P9 10 P10 10

P11 10 P12 10 P13 14 P14 14

MTCS-ME1 (Werkseinstellung)

P1 14 P2 14 P3 14 P4 14 P5 14

P6 14 P7 14 P8 14 P9 14 P10 14

P11 14 P12 14 P13 14 P14 14

MTCS-ME1 (optimiert)

P1 1 P2 2 P3 3 P4 4 P5 5
P6 6 P7 7 P8 8 P9 9 P10 10

P11 | 11 P12 12 P13 | 13 P14 | 14

Tabelle 2 Zuordnung der Ergebnisse nach der Charakterisierung zu den Proben P1-P14, griin hinterlegen
sind die Fille, in denen die Probe korrekt zugeordnet wurde
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Die Ergebnisse zeigen, dass eine eindeutige Charakterisierung einer Probe damit nicht realisiert
werden kann. Aquivalent zu den Untersuchungen von Bohnert et al.[Boh99] bestitigt sich die Aus-
sage, dass mit gangigen Farbsensoren eine photorealistische Reproduktion von Farbe zwar durch-
gefuhrt werden kann. Fir den Einsatz in der optischen Materialanalyse, also fiir die Erkennung von
spektralen Signaturen, ist dies aber unzureichend.

Farbsensoren sind optimiert fiir die Reproduktion von Farbe, d. h. die technische Nachbildung des
menschlichen Auges (Zapfensehen). Die guten Ergebnisse gangiger Farbsensoren bei der Reproduk-
tion von Farbe resultieren aus dem Sachverhalt, dass es irrelevant ist, aus welchen spektralen Be-
standteilen (Priméarvalenzen) die gemessene Farbe nachgemischt wird. Es kann sogar mehrere giil-
tige Kombinationen geben, solange die reproduzierte Farbe metamer zum Original ist. Dies ist fiir
Anwendungen in der Sicherheitstechnik aber nicht tolerierbar, da das spektrale Verhalten eines
Stoffes wie ein Fingerabdruck zu bewerten ist. Farbsensoren sind in der Regel nicht fiir das Erken-
nen und Klassifizieren von Materialien, sondern fiir eine wahrnehmungsaquivalente Wiedergabe
der Realitat optimiert.

Ein Verfahren zur analytischen Auswahl der Spektralbander muss in der Lage sein, bewerten zu
kénnen, ob eine optimale Kombination aus Sensor und Lichtquelle vorliegt. Eine Kombination der
spektralen Bander gilt als optimal, wenn erstens mdoglichst viele Materialien unterschieden werden
kénnen und zweitens die Charakterisierung zuverlassig erfolgt.

4.3 Das MaBR fiir die externe Separation

Da nicht alle untersuchten Sensoren real existieren und Messungen zeitintensiv sind, wurde die Be-
stimmung der externen Separation von verschiedenen Sensor-Lichtquellen-Kombinationen zum Teil
in einer virtuellen Testumgebung durchgefiihrt und nach erfolgreicher Evaluation erst spater mit
den realen Werten verglichen. Im ersten Schritt wurde der Photostrom fiir jedes spektrale Band
einer Sensor-Lichtquellen-Kombination berechnet. Der von einer Photodiode bestimmte Wert fir
die Photostromdichte j, hangt von der spektralen Empfindlichkeit S,;;(1) der Photodiode, dem Re-
flexionsverhalten r(1) der beleuchteten Oberfliche und der spektralen Strahlungsleistungsdichte
E (1) ab.

, A
j =, EQ)-1(2) - Saps(2) dA s (4.8)
Das zu verfolgende Ziel ist die Steigerung der externen Separation. Die externe Separation wird de-

finiert als diejenige Menge der unterscheidbaren Materialien m, welche spezifisch fir jede Sensor-
Lichtquellen-Kombination ist.

m = {vx;;i € N|3C,, € CIELAB} (4.9)
wobei: #tm=neN - o
und Vx; € Cy, = AEg, > 0
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Fiir die Berechnung der externen Separation werden fiir einen Sensor X mit einer Lichtquelle Y die
Photostrome fir jede der spektralen Empfindlichkeitskurven bzw. Bander Sy — S, berechnet. Fasst

man P(S,) — P(S,,) als n-dimensionalen Vektor P auf so erhilt man fiir jedes Material im Test-

datensatz einem Ort im Raum, der eindeutig durch den Vektor P beschrieben wird.

P(So) kf [, EQ) - So(D) - T(D) dA
P = P(§1) _ | kf [, EQ)-S;(D) - r(A) dA 10

P \kf , EQ)-Sa)- () )

mit dem Normalisierungsfaktor kf fiir die Luminanz:

100
kf = [EA)-So(A)r(A) dA

(4.11)

Wird dieser Schritt fir die unterschiedlichen Proben des Datensatzes wiederholt, so spannen die
Vektoren einen n-dimensionalen Korper auf, dessen Volumen V ein MaR fiir die externe Separation
ist (siehe Abb. 43).

Abbildung 43  Fiir einen 3-,,Farb“-Sensor ergeben sich somit 3 Werte, die in einem Vektor P gespeichert
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Um aus den Vektoren fir jede der Probe des Testdatensatzes das Mal fiir die externe Separation
flir eine Sensor-Lichtquellen-Kombination bestimmen zu kénnen, werden die Vektoren nacheinan-
der in die Spalten einer Matrix M eingetragen. Der Eigenwert der Matrix M entspricht dabei dem
Volumen V des n-dimensionalen Korpers, welcher durch die Vektoren aller Proben des Testdaten-
satzes aufgespannt wird. Im Allgemeinen ist die Matrix M nicht quadratisch. Zur Berechnung des
Eigenwertes wird die Matrix M mit der transponierten Matrix MT multipliziert, fiir das Volumen V
gilt demnach:

V= .det(M - MT) (4.12)

Um auch multispektrale Systeme mit einer unterschiedlichen Anzahl an Spektralbandern verglei-
chen zu kénnen, wurde der Parameter ACL definiert als das dimensional normierte Volumen der
Punktwolke (engl. cloud), die nach Vermessung des Probensatzes als n-dimensionales Parallelepi-
ped aufgespannt wird.

Die Normierung der Dimension gewahrleistet eine Vergleichbarkeit von multispektralen Systemen,
die eine unterschiedliche Anzahl an spektralen Bandern verwenden. Der Korrekturfaktor f,, be-
schreibt die Anderung des Volumens V eines n-dimensionalen Kérpers in Abhéngigkeit von n, der
Anzahl der verwendeten Spektralbander (siehe Abb. 44).

625 o

Fir die Funktion f,, giltmitn € N >3: f, = ey

174 (4.13)

Damit kann das dimensional normierte Volumen der Punktwolke definiert werden als:

4n—3
=>ACL= |7V (4.14)

800 -

600 4
— — 3dim.
% — 4dim.
K= 5dim.
g 4001 — 6dim.
= — 7dim.
e 8dim.

200+

0 10 20 30 40 50 60 70 X

by a factor of x modified length of a vector

Abbildung 44 Die Anderung des Volumens eines n-dimensionalen Kérpers in Abhiingigkeit von der Anzahl
der Spektralbinder
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Die Auswahl der Spektralbander mit ACL

Basis fiir die Untersuchung zur Auswahl geeigneter Spektralbander zur Performance Steigerung bil-
dete ein 8 Farbsensor (Typ 2ramp_P7) von A. Bablich [Bab12a]. Zur Bestimmung von ACL,,,, Wur-
de die externe Separation fir alle 216 Kombinationen mit 3-8 Bandern berechnet, um die Frage zu
beantworten, ob wirklich alle 8 spektralen Bander bendtigt werden. Sollte dies nicht der Fall sein,
gewinnt die Frage nach der besten Kombination an Relevanz. Gesucht wurde ebenfalls nach Ge-
meinsamkeiten und Unterschieden, die sich bei Vergleich der Kombinationen der spektralen Ban-
der und der Beleuchtungsart mit einem hohen und einem niedrigen Wert fir ACL ergeben, (siehe
Tab. 3).

Bander | Bias Spannungen [V] Beleuchtungsart ACL
3 1,3,7 AM 1.5 2,5
4 1,359 AM 1.5 5,23
5 1,3,5,9,12 AM 1.5 4,27
6 1,3,5,7,9,10 AM 1.5 0,93
7 1,3,5,7,9,10,11 AM 1.5 0,22
8 1,3,5,7,9,10,11, 12 AM 1.5 0,34
4 13,59 LED warm weiR (real) 2,99
4 1,3,59 Hg-Dampf-Lampe (real) 3,07
4 1,3,5,9 GlGhlampe (real) 12,05
4 1,3,5,9 Norm A 14,86
4 1,3,59 Halogenlampe (real) 19,56

Tabelle 3  Uberblick iiber die untersuchten Sensor-Lichtquellen Kombination und deren Wert fiir die

externe Separation

Die Untersuchung ergab, dass bei diesem Sensor der maximale Wert fir ACL bei der Verwendung
von 4 Bandern erreicht wird. Es handelt sich bei diesen Bandern um diejenigen, die eine niedrige
Uberlappung und damit eine hohe lineare Unabhéngigkeit aufweisen. Dieser Zusammenhang wur-
de bereits messtechnisch von J. Zimmer et al. fur die bereits vorgestellte Art von multispektralen
Sensoren ermittelt [Zim99].

Projiziert man diese optimale Kombination in die XY-Ebene des CIE-Farbraums, féllt weiterhin auf,
dass der Schwerpunkt der vom Spektralfarbenzug eingeschlossenen Flache mit der Lage der unter-
suchten weilllichen Pulverproben tbereinstimmt.
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45 Grenzenvon ACL

Der Parameter ACL liefert nur die Information lber das Volumen V der Punktwolke, gibt aber kei-
nen Aufschluss Uber die Verteilung der Punkte bzw. Proben in der Wolke. Die Zuverlassigkeit bei
der Unterscheidbarkeit zwischen den Pulverproben hidngt dabei aufgrund des verwendeten Maxi-
mum Likelihood Verfahrens von der Verteilung der Proben im Raum bzw. in der Wolke ab (siehe
Abb. 45). Der Parameter ACL liefert keine Informationen (ber die Zuverlassigkeit bei der Charakte-
risierung einer Probe.

worst case optimal distribution

Abbildung 45 Best- und Worst-Case bei der Unterscheidbarkeit zwischen den Proben mit identischen Werten
fiir die externe Separation ACL

Eine weitere Einschrankung stellt die Endlichkeit des Testdatensatzes dar. Es gibt nicht immer ein
exaktes Gegenstlick zur gemessenen Probe in der Datenbank, weil es unmaoglich ist, alle Mischun-
gen abzubilden. Wendet man nun fiir die Charakterisierung eine Maximume-Likelihood-Erkennung
an und optimiert man die Messergebnisse unter Verwendung des Erwartungswertes, kann dies zu
einer falsch positiven Erkennung fihren. Das Maximum-Likelihood-Verfahren liefert immer ein Re-
sultat unabhéangig davon, ob die gemessene Probe ein Element des Datensatzes ist, oder ob eine
exakte Zuordnung lberhaupt moglich ist. Die Frage ist nun, wie groR die Messabweichung sein
darf, um Proben noch zuverlassig erkennen zu kénnen. Die Ursachen fiir Messabweichungen kon-
nen vielfdltig sein: Rauschen im Sensor, der Wellenlangendrift einer Lichtquelle, die Inhomogenita-
ten einer Probe oder durch Streulicht, um nur einige zu nennen.

Es muss also ein Parameter bestimmt werden, mit dem bewertet werden kann und durch den
nachvollziehbar ist, mit welcher ,Gewissheit” das gemessene Material fiir eine rein qualitative Be-
wertung der Zuverlassigkeit einem Sample aus der Datenbank zugeordnet werden konnte. Die Idee
zur Bestimmung eines solchen Parameters stammt aus dem Bereich der Fuzzy Mengen. Ein dhnli-
ches Problem wurde von Lotfi A. Zadeh bei der Definition der Menge aller groBen Menschen be-
trachtet [Zad65]. Verwendet man eine feste Grenze, z. B. 186 cm, dann wirden alle Menschen die
nur 185,9 cm groR sind zu den kleinen Menschen gezahlt werden. Gelost wird dieses Problem
durch die Verwendung einer Zugehdrigkeitsfunktion u.
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4.6 Die Zugehorigkeitsfunktion u

Uber die Einfiihrung einer Zugehérigkeitsfunktion bei der Charakterisierung soll folgendes Problem
vermeiden werden das bei der Maximume-Likelihood-Erkennung unter Berlicksichtigung des Erwar-
tungswertes auftritt. Dies soll am folgenden Beispiel verdeutlicht werden.

P ist eine gemessene Probe, die charakterisiert werden soll, S, S, und S, sind Samples aus einer
Datenbank, deren Lage im sensorspezifischen ,Farb“-Raum unter kontrollierten Bedingungen empi-
risch bestimmt wurde.

Im ersten Schritt wird der euklidische Abstand AEA zu allen Samples in der Datenbank bestimmt.
Im trivialsten Fall ist P ein Element des Datensatzes und eine Zuordnung zum Sample mit dem
kleinsten Wert AEA,,;, fur den euklidischen Abstand AEA ist eindeutig moglich (siehe Abb. 46).

P
AEAmin

X
Sp

a

I
S

C

Abbildung 46  Einfachster Fall: die gemessene Probe hat eine Entsprechung im Datensatz

Im Allgemeinen kann es aber vorkommen, dass es nicht moglich ist, die Probe exakt zu charakteri-
sieren, da die Abstande AEA, und AEA), fast gleich sind (siehe Abb. 47).

S P S,
X X X
AEA AEA,

| a |

N

Abbildung 47  Beispiel fiir eine Messung, bei der eine eindeutige Zuordnung nicht méglich ist
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Moglich ist auch, dass Proben vermessen werden, die sich nicht im Datensatz befinden. Dabei erge-
ben sich zwei Moglichkeiten. Die Probe P ist erstens kein Element des Datensatzes oder es liegt
zweitens ein Messfehler vor (siehe Abb. 48).

S
P AEA b

min

S

Abbildung 48 Beispiel fiir eine weitere Messung, bei der eine eindeutige Zuordnung nicht méglich ist

C

Wird der zuvor empirisch ermittelte Erwartungswert x; gemaR des Verfahrens, wie es bei der Ma-
ximum-Likelihood-Erkennung verwendet wird, bericksichtigt (siehe Abb. 49), so wird AEA, korri-
giert zu:

AEALEW =Y, s — xi + AEA, (4.15)

Daraus folgt, dass die Probe ,,scheinbar” exakt dem Sample S, zugeordnet werden kann.

= AEA,EW < AEA,

X Pkorr.

Abbildung 49  Beispiel fiir eine Messung unter Beriicksichtigung des Erwartungswertes

S

C

Hilfreicher wére eine Bestimmung, die dariiber informiert mit welcher Genauigkeit es sich wirklich
um den vermuteten Stoff handelt. Eine Zugehorigkeitsfunktion u sollte dabei folgendes Resultat lie-
fern:
#q(P) =0,51-5,
(4.16)
tp(P) = 0,49 -5,
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Fiir eine solche Zugehorigkeitsfunktion miissen drei Werte bestimmt werden. Im ersten Schritt wird
der euklidische Abstand AEA zu allen Samples in der Datenbank bestimmt. Dabei interessiert fir
die Bestimmung der Funktion das Sample S,,;, mit dem kleinsten Abstand AEA,,;, zur Probe P
sowie dasjenige mit dem zweitkleinsten Abstand S, ;, sowie die mittlere Streuung MP jeder Pro-
be, die selbst unter kontrollierten Laborbedingungen nicht vermieden werden kann (siehe Anhang
7.1). Der Wert fir MP bezieht sich demnach auf die mittlere Standardabweichung der Sensor-
Lichtquellen-Kombination, mit der bereits der Datensatz behaftet ist. In diesem Bereich kann man
nicht mehr entscheiden, ob es sich um unterschiedliche oder identische Proben handelt.

Mehrere Versuchsreihen haben gezeigt dass die Verwendung einer Geraden, bei der fur u(S; ;)
der Wert 0,5 gewahlt wurde, die plausibelsten Ergebnisse liefert (siehe Abb. 50). Damit folgt fur die
Zugehorigkeitsfunktion u:

1-0,5 -
nP) = £ AE Ay + (0,5 -

1-0,5 . _1)
P-1_AEAz i~ =1 AEA; g (4.17)

MP~1-AEA;

u(P) wird definiert als das MaR fiir die Zuverlassigkeit der Erkennung. Der Parameter u ist ein MaR
fur die Zuverlassigkeit, mit der die gemessene Probe P dem Sample S;,,;, mit dem geringsten eukli-
dischen Abstand AEA,,,;,, aus einer Datenbank zugeordnet werden konnte.

T}

-

/

l -
| o

.Kl i MP 1/AEA

Abbildung 50  Grafische Bestimmung der Zugehorigkeitsfunktion u

Eine Frage die sich aufdrangt, ist, warum der Wert fiir S, g; nicht unter 0,5 sinkt, denn mit wach-
sender Entfernung misste dieser Wert ebenfalls weiter sinken. Auch wenn der Einwand berechtigt
erscheint, ist er fur die Auswertung mit welcher eine Probe P dem Sample S;,in, also dem mit dem
geringsten Anstand, zugeordnet werden konnte nur von untergeordneter Bedeutung. Wichtig ist
nur der Wert, den die Zugehdrigkeitsfunktion u fiir S;,,;,, ausgibt. Sollte sich dieser Wert der Marke
von 0,5 anndhern, kann man davon ausgehen, dass die korrekte Zuordnung nur noch ein Produkt
des Zufalls ist.
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4.7

Zudem miissen noch ein paar Sonderfille abgefangen werden, z. B. wenn
Smin = Sak1 = = Snku
(4.18)

=u(P) =

" Smin

S|

In einem ersten Versuch wurde mit dem MMCS-Evaluationboard von der Firma JenColor, das mit
einem 8 Farbsensor bestlickt ist bei dem sich einzelne Farbkanale in beliebiger Kombination ab-
schalten lassen, die Resultate der Messungen mit den Ergebnissen aus der virtuellen Testumgebung
verglichen und die Werte fur u(P) berechnet. Aus dem Versuch ergab sich ein Widerspruch, wel-
cher in Abhdngigkeit vom verwendeten Datensatz auftritt. Insbesondere dann, wenn Proben dop-
pelt erfasst werden, sich zu dhnlich sind, oder die Messstabilitdt des Sensors zu gering ist, d. h. der
Wert fir MP zu hoch ist.
Smin < Sox1 < MP
(4.19)

> uP) =1 " Spin Wdsp!

Es muss also bei der Definition des Testdatensatzes darauf geachtet werden, dass keine Proben
doppelt erfasst werden, bzw. sich zu dhnlich sind.

Erweiterung von u(P)

Des Weiteren sollte eine solche Zugehdorigkeitsfunktion die Maoglichkeit bieten, das unterschiedlich
hohe Gefdahrdungspotenzial einzelner Stoffe zu berlcksichtigen, um eine konservative Abstimmung
des MelSsystems zu ermoglichen.

p(Szkila=b) =0,5-5,
(4.20)

1(Szxila>b) =0,6-S,)
t(Szkila <b) =0,4-S,
Die Bericksichtigung des Gefahrdungspotenzials erfolgt Gber die Definition u(P = S, g;) fir den

zweitkleinsten Abstand. Hat a ein hoheres Gefahrdungspotenzial als b folgt fiir S, x; = 0,6. Im um-
gekehrten Fall sinkt der Wert fir S, ; = 0,4 (siehe Abb. 51).
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05-

1/AEA

Abbildung 51 Zugehérigkeitsfunktion unter Beriicksichtigung des Gefahrdungspotenzials

Proof of Concept

Die an 39 unterschiedlichen Kombinationen aus Sensor und Lichtquelle durchgefiihrten Untersu-
chungen hatten zum Ziel die Aussagekraft der im Abschnitt 4.6 definierten Zugehorigkeitsfunktion
zu lberprifen. Um die Robustheit des MeRsystems besser beurteilen zu kénnen, wurden einzelne
Teile mit einem kiinstlichen Rauschen versehen. In erster Naherung wurde zur Simulation des Rau-
schens Additive White Gaussian Noise (AWGN) verwendet. So wurde die spektrale Empfindlichkeit
mit einem AWGN versehen, was einen verrauschten Sensor nachbilden soll. Danach wurde die
spektrale Reflexion der Probe mit einem AWGN versehen, was eine verunreinigte Probe nachbilden
soll und es wurde die Lichtquelle mit einem AWGN versehen, was Streulicht nachbilden soll. Bei der
Simulation des Rauschens besteht die Ungenauigkeit darin, dass Rauschen sich insbesondere dann,
wenn es sich um thermisches Rauschen oder auch 1/f Rauschen handelt nur schwer beschreiben
lasst; Schrot-Rauschen lasst sich beispielsweise gar nicht quantifizieren [Wag98]. Das Rauschen ist
damit ein prinzipielles Problem, das immer auftritt und sich in der Regel weder komplett eliminie-
ren noch vorhersagen lasst.

Da neben der aufwendigen Vermessung der gefertigten Prototypen nur das MMCS-
Evaluationboard fir zeiteffiziente Tests zur Verfligung steht, mussten wie bei den anderen Betrach-
tungen zuvor viele Berechnungen in einer fiktiven Testumgebung durchgefiihrt werden, bei der die
Komponenten getrennt voneinander vermessen wurden. Das kiinstliche Rauschen hat die Funktion
eines Zufallsgenerators, der reale Messungen ersetzen soll. Wird zum Beispiel das Reflexionsverhal-
ten einer Probe mit Rauschen beaufschlagt, werden damit verunreinigte Proben simuliert. Die so
ermittelten Werte werden fiir den 2. Datensatz bendtigt, mit dem die Zuverlassigkeit des Geréates
bestimmt werden soll.
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Der 1. Testdatensatz enthalt eine Sammlung von Proben, die das spatere Gerat zuverlassig erken-
nen soll bzw. auf die das Gerat geeicht wird. In diesem Datensatz darf jede Probe nur einmal vor-
kommen. Weiterhin sollten die Proben sich nicht zu dhnlich sein, die Unterscheidbarkeit muss in-
nerhalb der Messtoleranz MP des Gerates liegen. Mit dem 2. Datensatz wird die Zuverldssigkeit des
Gerates ermittelt. Dieser kann beliebig viele gleiche bzw. sehr dhnliche Proben enthalten, oder
auch komplett neue bzw. unbekannte Proben beinhalten, die im Testdatensatz nicht enthalten
sind.

Flr den Proof of Concept wurde in MATLAB (R 2011b) ein Band-Selection-Algorithmus zur Auswahl
der Spektralbander von multispektralen Systemen mit dem sich die hochste Performance-
Steigerung erzielen lasst, implementiert. Das Ziel ist die Bestimmung der optimalen Kombination
aus Anzahl und Lage der Bander, die sich unter einer Beleuchtungsart mit der geg. Photodiode rea-
lisieren lassen. Mit dem Proof of Concept soll evaluiert werden, ob es mit der gewahlten Sensor-
Lichtquellen-Kombination moglich ist, eine beliebige Probe korrekt zuzuordnen, sofern es sich dabei
um eine Probe aus dem Datenbestand handelt. Darlber hinaus ist von Interesse mit welcher Zuver-
lassigkeit die Zuordnung erfolgt. Bei Proben, die nicht im Datenbestand enthalten sind, wird erwar-
tet, dass die Zuverlassigkeitsfunktion gegen 50 % konvergiert.

Band-Selection-Algorithmus

- geg. Lichtquelle

- geg. diverse Proben (Datenbank, Testchart)
- geg. n-Kombinationen, Abtastkurven

1. Schritt: Messung der spektralen Bestrahlungsstiarke E (1) der Anregungslichtquelle

2. Schritt: Messung des spektralen Reflexionsverhaltens (1) der Proben des Datensatzes

3. Schritt: Messung der spektralen Empfindlichkeit S;;5(4) bzw. die Bestimmung des Quantenwir-
kungsgrades 7, fur jedes spektrale Band des multispektralen Sensors

4. Schritt: Subtraktion der spektralen Empfindlichkeitskurven, erfolgt nur bei Sensoren bei denen
sich diese komplett Gberlagern, sonst weiter mit Schritt 5

5. Schritt: Bestimmung der Lage der Probe im n-dimensionalen Raum

6. Schritt: Um auch fiktive Sensoren miteinander vergleichen zu kénnen und um reale Messungen
einsparen zu kdnnen, werden in diesem Schritt nun reale Messungen, die mit einem
leicht verrauschten Sensor durchgefiihrt wurden, nachgestellt bzw. simuliert
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7. Schritt: Es folgt die Bestimmung des euklidischen Abstandes AEA von der aktuell vermessenen

Probe also der, die charakterisiert werden soll, und allen Samples aus der empirisch er-
mittelten Datenbank aus Schritt 5 flir exakt diese Kombination aus Sensor und Beleuch-
tung. Bestimmt werden mussen AEA,,;, und AEA; i

8. Schritt: Nun kénnen diese Werte in die Zugehérigkeitsfunktion u(P) eingetragen werden um die

Zuverlassigkeit zu ermitteln und um zu bestimmen, um welche Probe es sich handelt,
zumindest dann, wenn diese sich im Datensatz befindet.

Brute-Force-Schleife:

end

Die Schritte 5-8 werden nun fiir jede Kombination von spektralen Bandern fiir eine Be-
leuchtungsart lGber den gesamten Testdatensatz der Samples durchgefiihrt. Dabei wer-
den in mehreren Durchldufen die Sensoren mit unterschiedlichem Rauschen beauf-
schlagt und jeweils der Mittelwert der Zuverlassigkeit berechnet. Das Optimum ist eine
Kombination, bei der jede Probe immer zu 100 % Prozent korrekt zugeordnet werden
kann (siehe Tab. 4).

Bem. zu Schritt 4:

Werden zum Beispiel bei den durchstimmbaren Photodioden drei unterschiedliche Bias-
Spannungen angelegt (5, 4, 3 V), ergeben sich drei Uberlagernde spektrale Bander. Nun
kénnen die Differenzen gebildet werden, also 5-4, 5-3, 4-3, dabei werden alle moglichen
Kombinationen gebildet. Vorrangig soll der spektrale Verlauf untersucht werden, aus
diesem Grund erfolgt eine Normierung auf gleich groRe Flacheninhalte. Damit wird der
Einfluss des Wirkungsgrads einer Diode und der Beleuchtungsstarke beim Vergleich zwi-
schen verschiedenen Mel3systemen aufgehoben.

Bem. zu Schritt 5:

Zur Bestimmung des Ortes im n-dimensionalen Raum wird der Vektor P bestimmt. Fir
alle Proben des Testdatensatzes werden die Messungen mehrfach unter optimalen La-
borbedingungen durchgefiihrt, um die Lage der Proben im Raum empirisch zu bestim-
men. Diese so ermittelten Positionen werden in der Datenbank gespeichert. Diese gel-
ten aber nur fiir exakt einen Sensor und fir eine Beleuchtungsart. Wird eine Komponen-
te verdandert, muss die Bestimmung der Datenbank erneut durchgefiihrt werden.
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Tabelle 4

Sensor all best runs combinations M

2_ramp_7 9 3 100 371 98.31]
2_ramp_7 9 4 100 462 84.5
2_ramp_7 9 5 100 228 72.66
2_ramp_9 Cr 10 3 100 812 95.28
2_ramp_9 Cr 10 4 100 1246 78.68
2_ramp_9 Cr 10 5 100 906 60
2_ramp_9 TCO 10 3 100 812 83.24
2_ramp_9 TCO 10 4 100 1246 62.97
2_ramp_9 TCO 10 5 100 906 37.39
2_ramp_10 TCO thin 9 3 100 371 88.55]
2_ramp_10 TCO thin 9 4 100 462 67.53
2_ramp_10 TCO thin 9 5 100 228 48.83
2_ramp_10 TCO thick 16 3 100 18564 82.14
2_ramp_10 TCO thick 16 4 60 75493 68.40]
2_ramp_10 TCO thick 16 5 10 184250 61.93
2_ramp_11 20 3 65 74613 77.05
2_ramp_11 20 4 - 490193 -
2_ramp_11 20 5 - - -
3_Term_7 10 3 100 812 98.53
3_Term_7 10 4 100 1246 85.16
3_Term_7 10 5 100 906 71.21
3_Term_5 9 3 100 371 87.96
3_Term_5 9 4 100 462 64.25
3_Term_5 9 5 100 228 49.47,
2_ramp_5 10 3 100 812 99.59
2_ramp_5 10 4 100 1246 93.15
2_ramp_5 10 5 100 906 77.6
2_ramp_11 redz. 15 3 100 12159 76.62
2_ramp_11 redz. 15 4 100 43677 63.15
2 _ramp_11 redz. 15 5 100 91963 -

Uberblick iiber die untersuchten Sensor-Lichtquellen Kombination und deren Wert fiir die
Zuverlissigkeit der Charakterisierung
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Abbildung 52  Die berechnete beste Kombination der Spektralbinder
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Im letzten Schritt missen nun noch die Erkenntnisse aus der Bewertung der externen Separation und
der Zuverlassigkeit zusammengefiihrt werden, um die beste Kombination der spektralen Bander zu
bestimmen (siehe Tab. 5), die vollstandige Tabelle befindet sich im Anhang.

Sensor Typ bands EA) ACL u(P)
MMCS-Scan-EB1 best 3 AMX 2,78 0,88
MMCS-Scan-EB1 worst 3 Nichia 0,26 0,56
MMCS-Scan-EB1 best 3 Nichia 1,82 0,76
2 ramp_P7 best 3 AMXx 2,5 0,87
2 ramp_P3 prob. opt. 3 AMXx 1,05 0,94
Sony E20 CCD org 3 AMX 1,33 0,99
Sony E20 CCD org 3 Nichia 0,35 0,44
MMCS-Scan-EB1 | best 4 AMXx 5,81 0,91
3 ramp_P7 best 4 AMXx 5,2 0,83
MMCS-Scan-EB1 best 5 AMx 9,47 0,89
MMCS-Scan-EB1 best 5 Norm A 21,47 0,05
4 ramp_P7 best 5 AMXx 1,3 0,82
2ramp_P11 prob. opt. 5 AMXx 4 0,81
3ramp_P11 prob. opt. 5 Nichia 0,35 0,19
5 ramp_P7 best 6 AMXx 0,93 0,81
MMCS-Scan-EB1 org 7 AMx 3,22 0,85
6 ramp_P7 best 7 AMXx 0,22 0,79
7 ramp_P7 all 8 AMXx 0,33 0,79

Tabelle 5 Uberblick iiber die untersuchten Sensor-Lichtquellen Kombination und deren Wert fiir die
externe Separation ACL und die Zuverlissigkeit der Charakterisierung p(P)
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4.9 Zusammenfassung

Multi- und hyperspektrale Systeme sind in der Regel sehr komplex, da fir jede Messung immer
mehrere Hundert Bander aufgenommen werden missen. Dieser Umstand verhinderte bislang die
Verbreitung solcher Systeme. Durch die analytische Auswahl der Spektralbander ist es moglich, mit
einer minimalen Anzahl an Bandern vergleichbare Ergebnisse zu erzielen, wie bei den komplexeren
hyperspektralen Verfahren.

Ausgehend von der allgemeinen Anforderung an die externe Separation eines Sensors wurde der
Parameter ACL definiert. Fiir einen Sensor mit einer beliebigen Anzahl an spektralen Bandern bei
einer gegebenen Stoffdatenbank unter einer Beleuchtungsart liefert die Funktion fir ACL einen
Wert zuriick, der dimensionsunabhangig ein Mal fiir die externe Separation ist. Die externe Sepa-
ration ist dabei dquivalent zur Anzahl der unterscheidbaren Materialien mit diesem Sensor. Da aber
eine hohe externe Separation noch keine Aussage darlber liefert, mit welcher Zuverlassigkeit die
Messung erfolgte, wurde in Anlehnung an die Zugehorigkeitsfunktion aus dem Bereich der Fuzzy
Mengen der zweite Parameter u(P) definiert. Uber u(P) kann bestimmt werden, mit welcher
Wahrscheinlichkeit es sich bei der gemessenen Probe um ein Material aus der Stoffdatenbank han-
delt oder ob die Probe unbekannt ist, d. h. u(P) ist ein MaR fir die Zuverldssigkeit der Erkennung.

Mit der Implementierung eines analytischen Verfahrens zur Separation derjenigen spektralen Ban-
der, die eine hohe Informationsdichte aufweisen, konnte ein Verfahren realisiert werden, das ohne
weiteres Expertenwissen vorauszusetzen als Output die beste Kombination an spektralen Bandern
liefert.
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5 Multivariate Analyse

Der im Kapitel 3 beschriebene Messaufbau fir die Oberflacheninspektion besteht aus einer Vielzahl
von Komponenten mit einer ebenso grolen Menge an Parametern, die sich gegenseitig beeinflus-
sen. Die Parameter bilden damit einen multivariaten Datensatz. Im optimalen Fall beinhaltet ein
Datensatz nur vollstandig linear unabhangige Werte, die insbesondere unabhangig von den Krite-
riumsvariablen sein sollten. Die hochste Aussagekraft wird erreicht, wenn der Datensatz nur linear
unabhédngige Werte beinhaltet. In der Realitat korrelieren die Kriteriumsvariablen jedoch immer zu
einem gewissen Grad mit den Werten des Datensatzes, was zu eine Redundanz in der Aussagekraft
flihrt. Zu den Kriteriumsvariablen zahlen z.B. die Komplexitat, die Reproduzierbarkeit oder die an
die Messumgebung gestellten Anforderungen.

Zur Steigerung der Redundanzfreiheit werden Uber eine Hauptkomponentenanalyse (PCA) die
Parameter nur noch auf einige wenige Faktoren abgebildet, die in einem hohen MalSe unkorreliert
sind. Durch Anwendung der multivariaten Analyse auf einen Datensatz kdnnen harte, messbare
GroRen auf weiche Faktoren sogenannte Randbedingungen abgebildet werden. Die verwendete
Form der Variablenbindung gehort zur Gruppe der strukturentdeckenden Verfahren, damit kénnen
Zusammenhange visualisiert werden [Bac08]. Eine Variablenbindung mittels einer multivariaten
Analyse, genauer gesagt einer Faktorenanalyse, ist eine lineare Abbildung, die zu einer Reduktion
von Komplexitat und Redundanz fiihrt.

Die Erkenntnisse aus der multivariaten Analyse sollen verwendet werden, um ,,aussichtslose” Kom-
binationen von vornherein ausschliefen zu kénnen, immer verbunden mit dem Risiko, in einem lo-
kalen Maximum ,hdngen zu bleiben”. Das multivariate Analyseverfahren reduziert also die Anzahl
der moglichen Kombinationen und erhoht die Berechenbarkeit fiir Systeme mit einer hohen Anzahl
an spektralen Bandern (d. h. > 16).

Der im Kapitel 4 beschriebene Band-Selection Algorithmus kann aufgrund der angewendeten brute
force Methodik nur bei multispektralen Systemen mit wenigen Bandern (<16) angewendet werden
kann. Danach sinkt die Berechenbarkeit. Die Komplexitat fiir ein multispektrales System, welches n
Spektralbander zur Verfligung stellt, fir die die beste Kombination von k Bandern mit der hochsten
Informationsdichte bestimmt werden soll, liegt bei:

(Z) - ﬁ (5.1)

Dabei gilt fiir zwei Bander a, b die Bedingung, dass: {a, b} = {b, a}. Die Anzahl der méglichen Kom-
binationen entspricht damit einer Permutation ohne Wiederholung [Rad00].
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5.1

80

Vorgehen

Die multivariate Analyse soll an einem Beispiel mit nur wenigen Parametern veranschaulicht wer-
den. Ausgewahlt wurden der spektrale Verlauf einer Lichtquelle, die Homogenitat einer Probe, die
spektrale Empfindlichkeit eines Sensors, der Einfluss von Streulicht, Wellenldngendrift der Licht-
guelle und die wirtschaftlichen Kosten. Daraus ergibt sich ein umfangreicher multivariater Daten-
satz, dessen aktuelle GréRe Gber 5000 Eintrage umfasst. Ein Teil des Datensatzes befindet sich im
Anhang. Ein Eintrag beinhaltet folgende Werte:

- X1 unterschiedliche Lichtquellen
- Xy Homogenitat der Probe bzw. Einfluss der Verpackung (div. Folien)
- X3 spektrale Empfindlichkeit (div. Sensoren)

- Xy Messgeometrie (45/0 oder 8/d)
- X3 Rauschen der Beleuchtung, d.h. Streulicht (+ 10% AM1,5)

- Xg Rauschen im Sensor, MP Streuverhalten

- Xy Wellenldangendrift der Lichtquelle

- Xg Anzahl der Spektralbander, Drei- bzw. n-Bereichsmessung
- Xq Komplexitat bzw. monetdre Kosten

Dabei werden fir jede der K Sensor-Lichtquellen-Kombinationen die Werte fir x4 bis x;9 abge-
speichert mit x;; € {0, ..., 10}.

Der Wert fiir x; ergibt sich aus dem euklidischen Abstand AEA. x; wird fiir unterschiedliche Licht-
quellen bestimmt. Ein hoher Wert fir x; bedeutet so gut wie keine Abweichung. Analog gilt fur die
anderen Parameter:

- X, =max héchste Homogenitat der Probe

- X3 =max geringste Abweichung

- X4 Wert ist konstant fiir 45°/0° Geometrie
- X5 =max Messung in der Dunkelkammer

- Xg =max thermodynamisches Gleichgewicht

- X, =max kein Wellenlangendrift

- Xg Anzahl der Spektralbéander

- X9 = max geringste monetére Kosten/Aufwand

Um aus der Vielzahl der Parameter Zusammenhange in Bezug zu den Kriteriumsvariablen bestim-
men zu kénnen, wird eine Faktorenanalyse auf den Datensatz angewendet [Bac08]. Die Faktoren-
analyse reduziert die Komplexitdt auf nur noch 2 Faktoren bzw. Kriteriumsvariablen (z.B. Farbwie-
dergabe und Wirtschaftlichkeit). Um zu prifen, ob das gewéahlte Verfahren aus dem Bereich der
hyperspektralen Bildgebung [Gra07] aussagekraftige Ergebnisse fiir unsere Problemstellung liefert,
wurde im ersten Schritt mit Kombinationen gearbeitet, deren Kriteriumsvariablen sich auch ohne
vorherige Analyse grob abschatzen lassen.
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Flr 19 unterschiedliche Kombinationen aus einer Lichtquelle (schwarzer Strahler, Norm A, D65 Led,
Halogen und Leuchtstoffrohre), aus dem Sensor (siehe Abb. 53) und den zu vermessenden Proben
(x-Rite Color Checker, diverse Pulverproben mit einem AEA < 0,5) wurden Messungen durchgefiihrt
und die Werte fiir die Parameter x, bis xg in der Mittelwertmatrix M abgespeichert.

S (Literatur) S* (gemessen) S (theo.)
CIE Normbeaobachter MMCS org. abs. linear
o et oo
CCD Sony E20 MMCS anst. GauR
Rieve = — ~ th. Optimal
Kodak (AF, LI, KAI)

Abbildung 53  Beispiele fiir den Verlauf der spektralen Empfindlichkeit S* von diversen Sensoren mit jeweils
drei spektralen Bindern

Die Strahlungsleistungsdichte der Lichtquellen, das Reflexionsverhalten einer Probe und die spek-
trale Empfindlichkeit eines Sensors wurden in Abhangigkeit der Wellenlange separat gemessen. Zu-
satzlich wurden weitere spektrale Empfindlichkeiten simuliert. Um viele unterschiedliche Sensoren
miteinander vergleichen zu kdnnen, braucht man trivialerweise viele unterschiedliche Sensor-
Lichtquellen-Kombinationen. Dieser zeitintensive Prozess wurde durch die Wahl der fiktiven Mess-
umgebung verkiirzt. Darliber hinaus wird die Moglichkeit fiir einen spateren top down Entwurf ge-
schaffen.

Aus den gemessenen diskreten Werten kann der Photostrom berechnet werden. Uber die Werte

fiir den Photostrom eines spektralen Bandes kann der Vektor P bestimmt werden, der einen ein-
deutigen Ort im Modell des Farbraums reprasentiert. Variiert man nun beispielsweise die Lichtquel-
le, bekommt man weitere Positionen im Farbraum hinzu. Im ersten Schritt wird festgelegt, wie ein
idealisierter Messaufbau aussehen kénnte. Im Bereich der koloristischen Analyse gilt ein schwarzer
Strahler nach Planck als ideale Lichtquelle, der CIE-Normbeobachter als idealer Sensor und das
NormweiRR vom Munsell ColorChecker als ideale Probe [Hun06]. Zu allen anderen Punkten wird nun
der euklidische Abstand AEA berechnet, um so die Auswirkungen der unterschiedlichen Parameter
bei einer Messung quantitativ bestimmen zu kénnen.
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Die Skalierung muss so gewahlt bzw. angepasst werden, dass die Vergleichbarkeit der unterschied-
lichen Strahlungsquellen gewahrleistet bleibt. Dies erfolgt tiber die Normierung der Strahlungsleis-
tungsdichte. Hierbei muss darauf geachtet werden, dass der spektrale Verlauf erhalten bleibt, da
dieser bauteilspezifisch ist. Bei den bisherigen Berechnungen waren die Werte fiir die spektrale Be-
strahlungsstarke und die spektrale Empfindlichkeit auf den Wert 1 normiert worden. Fir die Be-
stimmung der Werte fir die Mittelwertmatrix erfolgt die Normierung auf gleich groRe Flacheninhal-

te.

Strukturierung und Gruppierung der Parameter

Die erste Gruppe umfasst alle Parameter, die AEA maRgeblich beeinflussen. Dabei ist allerdings zu
klaren, welche Kombination aus Sensor und Beleuchtung als Bezugspunkt verwendet werden soll.
Zu den Parametern der ersten Gruppe gehoéren die spektrale Bestrahlungsstarke diverser realer
Lichtquellen, die spektrale Empfindlichkeit realer und fiktiver Sensoren und die Anzahl der spektra-
len Bander. Die zweite Gruppe umfasst alle Parameter, die maRgeblich die Reproduzierbarkeit der
Messung beeintrachtigen. Die letzte Gruppe umfasst alle Parameter, die maligeblich die Kosten
bzw. die Komplexitat abbilden.

Parameter die AEA beeinflussen:
spektrale Bestrahlungsstarke (div. Lichtquellen)
spektrale Empfindlichkeit (div. Sensoren)

Sampling Points (Dreibereichsmessung -> n-Bereichsmessung)

Parameter die die Zuverlissigkeit u(P) beeintrichtigen:
Homogenitat der Probe
Oberflachenstruktur (Matt -> Glanz)
Einfluss von Verpackungen (div. Folien)
Umgebungsbedingungen (z.B. Streulicht)
Messgeometrie (Verkippung, Luftspalt)
Wellenldangendrift
Rauschen im Sensor (thermisch, ...)

Auflosung/Diskretisierung (AC/DC-Wandlung)

Parameter die die Kosten bzw. Komplexitat abbilden:
monetdre Kosten (div. Lichtquellen)

monetare Kosten (div. Sensoren)
Anforderungen an die Messumgebung (Dunkelkammer, Temperaturstabilitat, ...)

Handhabung, Betrieb, Transportabilitdt, Energiebedarf, Lebensdauer, Storfestigkeit, ...
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5.3 Multivariate Analyse

Im ersten Schritt wird die Korrelationsmatrix R aufgestellt, um eine hohe Redundanzfreiheit der
Parameter zu gewahrleisten. Ziel ist eine moglichst hohe Unabhangigkeit der Daten. Aus den Wer-
ten der Parameter x; — xq flr K unterschiedliche Sensor-Lichtquellen-Kombinationen kann die
Korrelationsmatrix R bestimmt werden. Fir die Korrelation zwischen den Parametern x; und x,

gilt:

TR (g1 —%1) (g2 —%2)) (5.2)

\/Zlk(=1(xk1_fl)z'zlk(zl(xkz—fz)z

rxl,xz

Von allen Korrelationswerten Trix; wird der Cosinus gebildet und in der Korrelationsmatrix R abge-

speichert (siehe Tab. 6). Bei der Aufstellung der Korrelationsmatrix R scheiden einige Parameter
aus. Grund des Ausscheidens ist die Division durch Null. Die Korrelationswerte Teix; liegen im Inter-

vall zwischen [0,1], wobei der Wert O fiir zwei vollstandig linear unabhangige Parameter x; und x;

steht.
- L c | Zle feslw |-
Solel] 2 led 2 |zelsc|Ee|T
2o gn:m o w el s s 0@|aflamw
c — = + c n ) g > - c £ o £ +
Q —_
P ] v £ = o o V| ®ma| o

: T (%] > n ; | » v
Ix1 Ix2 Ix3 Ix4 Ixs Ixé Iy7 Ixg Ix9

I'yq 1

Iy, |-005| 1

I3 |-024[-0,19| 1

| / / / 1

Iys | 0,07 | 0,05 | -0,03| / 1

Iye / / / / / 1

ry; | -0,13] 0,12 | 0,60 / -0,04 / 1

I'yg / / / / / / / 1

Iyg | -0,66 | 0,01 | 0,18 / -0,21 / 0,08 / 1

Tabelle 6 Korrelationsmatrix R; die Parameter x,; bis x9 sind bis zu einem gewissen Mal}e untereinander
korreliert, Kombinationen mit einer hohen Korrelation scheiden aufgrund der Division durch Null aus
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Faktorwerte Plot

Im zweiten Schritt werden die verbleibenden Parameter nur noch auf zwei Faktoren abgebildet
(z.B. Farbtreue und Wirtschaftlichkeit) und grafisch in einem Korrelationskreisdiagramm dargestellt
(siehe Abb. 54). Die Position von x; kann willkirlich festgelegt werden, in unserem Beispiel 45°. Die
Korrelationswerte fir die verbleibenden Parameter kdnnen aus der Korrelationsmatrix R entnom-
men werden. Zur Bestimmung der Position der Parameter X, bis xq wird der Arcus Cosinus gebil-
det. Der Winkel zwischen den Parametern im Korrelationskreisdiagramm ist ein Mal fir die Korre-
lation. Ein Winkel von 90° bedeutet vollstdandige lineare Unabhangigkeit.

Ty1 arccos(r,4) X X3X5x7
Ix1 1 0° ?
I -0,05 92,86°
Iy3 -0,24 103,89° %o
Iys 0,07 85,99°
I -0,13 97,47°
I'yo -0,66 131,3°

Abbildung 54 Korrelationskreisdiagramm, der Winkel zwischen den Parametern x,; bis xq ist ein MaB fiir die
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Korrelation

Variablenbindung

Die durch eine Variablenbindung zu realisierende Hauptkomponentenanalyse ist eine lineare Trans-
formation aller multivariaten Parameter der Mittelwertmatrix M. Dies bedeutet, dass die verblei-
benden Parameter x; bis xq auf einige wenige Faktoren reduziert werden sollen. Die Variablenbin-
dung fihrt zwangslaufig zu einer manuellen Gewichtung der Parameter (ber die Positionierung der
Faktoren. Da x4 in dem gewahlten Beispiel als einziger Parameter die monetdren Kosten bzw. den
Aufwand bericksichtigt, wird der Faktor F2 (Wirtschaftlichkeit) mit xq anndhernd gleichgesetzt
(135°). Der Faktor F1 (Farbtreue) wird mittig (45°) zwischen x; und der Gruppe x,, x3, X5 und x;
platziert, um den Einfluss der Parameter gleichwertig zu berlicksichtigen (siehe Abb. 55). Daraus
folgt in diesem Beispiel zur Bestimmung der Faktormatrix A:

Fix; = cos (cos_1 (rxl,xj) — 45°)
(5.3)

Fyx; = cos (cos‘1 (rxl’xj) — 135°)
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F1 F2 F1
I
X, 0,707 -0,707
X, 0,64 0,768
X3 0,539 0,842
X5 0,758 0,652
X~ 0,65 0,759
Xg -0,167 0,986
Z F,>1 true true

Abbildung 55 Korrelationskreisdiagramm mit eingezeichneten Faktorwerten, die Position wurde
entsprechend den Kriteriumsvariablen gewihlt

Bei der Variablenbindung werden nur diejenigen Faktoren extrahiert, die einen bedeutenden Teil
der Varianz erklaren und daher einen hohen Eigenwert )} F, besitzen. Dies ist bei dem ersten Faktor
immer der Fall, in der Regel auch bei der Addition weiterer Faktoren, wenngleich die Eigenwerte
dann abnehmen. Ab einem gewissen Faktor verharrt die zusatzliche Varianz, die durch jeden er-
ganzten Faktor erklart wird, auf einem niedrigen Niveau. Nach dem Kaiser-Guttman-Kriterium
[Bac08] muss der Eigenwert Y. F.bei beiden Faktoren jeweils > 1 sein, damit Gberprift werden
kann, ob die richtige Anzahl der Faktoren gewahlt wurde. Denn neben der Positionierung der Fak-
toren spielt die gewahlte Anzahl eine entscheidende Rolle.

Permutation bei der Variablenbindung

Bei der Faktormatrix A wurde bislang eine Variablenbindung auf lediglich zwei Faktoren an-
gewendet. Dies ist auf die Dauer zu uninteressant und nicht aussagekraftig. Trivial ist, dass weitere
Faktoren hinzugenommen und rotiert werden missen, um neben den Kosten und der Reprodu-
zierbarkeit auch andere Zusammenhange untersuchen zu kénnen.
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54

Streudiagramme

Zur Standardisierung der Mittelwertmatrix M in die standardisierte Matrix Z wird auf alle Werte
folgende Operation angewendet:

_ Xkj=Xj

ij = (5.4)

1._.
]

Danach kann aus der standardisierten Matrix Z und der Faktormatrix A die Matrix P berechnet
werden:

P=7Z-A(AT-A)™! (5.5)

Die Werte der Faktormatrix P kdnnen in ein xy-Koordinatensystem eingetragen werden und erge-
ben ein 2D-Streudiagramm (siehe Abb. 56). Jede der Achsen reprasentiert dabei einen Faktorwert.
Auf der x-Achse kann z. B. die Wirtschaftlichkeit und auf der y-Achse die Farbtreue aufgetragen
werden. Ein negativer Faktorwert besagt, dass ein unterdurchschnittlicher Wert in Bezug auf die
Gesamtheit aller Messungen vorliegt. Bezogen auf die y-Achse heif’t dies, dass die Farbwiedergabe
schlechter als der Durchschnitt ist. Analog dazu bedeutet ein positiver Faktorwert eine iberdurch-
schnittlich gute Farbtreue. Daraus folgt, dass die optimale Kombination aus Lichtquelle und spektra-
ler Empfindlichkeit bezogen auf einen explizit vermessenen Probensatz im 1. Quadranten liegt. In
dieser und in den folgenden Abbildungen wird der Bereich der optimalen Sensor-Lichtquellen-
Kombination im Sinne der Fragestellung durch eine griin schraffierte Flache hervorgehoben. Wirt-
schaftlich betrachtet befinden sich im griinen Quadranten alle Sensor-Lichtquellen-Kombinationen,
die realisierbar sind.
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Abbildung 56 Streudiagramm zur Gegeniiberstellung von Sensor-Lichtquellen-Kombinationen in Bezug auf
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Vorgehen

Mithilfe der multivariaten Analyse ist es moglich, den Einfluss verschiedener Parameter bezogen
auf die Kriteriumsvariablen zu untersuchen. Die folgenden 2D-Streudiagramme stellen jeweils zwei
Faktorwerte dar. Alle Berechnungen beruhen auf dem zuvor beschrieben multivariaten Datensatz.
In den folgenden Streudiagrammen stellt ein negativer Faktorwert ein unterdurchschnittliches Er-
gebnis in Bezug auf die Gesamtheit aller Werte dar. Ein positiver Faktorwert weist analog dazu auf
ein Uberdurchschnittlich gutes Ergebnis hin.

In den im weiteren Verlauf abgebildeten Streudiagrammen wurden folgende Einflisse untersucht:

Einfluss von externem Rauschen (Streulicht), z. B. wenn das Messgerat nicht plan aufliegt
oder wenn das Licht der Anregungslichtquelle sich mit dem Umgebungslicht vermischt

Einfluss auf die externe Separation in Abhangigkeit der Anzahl der verwendeten Bander
und Beleuchtungsarten, die gleichmaRige Verteilung der spektralen Bander und der Ab-
stand zwischen den Biandern bzw. der Grad der Uberlappung

Gegenlberstellung von Sensoren mit einer hohen externen Separation und gangigen Farb-
sensoren mit einer hohen Farbtreue

Gegenlberstellung von Sensoren mit einer hohen Messgenauigkeit im Verhaltnis zu den
Kosten sortiert nach der Lichtart und der Sensortechnologie

Einfluss der abfallenden Flanke eines spektralen Bandes, Variation von Original, unendliche
Steilheit, linear abfallend, gauR‘sche Glockenfunktion und exponentiell

Erhalt der Skalierung

Bei der Anwendung der multivariaten Analysis auf den Datensatz wurde gepriift, ob die Skalierung
der Parameter unverandert bleibt. Im Beispiel im Anhang (siehe 7.2) wurden fir eine fiktive Kombi-
nation aus Beleuchtung, Sensor und Probe nacheinander alle Parameter von x; bis xq im Intervall
[0, 10] variiert. AnschlieRend wurde das Ergebnis als 2D-Streudiagramm dargestellt. Zusatzlich wur-
den die Faktoren von um 360° rotiert. Es konnten dabei jedoch keine Verzerrungen bei der Skalie-
rung festgestellt werden.
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Im ersten Beispiel (siehe Abb. 57) wurde der Einfluss verschiedener Lichtquellen in Abhangigkeit
von Sensoren mit einer unterschiedlichen Anzahl an spektralen Bandern bezogen auf die externe
Separation veranschaulicht. Auf der x-Achse wurden die Anzahl der verwendeten Spektralbdander

aufgetragen und auf der y-Achse das MakR fir die externe Separation ACL. Verglichen wurden Sen-
soren mit 3 bis 8 Spektralbandern.

Der griine Quadrant markiert diejenigen Sensor-Lichtquellen-Kombinationen, die mit nur wenigen
Bandern (3-4) eine hohe externe Separation erzielen. Aufféllig ist, dass in diesem Bereich nur Kom-
binationen enthalten sind, bei denen die Lichtquelle tber ein kontinuierliches breitbandiges Spek-
trum verfligt, im Gegensatz zu solchen Lichtquellen mit einem diskontinuierlichen Spektrum.
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Abbildung 57 Streudiagramm zur Veranschaulichung des Einflusses der Lichtquelle und der Anzahl der

Spektralbiéinder auf die externe Separation

Im zweiten Beispiel (siehe Abb. 58) wurde der Einfluss der gleichmé&Rigen Verteilung der Spektral-
bander in Abhangigkeit von verschiedenen Sensor-Lichtquellen-Kombinationen bezogen auf die ex-
terne Separation veranschaulicht. Die Verteilung der Spektralbander gibt Aufschluss dariber, in
welchen Intervallschritten das Spektrum einer reflektierenden Probe abgetastet werden sollte. Auf
der x-Achse wurde das MaR fiir die externe Separation ACL aufgetragen und auf der y-Achse der
arithmetische Mittelwert tiber den Abstand zwischen den spektralen Bandern.
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Der griine Quadrant markiert die Sensor-Lichtquellen-Kombinationen, die mit eng beieinanderlie-
genden Bandern eine hohe externe Separation erzielen. Auffallig ist, dass aus koloristischer Sicht
vermeintlich gute Sensor-Lichtquellen-Kombinationen, wie etwa der Kodak full frame CCD bei Son-
nenlicht (AM 1.5) eine unterdurchschnittliche externe Separation aufweisen. Dies ist vermutlich der
Optimierung des Sensors fiir Anwendungen in der photorealistischen Wiedergabe geschuldet.
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Abbildung 58 Streudiagramm zur Veranschaulichung des Einflusses der gleichméifligen Verteilung der
Spektralbiinder auf die externe Separation

Im dritten Beispiel wurden Sensor-Lichtquellen-Kombinationen mit einer guten Farbwiedergabe
denen mit einer hohen externen Separation gegentbergestellt. Auf der x-Achse wurde das Mal fur
die externe Separation ACL aufgetragen und auf der y-Achse der euklidische Abstand AEA bezogen
auf den CIE-Normbeobachter. Es wurde bereits in der Einleitung erwahnt, dass es mit gangigen
Farbsensoren kaum moglich ist, Materialien zu charakterisieren. Farbsensoren liefern demnach gu-
te Ergebnisse fiir die koloristische Analyse. Zur eindeutigen optischen Beschreibung und damit fiir
Anwendungen zur Unterscheidbarkeit zwischen Proben sind diese eher ungeeignet, aufgrund der
zu geringen externen Separation (siehe Abb. 59). Der griine Quadrant markiert die Sensor-
Lichtquellen-Kombinationen, welche eine hohe externe Separation aufweisen.
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Abbildung 59  Streudiagramm zur Gegeniiberstellung von Sensoren mit einer geringen Abweichung zum CIE-
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Normbeobachter AEA und Sensoren mit einer hohen externen Separation ACL

Nachdem in den vorhergehenden Beispielen die optimale Anzahl der Spektralbdander und Positio-
nierung zueinander, sowie der Einfluss von Lichtquellen und des Rauschens untersucht wurde, soll
im letzten Beispiel der Einfluss der abfallenden Flanke eines spektralen Bandes untersucht werden
(siehe Abb. 60). Auf der x-Achse wurde die Wirtschaftlichkeit aufgetragen und auf der y-Achse die
Farbtreue. Variiert wurde die abfallende Flanke ausgehend vom originalen Verlauf iber unendlich
stark abfallend, linear abfallend, exponentiell abfallend und entsprechend einer gauR‘schen Glo-
ckenfunktion. Der griine Quadrant markiert die Sensor-Lichtquellen-Kombinationen, die aus wirt-
schaftlicher Sicht die beste Farbwiedergabe und die hochste Storfestigkeit bieten.

Aufféllig ist, dass Sensoren, deren spektrale Bander eine hohe Kantensteilheit aufweisen, eine gute
bis sehr gute Farbwiedergabe erzielen. Daher schneidet die Multispektral-Diode nach P. Rieve
[Rie00] mit ihren sich Uberlagernden breitbandigen spektralen Bandern im Vergleich zum MMCS-
Sensor schlechter ab. Beim MMCS-Sensor handelt es sich um einen Multifarbsensor, bei dem die
scharfe Trennung zwischen den spektralen Bandern durch Filter realisiert wird (siehe 7.3). Mit der
Kantensteilheit sinkt zudem der negative Einfluss des Rauschens auf die Farbwiedergabe.
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Abbildung 60
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Zusammenfassung

Die multivariate Analyse ist ein wichtiges Werkzeug fiir das Reengineering von multispektralen Sys-
temen. Mit den gewonnenen Erkenntnissen ist es moglich, ,aussichtslose” Sensor-Lichtquellen-
Kombinationen friihzeitig, also noch vor der Fertigung, zu erkennen, und diese dann von weiteren
Untersuchungen auszuschlieffen. Damit kann die Anzahl der moéglichen Kombinationen reduziert
werden und es steigt die Berechenbarkeit von Systemen mit einer hohen Anzahl an spektralen
Bandern.

Aus dem ersten Beispiel fiir ein Streudiagramm geht hervor, dass Sensor-Lichtquellen-
Kombinationen mit nur wenigen spektralen Bandern eine hohe externe Separation erzielen. Natdir-
lich immer unter der Voraussetzung, dass die Anregungslichtquelle Gber ein kontinuierliches breit-
bandiges Spektrum verfiligt. Aus den Beispielen 2 und 4 geht zudem hervor, dass die spektralen
Bander sich nur bis zu einem gewissen Grad Ulberlappen sollten und dass die Kantensteilheit mog-
lichst hoch sein sollte. Insbesondere die letzten beiden Untersuchungen beinhalten wichtige Er-
kenntnisse fir den jeweils nachsten Evaluationsschritt der Modellierung von multispektralen
Photodioden als zeiteffiziente Erganzung zur klassischen elektrischen Modellierung, welche sonst
mit einer sorgfdltigen numerischen Modellierung und umfangreichen Parameterstudien verbunden
wadre.
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Die Entwicklungen der multi- und hyperspektralen Systeme im Bereich der zivilen Sicherheit haben
neue Moglichkeiten beziiglich der mobilen Probenentnahme sowie hinsichtlich der schnellen De-
tektion zur Analyse vor Ort geschaffen. Insbesondere die jlingsten Entwicklungen im Bereich der
optischen Detektoren bzw. Farbsensoren und die kontinuierliche Steigerung der Rechenleistung
von Mikroprozessoren hatten und haben einen enormen Einfluss auf die Methoden der koloristi-
schen Analyse.

Die Anforderung, die an ein solches System gestellt wird, ist, dass in einem moglichst einfachen
Schnelltest ein Anfangsverdacht erhartet werden kann, um eingehende gerichtsverwertbare Unter-
suchungen zu rechtfertigen. Angenommen, eine Kontrollperson kann nicht eindeutig bestimmen,
ob unzuldssige Gegenstande, FlUssigkeiten, Aerosole oder Gele (LAG) im Handgepack mitgefiihrt
werden. Mithilfe des Schnelltests kann der betroffene Gegenstand zuriickgewiesen werden oder es
erfolgt eine erneute Kontrolle, bis ein zufriedenstellendes Ergebnis erzielt wird. Dabei sollten Si-
cherheitskontrollen beispielsweise an Flughafen nicht langer als unbedingt notwendig dauern. Die
Ergebnisse sollten innerhalb weniger Sekunden vorliegen und Kombinationsnachweise sollten mog-
lich sein, d. h. die Verwendbarkeit in zeitkritischen Anwendungen, die einen hohen Durchsatz er-
fordern, sollten zu realisieren sein. Das Messverfahren sollte nur geringe Anspriiche an die Umge-
bungsbedingungen stellen, um nahezu unabhédngig von hoch spezialisierten Laborumgebungen zu
sein.

Fiir das im Rahmen dieser Arbeit gewahlte Anwendungsszenario der End-to-End Journey wurden
die Leistungsanforderungen der European Civil Aviation Conference (ECAC) zugrunde gelegt. Die in
der EU-Verordnung Nr. 185/2012 geregelte Umsetzung der ECAC-Leistungsanforderungen enthilt
Malnahmen die gemeinsame Grundstandards in der Luftsicherung ermdglichen. Demnach sind bei
den oben genannten Kontrollen des Handgepacks zur Sicherung von Luftfahrzeugen technische
MalRnahmen aller Art zuldssig: also von Rontgengeraten, Uber Sprengstoffdetektoren (EDS-Gerate)
und Teststreifen bis hin zur Geschmackspriifung oder die Prifung auf der Haut als zusatzliches Mit-
tel. Wichtig in diesem Zusammenhang sind Verkniipfung von Beobachtungen in der Praxis zur Hin-
flihrung eines zugrunde liegenden Systems als ein sinnvolles Hilfsmittel. Das Ziel ist die Entwicklung
eines Systems zur Verbesserung und Erganzung der aktuell verfliigbaren technischen MaRnahmen.
Oft werden die notwendigen MaBnahmen nicht immer in letzter Konsequenz umgesetzt, sodass
multispektrale Systeme in dem gewdahlten Anwendungsszenario in der Sicherheitstechnik immer
nur eine Erganzung darstellen kdnnen. Ein System sollte dabei helfen, zu einem fir den Kontrolleur
zufriedenstellenden Ergebnis zu kommen, welches die Grundlage fiir die getroffene Entscheidung
bei einer Kontrolle des Handgepacks nachvollziehbar macht. Ein Problem stellt in diesem Zusam-
menhang das menschliche ,Gottvertrauen” in die Technik in Bezug auf die angenommene Unfehl-
barkeit. Um den entgegen zu wirken, sollte stets im Bewusstsein behalten werden, dass eine Mes-
sung immer nur den Ausschlag fiir eine getroffene Entscheidung geben kann, aber niemals die
eigentliche Entscheidung vorwegnehmen sollte.
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Ziel der vorliegenden Dissertation ist es, analytisch dazulegen, inwiefern die Steigerung der Mess-
genauigkeit und Performance der zerstérungsfreien Charakterisierung von Materialien anhand des
Reflexionsverhaltens als eine sinnvolle Ergdnzung zu den in der EU-Verordnung Nr. 185/2012 ge-
nannten Methoden gelten kann.

Vergleicht man hierzu exemplarisch drei etablierte Schnelltestverfahren auf der Basis von chemi-
schen, chemisch koloristischen und spektroskopischen Untersuchungen, zeigt sich, dass die ersten
beiden mit Teststreifen durchgefiihrten Methoden nur maRig performant sind. Ein Grund hierfir
ist, dass jeweils ein Teil der Probe zerstort und in Losung gebracht werden muss. Dieser Arbeits-
schritt erfordert geschultes Personal. Zudem kann es, wenn der Farbumschlag nicht eindeutig ist, zu
mehrdeutigen Testergebnissen kommen. Die spektroskopische Messung ermdoglicht als derzeitig
einzige Methode eine zerstorungsfreie Analyse, bei der die Ergebnisse nach wenigen Sekunden vor-
liegen, ohne dass mit der Probe hantiert werden muss. Basis fiir die Charakterisierung ist das von
einem Material reflektierte bzw. absorbierte Licht, das dadurch eine eindeutige spektrale Signatur
erhalt. Die Messungen nach der spektralen Methode erfolgen mit einer Auflésung von 10 nm oder
darunter. Bei den etablierten spektroskopischen Systemen fiihrt die dem Sensor vorgeschaltete Op-
tik zur spektralen Aufteilung des einfallenden Lichtes oft zu unhandlichen und teuren Geréaten, die
damit fir den mobilen Einsatz nur bedingt geeignet sind. Dieser Umstand verhinderte bislang die
Verbreitung solcher Melsysteme. Zur Steigerung der Performance sollten diese Systeme folglich
kompakt, schnell, benutzerfreundlich und kosteneffizient sein.

Gangige spektroskopische Systeme realisieren die spektrale Zerlegung meist iber Sensoren mit de-
fraktiver Optik oder Interferenzfiltern (Bragg Gratings) auf der Basis von Flissigkristallfiltern (LCTF)
oder akusto-optischen Filtern (AOTF). Aktuelle Forschungen fiir diese Art von Sensoren verfolgen
die Steigerung der Messgenauigkeit durch immer feinere Spektralbdnder, die Erweiterung des spek-
tralen Messbereiches, die Verkiirzung der Integrationszeit sowie die Miniaturisierung des gesamten
Melsystems. Die vollstandige monolithische Integration eines hyperspektralen Filters auf einen
CMOS-Bildsensor bildet derzeit die hochste Entwicklungsstufe. Bei diesen komplexen Systemen
werden fir jede Messung immer mehrere Hundert Bander aufgenommen, da die Merkmalsextrak-
tion erst nach der Messung erfolgt. Dieses Messprinzip ist zeitintensiv und generiert eine groRe
Menge an redundanten Daten. Das Ziel ist die Realisierung einer spektralen Abtastung mit mog-
lichst wenigen spektralen Bandern ohne wesentliche Informationsverluste. Werden nur noch einige
wenige Bander gemessen, ldsst sich das Messverfahren deutlich vereinfachen.

Die argumentative Basis fur die Vereinfachung multispektraler Systeme durch eine analytische
Auswahl der Spektralbander bildet eine theoretische Studie, die belegt, dass fir die Charakterisie-
rung einige wenige Abtastwerte in der Praxis ausreichen, um deren Remissionsspektrum hinrei-
chend exakt zu beschreiben [Hil07]. Ein Verfahren zur analytischen Auswahl der Spektralbander
muss in der Lage sein, bewerten zu kdnnen, ob eine optimale Kombination aus Sensor und Licht-
quelle vorliegt.
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Derzeit existiert keine Norm zur analytischen Bestimmung einer qualitativ guten spektralen Zerle-
gung des Farbreizes. Neben den Axiomen zur Farbmessung (siehe Kap. 3.2) wurde im Rahmen die-
ser Arbeit deshalb definiert, wann eine Sensor-Lichtquellen-Kombination als optimal gilt. Eine Kom-
bination gilt dann als optimal, wenn sowohl moglichst viele Materialien unterschieden werden
konnen als auch die Charakterisierung zuverlassig erfolgt. Aktuell existieren zwei Ansatze zur Ver-
einfachung von multispektralen Systemen durch eine ,,geschickte” Auswahl der spektralen Bander.

Die erste Gruppe bilden strukturerkennende Verfahren zur nachtréglichen Separation der Spektral-
bander. Zu den wichtigsten Vertretern dieser Gruppe gehoren rekursive Ansatze basierend auf der
Analyse der Diskriminanz (GLDB-TD), der Hauptkomponenten Analyse (PCA) durch die Analyse der
Varianz oder Kombinationen aus Data Mining und maschinellem Lernen (Weka3).

Die zweite Gruppe bilden dynamische Verfahren zur Vorauswahl der Spektralbander fir die jeweils
nachste Messung beruhend auf den Erkenntnissen der vorangegangenen Messungen, wie zum Bei-
spiel die Sequential Floating Forward Selection (SFFS), welche nach jedem Iterationsschritt priift, ob
die Zielfunktion gewachsen ist.

Im Rahmen dieser Arbeit wurden die beiden oben genannten Ansatze um einen Dritten erweitert,
die Separation der Spektralbander vor der Messung. Legt man eine reprasentative Zahl an experi-
mentellen Messungen zugrunde, lassen sich grundsatzlich alle Verfahren aus dem Bereich der
strukturerkennenden Verfahren und der Data Mining Algorithmen anwenden. Damit bleibt die
Komplexitat eines Melsystems zwar unverandert. Je nach messtechnischer Realisierung der spek-
tralen Zerlegung des einfallenden Lichtes kann die Messung jedoch beschleunigt werden. In jedem
Fall kann aber die erhobene Datenmenge deutlich reduziert werden, da nur noch einige wenige
Spektren vermessen werden missen.

Der eigene prinzipielle Ansatz besteht nun darin, die spektrale Strahlungsleistungsdichte, das Refle-
xionsverhalten und die spektrale Empfindlichkeit getrennt voneinander zu vermessen. Aus diesen
Daten kann der zu erwartende Photostrom, den ein MeRsystem liefern wiirde, berechnet werden.
Damit konnte ein sehr zeiteffizientes Verfahren ohne aufwendigen Prototypenbau und umfangrei-
che Parameterstudien realisiert werden. Neben real gemessenen Werten ermdglicht es dieses Ver-
fahren auch rein fiktive Sensoren noch vor der eigentlichen Fertigung zu evaluieren und die Ent-
wicklungszyklen so effizient wie moglich zu gestalten.

Die Arbeit dokumentiert die verschiedenen Entwicklungsstufen, in denen Parameter definiert und
ein Algorithmus zur automatischen Separation implementiert wurde. Den Ausgangspunkt bilden die
am Institut entwickelten spannungsgesteuert durchstimmbaren multispektralen Photodioden mit
einer dynamisch verdnderbaren Informationsdichte pro Pixel. Die mit diesem Detektortyp erzielba-
ren Ergebnisse lassen sich in Bezug auf die Anzahl der realisierbaren spektralen Bander nicht mehr
mit den gangigen trichromatischen Methoden aus der Farbmetrik analysieren. Ausgehend von der
allgemeinen Anforderung an die externe Separation eines Sensors wurde der Parameter ACL defi-
niert. Fir einen Sensor mit einer beliebigen Anzahl an spektralen Bandern bei einer gegebenen
Stoffdatenbank unter einer Beleuchtungsart liefert die Funktion fir ACL einen Wert, der dimen-
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sionsunabhangig ein Mal fir die externe Separation ist. Die externe Separation ist dabei dquivalent
zur Anzahl der unterscheidbaren Materialien bis zur Grenze der Metamerie. Da aber eine hohe ex-
terne Separation noch keine Aussage dariber liefert, mit welcher Zuverlassigkeit die Messung er-
folgte, wurde in Anlehnung an die Zugehorigkeitsfunktion aus dem Bereich der Fuzzy Mengen der
zweite Parameter u(P) definiert. Uber u(P) kann bestimmt werden, mit welcher Wahrscheinlich-
keit es sich bei der gemessenen Probe um ein Material aus der Stoffdatenbank handelt oder ob
eine Probe unbekannt ist, d. h. u(P) ist ein MaR fir die Zuverlassigkeit der Erkennung.

Die Entwicklung der Parameter und dem daraus resultierenden analytischen Verfahren wurde be-
gleitet von experimentellen Messungen zur Unterscheidbarkeit von weiBlichen Pulverproben. Ein
besonderes Augenmerk wurde dabei auf den Aufbau einer Datenbank gelegt, die neben den spek-
tralen Reflexionskurven der Pulverproben auch die spektrale Bestrahlungsstarke diverser realer und
Norm-Lichtquellen sowie die spektrale Empfindlichkeit diverser Sensoren beinhaltet. Damit wurde
die Moglichkeit eréffnet, neben real gemessenen Werten auch auf simulierte Werte zurlickgreifen
zu kénnen, welche als Basis fiir eine breit angelegte multivariate Analyse des Reengineerings der
Dioden betrachtet werden sollen. Die multivariate Analyse ist ein wichtiges Werkzeug fir das Reen-
gineering von multispektralen Systemen. Mit den gewonnen Erkenntnissen ist es moglich, ,aus-
sichtslose” Sensor-Lichtquellen-Kombinationen friihzeitig, also noch vor der Fertigung zu erkennen,
um diese von weiteren Untersuchungen auszuschlieRen. Damit kann die Anzahl der mdglichen
Kombinationen reduziert werden, um die Berechenbarkeit fiir Systeme mit einer hohen Anzahl an
spektralen Bandern (d. h. 2 16) zu erméglichen. Der im Rahmen dieser Arbeit implementierte Band-
Selection Algorithmus kann aufgrund der angewendeten brute force Methodik nur bei multispek-
tralen Systemen mit wenigen Bandern (< 16) angewendet werden, danach sinkt die Berechenbar-
keit.

Mit der Implementierung eines analytischen Verfahrens zur Separation derjenigen spektralen Ban-
der, die eine hohe Informationsdichte aufweisen, konnte ein Verfahren realisiert werden, das ohne
weiteres Expertenwissen vorauszusetzen die beste Kombination an spektralen Bandern als Output
liefert. Die im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrten Berechnungen und Messungen beschrankten
sich auf den VIS-Bereich, da die verwendeten Multispektral-Dioden aufgrund des Bandabstandes
von amorphem Silizium kein Licht im NIR-Bereich und aufgrund des Absorptionskoeffizienten kein
Licht im UV-Bereich detektieren kénnen. Dies stellt aber keine Einschrankung fir die in der vorlie-
genden Arbeit entwickelten Kriterien zur analytischen Auswahl der spektralen Bander dar. Die Algo-
rithmen wurden bewusst so allgemein gehalten, dass sie spater auch fir andere multispektrale Sys-
teme in unterschiedlichen Wellenlangenbereichen eingesetzt werden kénnen, insofern die spektra-
len Daten der Lichtquelle und des Reflexionsverhaltens eines Materials in eben diesem Bereich vor-
liegen.



Zusammenfassung

Besondere Bedeutung erhélt die Entwicklung solcher vollstdndig in Planartechnik gefertigten und
durch eine intelligente Auswahl der Bander optimierten Multispektral-Dioden im Hinblick auf die
hyperspektrale Bildgebung fir die Fernerkundung, auf das Umweltmonitoring und auf die beriih-
rungslose und zerstérungsfreie Analyse von Materialien. Insbesondere die schnelle Detektion und
Analyse von Gefahrenstoffen vor Ort steigert die Konkurrenzfdhigkeit dieser Systeme gegeniber
gangigen Schnelltestverfahren. Nicht zuletzt diese Eigenschaft belegt, dass die Reduzierung der
spektralen Bander durch eine intelligente Auswahl den Weg fiir eine neue Generation von hyper-
spektralen Systemen mit vielfaltigen Anwendungsfeldern ebnet.
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7 Anhang

7.1 Drift-Messung

7.2 Skalierbarkeit
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MMCS Multicolor-Sensor
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7.4 Tabellen

Sensor Typ Farbkandle | Lichtquelle | delta CL | Zuverladssigkeit | AWGN
MMCS-Scan-EB1 best 3 Amx 2,78 0,88 sensor
MMCS-Scan-EB1 | worst 3 Nichia 0,26 0,56 sensor
MMCS-Scan-EB1 | best 3 Nichia 1,82 0,76 sensor
2 ramp_P7 best 3 Amx 2,5 0,87 sensor
8 ramp_P7 fit1dCL | 3 Amx 1 0,74 sensor
12 ramp_P7 fit2dCL | 3 Amx 2 0,86 sensor
15 ramp_P7 fit1dCL | 3 Amx 1 0,27 light
19 ramp_P7 fit2dCL | 3 Amx 2 0,56 light
2ramp_P3 verm. 3 Amx 1,05 0,94 sensor
Opt.
sony E20 org 3 Amx 1,33 0,99 sensor
sony E21 org 3 Nichia 0,35 0,44 sensor
MMCS-Scan-EB1 best 4 Amx 5,81 0,91 sensor
3 ramp_P7 best 4 Amx 5,2 0,83 sensor
9 ramp_P7 fit1dCL | 4 Amx 1 0,82 sensor
13 ramp_P7 fit2dCL | 4 Amx 2 0,82 sensor
16 ramp_P7 fit1dCL | 4 Amx 1 0,3 light
20 ramp_P7 fit2dCL | 4 Amx 2 0,27 light
MMCS-Scan-EB1 best 5 Amx 9,47 0,89 sensor
MMCS-Scan-EB1 best 5 Norm A 21,47 0,05 sensor
4 ramp_P7 best 5 Amx 1,3 0,82 sensor
10 ramp_P7 fit1dCL |5 Amx 1 0,82 sensor
14 ramp_P7 fit2dCL | 5 Amx 2 0,82 sensor
17 ramp_P7 fit1dCL |5 Amx 1 0,44 light
21 ramp_P7 fit2dCL | 5 Amx 2 0,44 light
3 term_P7 verm. 5 Amx 1,4 1 sensor
Opt.
4 term_P7 verm. 5 Amx 1,4 0,79 strong noise
Opt. sample
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5term_P7 verm. Amx 1,4 0,96 low noise
Opt. sample

6 term_P7 verm. Amx 1,4 0,05 light
Opt.

7 term_P7 verm. Amx 1,4 0,41 low noise light
Opt.

2ramp_P11 verm. Amx 4 0,81 sensor
Opt.

3ramp_P11 verm. Nichia 0,35 0,19 sensor
Opt.

MMCS-Scan-EB1 | best Amx 7,42 0,87 sensor

5 ramp_P7 best Amx 0,93 0,81 sensor

11 ramp_P7 fit 1 dCL Amx 1 0,81 sensor

18 ramp_P7 fit 1 dCL Amx 1 0,43 light

MMCS-Scan-EB1 | org Amx 3,22 0,85 sensor

6 ramp_P7 best Amx 0,22 0,79 sensor

7 ramp_P7 all Amx 0,33 0,79 sensor
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x1 x2 x3 x5 X6 x7 x8 x9
Planck, CIE, ColorChecker 9 10 10 10 10 10 3 0
Norm A, CIE, ColorChecker 2 10 10 10 10 8 3 9
D65 Led, CIE, ColorChecker 6 10 10 10 10 5 3 7
Halogen, CIE, ColorChecker 1 10 10 10 10 8 3 8
Leuchtstoff, CIE, ColorChecker 3 10 10 10 10 8 3 8
D65 Led, Sony CCD, ColorChecker 6 10 6 10 10 5 3 2
D65 Led, Rieve MSD, ColorChecker 6 10 4 10 10 5 3 6
D65 Led, MMCS org, ColorChecker 6 10 8 10 10 5 3 4
D65 Led, MMCS anst., ColorChecker 6 10 4 10 10 5 3 4
D65 Led, Gaul3, ColorChecker 6 10 3 10 10 5 3 4
D65 Led, abs. linear, ColorChecker 6 10 0 10 10 5 3 7
Planck noise, CIE, ColorChecker 9 10 10 8 10 10 3 0
D65 Led noise, CIE, ColorChecker 6 10 10 7 10 5 3 7
Leuchtstoff noise, CIE, ColorChecker 3 10 10 0 10 8 3 8
D65 Led noise, MMCS org., Col- 6 10 8 3 10 5 3 4
orChecker
D65 Led noise, Sony CCD, Col- 6 10 6 3 10 5 3 )
orChecker
D65 Led noise, Rieve MSD, Col- 6 10 4 4 10 5 3 6
orChecker
D65 Led noise, MMCS org., Parace- 6 3 3 3 10 5 3 4
tamol
E/ﬁ; Led noise, MMCS org., Dextro 6 5 8 8 10 5 3 4
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Symbolverzeichnis

8 Symbolverzeichnis

8.1 Physikalische GroRRen

AE
AEA
AE;),
An?
AW

Ax

Absorptionskoeffizient

Pixelflache

Remissionsfaktor

Bandbreite

Lichtgeschwindigkeit
Korrekturfaktoren fur Gerate
Integrationskapazitat

Chromaticity

Rauschkoeffizient des 1/f-Rauschens
Eingangskapazitat

Kapazitat der pin-Diode
Speicherkapazitat

Dielektrischer Verlustwinkel der Eingangskapazitat

Normalisierte Volumen einer Punktwolke (cloud),
als MaR fiir die externe Separation
Farbabstand zum Normalbeobachter

euklidischer Abstand

Farbabstand im CIE-L*a*b* Farbsystem
mittlere quadratische Streuung der Photozelle
Bandliicke

Intervalllange

Diffusionskonstante

Elementarladung

Energie

Feldstarke (elektrisch)
Farbempfindung
Strahlungsleistungsdichte

spektrale Strahlungsleistungsdichte
Quantenwirkungsgrad

Frequenz

[em™]
[cm?]
[abs.]
[nm]
[cm/s]
[abs.]
[F]
[abs.]
[abs.]
[F]

[F]

[°]

[abs.]
[abs.]
[abs.]
[abs.]
[abs.]
[eV]
[cm]
[em?/s]
[C]

[Ws]
[V/em]
[abs.]
[W/cm?]
[W/cm?]
[abs.]
[Hz]
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106

Korrekturfaktor

Resonanzfrequenz

Abschwachungsfaktor des Schrotrauschens
Planck’sches Wirkungsquantum
Bunttonwinkel

mittleres Rauschstromquadrat beim Schrotrau-
schen

mittleres Rauschstromquadrat beim thermischen
Rauschen

Strom (elektrisch)

Hintergrundstrom (backgroud current)
Dunkelstrom (dark current)

Fotostrom

Photostrom

Sperrsattigungsstrom
Strahlungsintensitat an der Oberflache
Strahlungsintensitat am Ort x
Photostromdichte

GasfluB

Boltzmannfaktor

Korrekturfaktor

Anzahl der Kombinationen bzw. Anzahl der Zeilen
der Mittelwertmatrix M
Wellenlange

Eindringtiefe

Luminanz

Driftlange

Menge der unterscheidbaren Materialien
Beweglichkeit

Zugehorigkeitsfunktion

Frequenz

Defektdichte

Anzahl der verwendeten Spektralbdnder
Photonenstromdichte

Zahl der Dekaden beim dielektrischen Rauschen

[abs.]
[Hz]
[abs.]
[Ws?]
[°]
(A]
(Al

(Al

(Al

[A]

[A]

(Al

[A]
[W/cm?]
[W/cm?]
[A/cm?]
[sccm]
[Ws/K]
[em?/mA]
[abs.]

[nm]
[cm]
[norm.]
[em]
[abs.]
[cm?/Vs]
[abs.]
[Hz]
[abs.]
[abs.]
[em™s™]

[abs.]
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ND1/
f
(1)

Ts

Tx (1), 7y, (1), 7, (1)

Zahl der Dekaden beim 1/f-Rauschen
Farbreizfunktion

Ladung

Differenzieller Widerstand der pin-Diode
Reflexionsverhalten

spektrales Reflexionsverhalten
Widerstand (elektrisch)
Rickkopplungswiderstand
Parallelwiderstand

Serienwiderstand

FarbmaRzahl fiir Rot, Griin und Blau
der physikalische Reiz

Schwellwert fir eine Farbempfindung
Relative spektrale Empfindlichkeit
Strahlungsfunktion

spektrale Empfindlichkeit

spektrale Empfindlichkeit
Abscheidedauer

Integrationszeit des Bildsensors
Lebensdauer

Relaxationsdauer

Zeitkonstante vor Ausgang des Pixelverstarkers und
der Ausleseleitung

Zeitkonstante fiir das Rauschen des Serienwider-
standes

Transmissionsgrad

Temperatur

Spannung (elektrisch)

Spektrale Rauschleitungsdichte der Spannung
Signalspannung

Temperatur Spannung
Gleichspannungs-Leerlaufverstarkung
Eindringtiefe

Erwartungswert

Farbgewichte

[abs.]
[abs.]
[C]

[Q]
[abs.]
[abs.]
[Q]

[Q]

Q]

[Q]
[abs.]
[abs.]
[abs.]
[abs.]
[W/cm?]
[mA/W]
[mA/W]
[s]

[s]

[s]

[s]

[s]

[s]

[abs.]
(K]

(V]
[V2/Hz]
(V]

(V]
[abs.]
[cm]
[abs.]
[abs.]
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x(1),y(0),z(A)

X Yo, Z,
Y

Normspektralwertkurven
Korrekturfaktoren fir Lichtart und Beobachter

Helligkeitsgrad einer Farbe

8.2 Abkiirzungen/Bezeichungen

*

a
A
A
AFORS — HET
AlAs
AM
AOTF
AWGN
b*

By Hg
BG

ccDh
CdTe
CIE
CMOS
DR
CVD
DIN
D65
ECAC
EDS
FIB
FWHM
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Rot-Griin-Achse im CIE-Farbsystem
Normlicht (Gliihlampe 2856K)

Faktormatrix

Automat for Simulation of Hetero Structures
Aluminiumarsenid

Luftmasse (airmass)

Acousto Optical Tunable Filter

additive white gaussian noise
Gelb-Blau-Achse im CIE-Farbsystem
Blue-Achse im Munsell Color System
Normlicht (Sonne Mittags)

Diboran

Blue/Green-Achse im Munsell Color System
Normlicht (Sonne bedeckter Himmel)
Charged Coupled Device

Cadmiumtellurid

Commission Internationale de I‘Eclairage
Complementary Metal Oxide Semiconductor
Dynamikbereich

Chemical Vapour Deposition

Deutsches Institut flir Normung

Normlicht (Planck’scher Strahler 6500K)
European Civil Aviation Conference
Explosives Detection System

Focus lon Beam

Full width at half maximum

Green-Achse im Munsell Color System

[abs.]
[abs.]
[abs.]



Symbolverzeichnis

GaAs
Ge
GLDB —TD

GY
Hq
ID

IHE

IMEC
IMT

InP
ISCC — NBS

IR

¥
LAG

LCTF
LED

MP

MMCS
NIR

P,B

ol

PB
PCA
PECVD
PH;

RAL

Galliumarsenid
Germanium

Top Down Generalized Local Discriminant Bases
Algorithmus
Green/Yellow-Achse im Munsell Color System

Quecksilber
Identifikationsbezeichung

Institut fir Halbleiterelektronik der Universitat
Siegen
Interuniversity Microelelctronic Center

Institut flr Mikrosystemtechnik der Universitat
Siegen
Indiumphosphid

Inter Society Color Council — National Bureau of
Standards

infrarotes Spektrum der elektromagnetischen
Strahlung, oberhalb von 780-1000nm
Hell-Dunkel-Achse im CIE-Farbsystem

Liquid, Aerosol and Gel
Liquid Crystal Tunable Filter
Light Emitting Diode
Mittelwertmatrix
Metamerie Punkt

MAZet Multiple Color Sensor

nahes Infrarot, beschreibt das Spektrum der elek-
tromagnetischen Strahlung oberhalb von 780nm
Purple-Achse im Munsell Color System

Streudiagramm

Materialprobe und Bezugswert

Farbort

Purple/Blue-Achse im Munsell Color System
Principal Component Analysis

Plasma Enhanced Chemical Vapour Deposition
Phosphin

Korrelationsmatrix

Red-Achse im Munsell Color System

ReichsausschuR fir Lieferbedingungen
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RP
RWTH
Sa»Sp, Se
So — Sn
Si
SiH,
SFFS
SNR

UcL
uv

VIS
Weka

XY, Z

YR

110

Red/Purple-Achse im Munsell Color System
Rheinisch-Westfélische Technische Hochschule
Samples, bekannte Proben eines Datensatzes
Spektralbander

Silizium

Silan

Sequential Floating Forward Selection
Signalrauschverhiltnis

Rot-Griin-Achse im CIE-Farbsystem

Universal Color Language

ultraviolettes Spektrum der elektromagnetischen
Strahlung, unterhalb von 380nm
Gelb-Blau-Achse im CIE-Farbsystem

sichtbares (visible) Spektrum der elektromagneti-
schen Strahlung von 380-780nm

Waikato Environment for Knowledge Based Analy-
sis

Primarvalenzen

Yellow-Achse im Munsell Color System
Yellow/Red-Achse im Munsell Color System

standardisierte Mittelwertmatrix M
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