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Kurzzusammenfassung

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurde ein Computerprogramm entwickelt, welches
durch Simulationsrechnungen an dreidimensionalen Modellen eine Vorhersage liber die Ei-
genschaften reflektiv arbeitender optischer Systeme treffen kann. Um dieses Programm opti-
mal nutzen zu konnen und eine schnelle visuelle Verifizierung der Simulationsergebnisse zu
ermOglichen, wurde ein zweites Computerprogramm entwickelt, welches sowohl beliebige
Modelle von Gasmesszellen, als auch errechnete Strahlengénge in perspektivischer Ansicht
grafisch darstellen kann. Beide Programme wurden vom Verfasser dieser Arbeit in der Pro-
grammiersprache Delphi erstellt.

Auf der Grundlage eines theoretischen Modells wurde dann unter Zuhilfenahme von Simula-
tionsrechnungen und Vergleichsmessungen an bestehenden optischen Systemen eine neuar-
tige, miniaturisierte Langwegmesszelle entwickelt. Diese zeichnet sich besonders durch ihre
einfache Bauweise und eine hohe Strahlenausbeute aus. Die zu 100 Prozent vom Verfasser
dieser Arbeit gemachte Erfindung wird vorlaufig ,,spiralformige Gassensoroptik™ genannt und
wurde durch die Westfdlische Wilhelms-Universitdt Miinster zum Patent angemeldet.

Einige Prototypen der spiralformigen Gassensoroptik, deren Konstruktionsparameter auf den
Analyten Kohlenmonoxid ausgelegt sind, wurden durch Gasmessungen experimentell charak-
terisiert. Es zeigte sich, dass unter Verwendung des fiir diese Arbeit zur Verfiigung stehenden
einfachen Messsystems bereits gute Ergebnisse bei der Kohlenmonoxidbestimmung auf Basis
von IR-Absorption erzielt werden konnen. Es wird jedoch auch herausgestellt, dass noch ein
hohes Verbesserungspotenzial fiir das entwickelte Sensorsystem besteht.

Wegen der beobachteten Querempfindlichkeit der Sensoren gegeniiber Kohlendioxid, welches
bei Verbrennungsprozessen organischen Materials quasi immer neben Kohlenmonoxid auf-

tritt, ist in Zukunft eine Ausfiihrung des Systems als Doppelgassensor besonders sinnvoll.
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1. Einleitung

1.1 Motivation

Die Gasanalyse hat in den vergangenen Jahren, vor allem im Bereich der Emissionsiiber-
wachung, immer mehr an Bedeutung gewonnen. Die zunehmende Sensibilisierung der Be-
volkerung gegeniiber Belédstigung und Gefdahrdung durch gasformige Schadstoffe schligt sich
mehr und mehr in der Gesetzgebung nieder. Beispiele hierfiir sind die Aktualisierung des
Bundes-Immissionsschutzgesetzes [1] beziiglich einiger Grenzwerte zum 1. Januar 2005 oder
die Einfithrung der Abgasuntersuchung fiir Kraftrader [2] zum 1. April 2006. Dementspre-
chend werden zur Uberwachung der gesetzlichen Bestimmungen in vielen Bereichen, wie
z. B. der Sicherheitstechnik, der Umweltmesstechnik, der industriellen Prozessfithrung oder
der Branddetektion zuverldssige Sensoren benétigt, die eine quantitative Analyse eines oder
mehrerer Gase in einem Gasgemisch ermoglichen. Zu den wichtigsten Analyten gehdrt hier
das Kohlenmonoxid, da es nicht nur bei fast allen Verbrennungsvorgéngen (Heizung, KFZ,
Industrieanlagen, Tabakgenuss etc.) als Nebenprodukt auftritt, sondern auch ein besonders
hohes Gefahrdungspotenzial fiir den Menschen aufweist. Obwohl die Moglichkeit der quanti-
tativen Analyse von Kohlenmonoxid mittels IR-Absorption seit langem bekannt ist, hat sich
diese Bestimmungsmethode bisher nur bei grolen Standgerdten, z. B. fiir den Laborbedarf,
durchgesetzt [3]. Bei tragbaren Kohlenmonoxidmessgerdten dominieren momentan elektro-
chemische Sensoren und Halbleitersensoren [4] den Markt, da eine einfache und kosten-
giinstige Miniaturisierung von IR-Langwegmesszellen bisher nicht realisiert werden konnte.
Genau dieses ist jedoch der Schliissel zu einem miniaturisierten IR-Kohlenmonoxidsensor, da
dieser Analyt im Vergleich zu anderen Gasen wie Methan oder Kohlendioxid, die klassisch
nach dem IR-Absorptionsverfahren bestimmt werden, eine deutlich erhdhte Anforderung an
die optische Weglidnge in einem Sensor stellt. Fiir Gase mit vergleichsweise hohem
Extinktionskoeffizienten existiert bereits eine Vielzahl miniaturisierter Messgerite, die
kostengiinstig aus herkdmmlichen Elektronikbauteilen hergestellt werden koénnen und gute
Eigenschaften in Bezug auf das Auflosungsvermdgen, die Langzeitstabilitit, die Quer-
empfindlichkeit und den Energiebedarf aufweisen. Obwohl die meisten dieser Gerite prinzi-
piell zur Messung aller IR-aktiven Gase geeignet sind, wird jedoch aufgrund der Konstruktion
der Gasmesszellen bei Gasen mit relativ geringem Extinktionskoeffizienten, wie Kohlen-
monoxid, hdufig nur eine unbefriedigende Auflosung erzielt.

Unter weitgehender Beibehaltung der Gerédteaufbauten sollten durch eine Verbesserung des
optischen Systems daher auch schwieriger durch IR-Absorption zu bestimmende Gase fiir die

quantitative Analyse zugénglich werden. An dieser Stelle setzt die vorliegende Arbeit an.
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1.2 Ziel der Arbeit

Die Konstruktion von Gasmesszellen soll zunichst im dreidimensionalen Computermodell
erfolgen. Hierfiir soll ein Programm erstellt werden, mit welchem beliebige Anordnungen von
Reflexionsflachen im dreidimensionalen Raum modelliert werden konnen. Zusitzlich soll das
Computerprogramm die erstellten Modelle in perspektivischer Ansicht visualisieren konnen,
um die Ubereinstimmung des theoretischen Modells mit der geplanten Ausfiihrung schnell
verifizieren (oder falsifizieren) zu konnen. Zur Beurteilung der optischen Eigenschaften der
Modelle von Gasmesszellen soll ein weiteres Computerprogramm entwickelt werden, welches
den Fluss der Lichtenergie durch das optische System simulieren kann. Die berechneten
Strahlengiinge sollen ebenfalls visualisiert werden kénnen, um einen Uberblick iiber die
Lichtverteilung in einer Gasmesszelle zu ermdglichen. Durch eine Simulation realer
Gasmesszellen und Vergleich der Rechenergebnisse mit realen Messungen sollen die
Voraussagen des Simulationsprogramms auf deren Plausibilitdt {iberpriift werden. Anhand
von theoretischen Uberlegungen und Vergleichen von Simulationsrechnungen fiir ver-
schiedene Sensoraufbauten soll letztlich eine Langwegmesszelle [5] entwickelt werden, die
einfach zu bauen ist und die Anforderungen fiir eine befriedigend genaue Kohlen-
monoxidmessung erfiillt. Das erfundene Modell der Gasmesszelle soll anschlieBend baulich

realisiert und durch Messungen in Bezug auf seine Eigenschaften charakterisiert werden.
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2. Der Analyt Kohlenmonoxid

Kohlenmonoxid, chemische Formel CO, ist ein farb-, geruch- und geschmackloses, brenn-
bares und vor allem giftiges Gas. Gerade die Unfdhigkeit des Menschen, es mit seinen
eigenen Sinnesorganen wahrzunehmen, macht das Kohlenmonoxid sehr gefahrlich. Anders
als bei stechend riechenden oder gar farbigen Gasen treten bei einer Exposition keinerlei
alarmierende Warnwirkungen auf, so dass eine Vergiftung hdufig vom Opfer, und auch
Umstehenden, die ebenfalls potenziell gefdhrdet sind, gar nicht bemerkt wird [6]. Kohlen-
monoxid wird daher als ,,silent killer bezeichnet. Dieses ist ein zwingender Grund, in allen
Bereichen in Industrie und Privathaushalten, in denen Kohlenmonoxid auftreten kann,
technische Sensoren einzusetzen, die vor einer Uberdosis an Kohlenmonoxid warnen kénnen.
Die Giftwirkung des Kohlenmonoxids beruht auf der reversiblen Blockierung des Hédmo-
globins flir den Sauerstofftransport. Es handelt sich also um ein Blut- bzw. Atemgift. Da die
Affinitdt des Kohlenmonoxids zum roten Blutfarbstoff ca. 200 bis 300 mal groBer ist als
diejenige des Sauerstoffs , wird der eigentliche Atemvorgang, die Bindung des Sauerstoffs an
das Hamoglobin, verhindert. Stattdessen bildet sich das sogenannte CO-Hamoglobin. Eine
Kohlenmonoxidvergiftung weist daher dhnliche Symptome wie eine Erstickung auf [7]. Je
nach Anteil des blockierten Himoglobins im Blut treten folgende Wirkungen auf: 2 — 5%:
Beeintriachtigung der Sehleistung, psychomotorische Stérungen, 10 — 20%: leichter Kopf-
schmerz, Mattigkeit, Unwohlsein, Kurzatmigkeit, Herzklopfen, 20 — 30%: Schwindel, Be-
wusstseinseinschrankung, Gliederschlaffheit und -lahmung, 30 — 40%: Bewusstseinsschwund,
verflachte Atmung, Kreislaufkollaps, > 40%: tiefe Bewusstlosigkeit, unter Umstdnden mit
Todesfolge [8]. Da das Blut im menschlichen Koérper durch die Atmung mit der Zeit stets mit
der Umgebungsluft equillibriert, steht der CO-H&moglobingehalt des Blutes {iber das
Henrysche Gesetz im direkten Zusammenhang mit der Kohlenmonoxidkonzentration in der
Atemluft [9]. Die folgende Tabelle, welche die Symptome verschieden starker Kohlenmon-
oxidvergiftungen in Abhdngigkeit von dessen Konzentration in der Atemluft beschreibt,
wurde u. a. von der Firma Ahlborn Mess- und Regelungstechnik GmbH, Holzkirchen ver-
offentlicht [10].
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CO-Konzentration in

der Luft: Inhalationszeit und toxische Symptomentwicklung:

= MAK-Wert (Maximale Arbeitsplatzkonzentration bei 8-stiindiger Arbeitszeit)

o
30ppm (0.003%) | oo firr die BRD

200 ppm (0,02%) Leichte Kopfschmerzen innerhalb von 2 - 3 Stunden

Kopfschmerz im Stirnbereich innerhalb von 1 - 2 Stunden, breitet sich innerhalb

10/
400 ppm (0.04%) von 2,5 - 3.5 Stunden im ganzen Kopfbereich aus

Schwindel, Ubelkeit und Gliederzucken innerhalb von 45 Minuten.

0.
800 ppm (0.08%) Bewusstlosigkeit innerhalb von 2 Stunden

Kopfschmerz, Schwindel und Ubelkeit innerhalb von 20 Minuten. Tod innerhalb

1600 ppm (0.16%) von 2 Stunden

Kopfschmerz, Ubelkeit und Schwindel innerhalb von 5 - 10 Minuten. Tod

%4 . .
3200 ppm (0.32%) innerhalb von 30 Minuten

Kopfschmerz und Schwindel innerhalb von 1 - 2 Minuten. Tod innerhalb von 10 -

6400 ppm (0.64%) 15 Minuten

12800 ppm (1,28%) |Tod innerhalb von 1 - 3 Minuten

Tabelle 1: Wirkungen verschiedener Kohlenmonoxidkonzentrationen in der Atemluft auf den mensch-
lichen Kdrper.

Wie aus Tabelle 1 zu entnehmen ist, reicht bereits ein Kohlenmonoxidgehalt von ca. 1% in
der Atemluft aus, um innerhalb weniger Minuten den Tod herbeizufithren. Aus diesem
Grunde waren (und sind) Suizidversuche mit Hilfe von Autoabgasen hdufig ,.erfolgreich®,
wobei heutzutage durch die Verwendung von Katalysatoren der Kohlenmonoxidgehalt im
Autoabgas meistens auf eine nicht letale Dosis reduziert werden kann. Die meisten Kraftrader
sind heute jedoch noch nicht mit einem Katalysator ausgertistet [11]. Neben dieser bewussten
Exposition treten in der Bundesrepublik Deutschland jahrlich durchschnittlich ca. 1500 bis
2000 (hohe Dunkelziffer) Todesfille durch Kohlenmonoxidvergiftung auf, die auf Unfille
zuriickzufiihren sind. Kohlenmonoxid ist somit in den Industrielindern die hiufigste todliche
Vergiftungsursache [12]. Im Privatbereich sind hiefiir vielmals defekte Gasleitungen, schlecht
ziechende Ofen oder der unsachgemiBe Gebrauch von Gaskochern (Campingausriistung)
verantwortlich [13]. Auch bei Schwel- und Wohnungsbranden wird im allgemeinen eine
groBe Menge Kohlenmonoxid frei gesetzt (Rauchgasvergiftung). Da Kohlenmonoxid etwas
leichter als Luft ist, kann ein Kohlenmonoxidsensor auch als sinnvoller Bestandteil von
Rauchmeldern, die meistens an der Zimmerdecke angebracht sind, eingesetzt werden, um eine

moglichst frithzeitige Branddetektion zu ermoglichen.
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In fritheren Zeiten waren auch im Bergbau Kohlenmonoxidvergiftungen (,,bose Wetter) sehr
gefiirchtet. Als Sensor, auch fiir Methan, diente hier schon friith der beriihmte Kanarienvogel
im Kéfig [14], der von den Bergleuten mit in den Schacht genommen wurde und dessen
eventuelles plotzliches Verstummen oder gar Ableben den Menschen als Alarmgeber diente.
Neben einigen natiirlichen Quellen (Vulkanaktivitit, Vegetation und deren Brinde,
Weltmeere etc.) stammen die Emissionen von Kohlenmonoxid heutzutage hauptsédchlich aus
anthropogenen Quellen [15] (Verkehr, Haushalte, Kraftwerke usw.). Kohlenmonoxid tritt
allgemein tiiberall dort auf, wo organisches Material unvollstidndig, oder bei hoher Temperatur
verbrannt wird, also z. B. auch beim Tabakrauchen [16].

Zur Bestimmung von Kohlenmonoxid eignen sich verschiedene Verfahren, wie z. B. die
elektrochemische Bestimmung, die Gaschromatographie oder die IR-Absorptionsspek-
troskopie. Wéhrend sich letztere in grolen Labor- und Analysegerdten bereits durchgesetzt
hat [17], stehen dieser Methode fiir den Einsatz in kleinen Sensoren einige Hindernisse im
Weg. Im Vergleich zu Kohlendioxid, bei welchem die nichtdispersive IR-Absorptions-
spektroskopie bereits erfolgreich in miniaturisierten Sensoren eingesetzt wird [18], besitzt
Kohlenmonoxid einen sehr geringen Absorptionskoeffizienten. Ein weiteres Problem besteht
darin, dass kleine thermische Quellen fiir IR-Strahlung (z. B. Gliithbirnen) zumeist durch eine
Glashiille geschiitzt werden miissen. Glas hat jedoch die Eigenschaft, IR-Strahlung im
Bereich der Absorptionsbande von Kohlenmonoxid teilweise zu absorbieren, so dass in
diesem Wellenldngenbereich nur eine geringe Grundintensitit an Strahlung emittiert werden
kann. Abbildung 1 zeigt einen kleinen Bereich der IR-Spektren von Kohlendioxid, Kohlen-

monoxid und einer Glasprobe von einer Gliihbirne.

100 — T S E— I
-1 60
90
- 50
——CO,, 500 ppm
< 809 o, 500ppm
o 440 R
- Lampenverglasung -
[e) [y
‘w70 - 0
2 7}
-
60
E 420 &
|_
50 - 10
40 40
T T I T I T T | T | T I T T

T T T
1800 1900 2000 2100 2200 2300 2400 2500 2600 2700

Wellenzahl / cm™

Abb. 1: IR-Spektren von Kohlendioxid, Kohlenmonoxid (jeweils 500 ppm) und einer Probe aus einer
Gluhlampenverglasung.
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Die in Abbildung 1 dargestellten Spektren wurden mit einem FT-IR-Spektrometer vom TYP
Nicolait 210 aufgenommen. Das Spektrum fiir die Lampenverglasung ist fiir einen grofleren
Wellenlédngenbereich auch beim Lampenhersteller einzusehen [19]. Wie aus Abbildung 1
ersichtlich wird, weist Kohlendioxid bei gleicher Konzentration eine deutlich ausgeprigtere
Absorptionsbande auf als Kohlenmonoxid. Eine numerische Auswertung der von den
Absorptionsbanden eingeschlossenen Flachen ergibt ein Verhidltnis der Extinktions-
koeffizienten der beiden Gase von 13,5 : 1. Einer anderen Literaturstelle [20] ist diesbeziiglich
ein Verhiltnis von 13,2 : 1 zu entnehmen. Kohlenmonoxid absorbiert also etwa zehn mal
schwicher als das Vergleichsgas Kohlendioxid. Die Transmission von Glas fillt unterhalb
einer Wellenzahl von ca. 2300 cm’ stark ab (vgl. Abbildung 1). Im Bereich der
Absorptionsbande von Kohlenmonoxid ist daher nur etwa die Hailfte der emittierten
Strahlungsenergie einer Miniaturglithlampe nutzbar, als dies fiir Kohlendioxid der Fall ist. Ein
weiteres Hemmnis fiir die Realisierung von Kohlenmonoxidsensoren auf IR-Basis gegeniiber
denjenigen fiir Kohlendioxid besteht darin, dass die real auftretenden Konzentrationen der
beiden Gase sich um eine Groflenordnung unterscheiden.

Wihrend fiir Kohlenmonoxid der MAK-Wert bei nur 30 ppm liegt (vgl. Tabelle 1), betrigt
der Kohlendioxidgehalt der Atmosphire zur Zeit bereits schon (Tendenz steigend) iiber 360
ppm [21, 22]. Bei der Luftiiberwachung ist fiir die Kohlenmonoxidmessung daher eine
wesentlich geringere Nachweisgrenze erforderlich als bei der Bestimmung von Kohlendioxid.
Insgesamt muss aus den genannten Griinden das Messsystem eines IR-Gassensors fiir
Kohlenmonoxid also eine deutlich (ca. Faktor 200) hohere Sensitivitit aufweisen, als dies zur
Kohlendioxidbestimmung notwendig ist. In der vorliegenden Arbeit wird deshalb versucht,

diesem Ziel ndher zu kommen.
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3. Theoretischer Teil

3.1 Grundlagen der IR-Absorptionsspektroskopie

Die Wechselwirkung elektromagnetischer Strahlung mit Materie bildet die Grundlage fast
aller qualitativen und quantitativen spektroskopischen Analyseverfahren [23]. Je nach Energie
der elektromagnetischen Strahlung konnen unterschiedlichste physikalische Wechsel-
wirkungen mit einem Analyten auftreten. Das Spektrum der elektromagnetischen Strahlung
umfasst dabei einen weiten Energiebereich, der von der extrem kurzwelligen y-Strahlung bis
hin zu sehr langwelligen Radiowellen reicht. Tabelle 2 enthilt eine Ubersicht iiber die in

verschiedenen Spektralbereichen elektromagnetischer Strahlung stattfindenden Wechsel-

wirkungen mit Materie.

Elektromagnetische Wellenlange Frequenz Wellenzahl Energie Wechselwirkungsart
Strahlung (nm) (Hz) {cm™) (V)
10'° 3107 107 12107
Radiowellen Anregung von
magnetischen Ubergidngen
der Atomkerne (I=0)
10° 3-10° 10™ 1,2 10°
Kurzwellen Anregung ungepaarter
Elektronen
Mikrowellen Rotationen von Molekllen
0,1-10cm
10° 3-10" 10 1,2 10%
IR Raman
0,78-10° wm Anregung von
IR C 3000-10% nm Molekllschwingungen
IR B 1400-3000 nm 10* 3 10" 10° 1,2 10"
IR A 780-1400 nm
WIS 380-780 nm Anregung von
UV 200-400 nm 102 311" 10° 12.4 Elektronentubergangen
UV A 315-400 nm
Uw B 280-315 nm
Uv C 200-280 nm
VUV 100-200 nm
Rontgerstrahlung 1 3 10" 107 1.2 10° Entfernung der Elektronen
0,01-10 nm aus inneren Energieniveaus
y-Absorption 1072 3-10" 10° 1.2 -10° Resonanzabsorption der
Kerne
Kernumwandlungen
+Strahlung 10 3-10% 10" 1,2°-10°

WUNV  Vakuum UV

Tabelle 2: Energetische Eigenschaften verschiedener Bereiche des elektromagnetischen Spektrums und

mogliche Wechselwirkungen mit Materie [24, 25].
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Die eindeutige Beschreibung elektromagnetischer Strahlung kann {iber vier gebrduchliche
KenngroBen erfolgen, ndmlich die Wellenldnge A, die Frequenz v, die Wellenzahl vV oder die
Energie AE (pro Lichtquant) (vgl. Tabelle 2). Die Wellenldnge A gibt den Abstand zweier
benachbarter Elongationsmaxima des oszillierenden elektrischen oder magnetischen Vektors
an. Dabei bewegt sich die Lichtwelle mit Lichtgeschwindigkeit durch den Raum. Die
elektrische und magnetische Oszillation erfolgen jeweils orthogonal zur Ausbreitungsrichtung
des Lichtstrahls und verlaufen senkrecht zueinander.

Wie aus Abbildung 2 zu entnehmen ist, besteht zwischen der elektrischen und der

magnetischen Schwingung keine Phasendifferenz.

Wal!anlﬁnga‘

lektrische

agnetisches

g

Abb. 2: Modell einer elektromagnetischen Welle [26].

Die Frequenz v, welche die Anzahl der Schwingungen pro Zeiteinheit angibt, ist nach

Gleichung 1 mit der Wellenldnge tiber die Lichtgeschwindigkeit verkniipft:

c . c
V=7n ; mit ¢, =—= und ¢, =2,99792458-10° m/s [27]
n

(Gleichung 1)

In Gleichung 1 beschreibt ¢, die Lichtgeschwindigkeit im durchstrahlten Medium. Bei n
handelt es sich um den Brechungsindex des Mediums und bei ¢y um die Vakuum-
Lichtgeschwindigkeit. Da fiir Messungen geringer Gaskonzentrationen in Luft der
Brechungsindex n = 1,00027 [28] nur minimal vom Wert eins abweicht, wird im folgenden
diese Abweichung vernachldssigt und die Lichtgeschwindigkeit einfach mit ¢ bezeichnet.

Speziell in der IR-Spektroskopie hat sich die Charakterisierung von Strahlung mit Hilfe der
Wellenzahl Vv durchgesetzt. Diese ist der reziproke Wert der Wellenldnge (vgl. Gleichung 2)
und wird iiblicherweise in der Einheit cm™ angegeben. Somit bezeichnet sie die Anzahl von

Wellenléngen, die auf einer Strecke von 1 cm nebeneinander Platz finden.
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1 _ 10°
Alem]  2[4am]
(Gleichung 2)

V=

Die Energie der Lichtquanten der elektromagnetischen Strahlung ldsst sich mit Hilfe der
Naturkonstanten ¢ und h (Plancksches Wirkungsquantum) jeweils direkt aus den GroBen A, v
oder Vv berechnen:

AE=h-v=

E:h.c.v
A

(Gleichung 3)

Um die Wechselwirkung elektromagnetischer Strahlung mit Materie analytisch nutzen zu
konnen, muss der betrachtete Analyt Strahlung einer bestimmten Energie absorbieren (oder
nach eventueller Anregung emittieren). Bei der Absorption von Lichtenergie durch ein Atom
oder Molekiil des Analyten wird dieses in einen energetisch angeregten Zustand versetzt. Auf
der Ebene atomarer bzw. molekularer GroBen kann Energie jedoch nicht wie bei makros-
kopischen Betrachtungen kontinuierlich zugefiihrt werden, sondern nur in gequantelten
Portionen. Die mdglichen Energiezustinde eines Atoms bzw. Molekiils sind daher diskret,
und Ubergiinge zwischen Energieniveaus miissen quantenmechanisch betrachtet werden [23].

Die Absorptionswellenldngen von Molekiilschwingungen von Gasen liegen vorwiegend im
infraroten Spektralbereich. Daher kann fiir die optische Analyse von Gasen besonders gut die
IR-Absorptionsspektroskopie verwendet werden, speziell im Bereich des mittleren Infrarot
(2,5—50 pm).

Im folgenden wird zunédchst die Schwingung eines zweiatomigen Molekiils betrachtet. Wird
das Molekiil in erster Ndaherung als harmonischer Oszillator aufgefasst, so ist die potenzielle

Energie V nach der klassischen Mechanik gegeben durch [29]:

1
Vv :5~k~(r—r0)2
(Gleichung 4)

Hierbei ist k die Kraftkonstante der Bindung, ry der Gleichgewichtsabstand der beiden Atome,
und r der bei der Schwingung variierende Atomabstand.
Die Schrodingergleichung [30] fiir die Bewegung zweier Atome mit den Massen m; und my

bei dem gegebenen parabolischen Potenzial lautet:
h’ ' d’y

2-u dr?

(Gleichung 5)

1

1
m,m,

+V -Y=E-Y¥ ; mi‘[l
7
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In Gleichung 5 beschreibt h den Wert h/2wt, p die reduzierte Masse der beiden Atome, E die
Gesamtenergie des Schwingungssystems, und ¥ die Wellenfunktion eines beide Atome
reprasentierenden Teilchens der Masse p in harmonischer Oszillation.

Die Losung der Schrodingergleichung liefert die diskreten Energielevel, die das Molekiil bei

Vibrationen annehmen kann:

Evz(v+lj-h-a) ; mit a):\/E und v=0,1,2,...
2 7

(Gleichung 6)

Die energetisch moglichen Schwingungszustinde des Molekiils werden durch die Schwin-
gungsquantenzahl v beschrieben und eingeschrénkt, da diese nur die Werte natiirlicher Zahlen
und null annehmen kann. Die Formel fiir die Grundfrequenz «® der Vibration ergibt sich
dagegen analog zur klassischen Mechanik des harmonischen Oszillators (vgl. Gleichung 6).

Da speziell in der IR-Spektroskopie (gequantelte) EnergiegroBBen vorzugsweise in Form der
Wellenzahl dargestellt werden, wird Gleichung 6 durch den Term h-c dividiert (vgl.
Gleichung 3). Daraus ergeben sich die Vibrationsterme der Molekiilschwingung, die mit dem

Buchstaben G bezeichnet werden:

(0]

G(v)z(er%j-V ; mit V=

2-7-C
(Gleichung 7)

Nicht alle zweiatomigen Molekiile sind zur Bestimmung mittels IR-Absorptionsspektroskopie
geeignet. Die Hauptauswahlregel flir die Wechselwirkungsmoglichkeit mit IR-Strahlung zur
Anregung von Molekiilschwingungen ist, dass sich das Dipolmoment des Molekiils wihrend
der Schwingung andert [31]. Nur in diesem Fall kann das bei der Schwingung oszillierende
elektromagnetische Feld, das durch die beiden Atome aufgebaut wird, mit dem
elektromagnetischen Feld der Strahlung in Wechselwirkung treten.

Es ist allerdings nicht prinzipiell notwendig, dass ein Molekiil ein permanentes Dipolmoment
aufweist, um durch Strahlungsabsorption zur Oszillation angeregt werden zu konnen. Die
Auswahlregel verlangt lediglich eine Anderung des Dipolmoments bei der Schwingung,
welches im Grundzustand auch null sein darf. Vibrationen, die keine zeitliche Variation des
Dipolmoments eines Molekiils hervorrufen, sind IR-inaktiv. Aus diesem Grunde lassen sich
homonukleare zweiatomige Molekiile nicht durch IR-Strahlung in Schwingung versetzen,
weil hier das Dipolmoment unabhéngig von der Elongation der Schwingung ist. Gase wie
z. B. N3 sind daher fiir die IR-Absorptionsspektroskopie unzugénglich.

Die spezifische quantenmechanische Auswahlregel fiir Vibrationsiibergéinge ist Av ==+ 1. Der
Ubergang eines Molekiils von einem Vibrationsterm in den niichst hoheren durch Absorption

eines Lichtquants wird durch Av = 1 gekennzeichnet.
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Die Emission eines Lichtquants wird dementsprechend durch einen Ubergang mit Av = -1
beschrieben. Nach dem Modell des harmonischen Oszillators betrdgt der Energie- bzw.
Wellenzahlunterschied zwischen zwei benachbarten Vibrationstermen stets genau den Wert
der stoff- bzw. schwingungsspezifischen Wellenzahl V. Ein IR-aktives, zweiatomiges
Molekiil sollte also eine einzige, scharfe Absorptionslinie bei dieser Wellenzahl aufweisen
(bei AuBerachtlassung eventuell auftretender Absorptionen durch Rotationsanregung). In der
Realitdt wird dies jedoch nicht bestitigt, es treten fiir hoher angeregte Zustinde weitere Linien
auf, die gegeniiber der Grundschwingung verschoben sind [30]. Diese sind jedoch aufgrund
ihrer hohen Energie oft nur durch Emissionsmessungen zuginglich. Weitere Schwéchen des
Modells des harmonischen Oszillators fiir ein zweiatomiges Molekiil sind die Tatsachen, dass
das Molekiil nicht dissoziieren kann, und dass sich die Atome durcheinander hindurch
bewegen konnen.

Aus diesen Griinden muss die Oszillation entlang einer Molekiilbindung anharmonisch
verlaufen. Im Jahr 1929 schlug der amerikanische Physiker P. McCord Morse eine empirische
Formel vor, durch welche der reale Potenzialverlauf in einem zweiatomigen Molekiil besser

angenéhert wird [32]:

V:hCDe[l—e_a(R_RO)]z ; mit a= La)
2.h-c-D,

(Gleichung 8)

Hierbei beschreibt die Grole D, die Tiefe des Potentialminimums. Die Losung der
Schrodingergleichung fiir das Morsepotenzial liefert die diskreten Vibrationsterme des

Oszillators:

2 2 ~
GWv)= v+l V- v+l ‘X, -V 3 mit X, = ah v
2 2 2-u-0 4-D,

(Gleichung 9)

Der Parameter x. wird als Anharmonizititskonstante bezeichnet. Mit steigender
Vibrationsquantenzahl v gewinnt der anharmonische Term in Gleichung 9 immer mehr an
Gewicht gegeniiber dem harmonischen Term, so dass die Energiedifferenz zwischen zwei
benachbarten Schwingungszustinden immer geringer wird. Die Vibrationsterme konvergieren
daher, und ihre mogliche Anzahl ist endlich. Die begrenzte Anzahl der Vibrationsterme ergibt
sich aus der Tatsache, dass ein hoher angeregter Zustand stets energiereicher sein muss, als
der darunter liegende. Gleichung 9 lédsst aber auch Fille zu, wo dieses Prinzip verletzt wird.
Demnach ergibt sich die maximal zuldssige Schwingungsquantenzahl aus folgender

Ungleichung:
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GWw+1)<G®)

1 - 1y - 1 1y o -
S v+l |- V- v+l | X VS| Vv+—|-V-|V+=]| X,V

2 2 2 2

1

=>v2> -1

2-X

e

. 1
Ve = 1Nt -1
(2 X j

(Gleichung 10)

Da die Vibrationsquantenzahl v nur ganzzahlige Werte annehmen kann, muss das Ergebnis
der Ungleichung abgerundet werden. Abbildung 3 zeigt das Termschema des HCI-Molekiils

nach dem Modell des Morsepotenzials unter Verwendung thermodynamischer Daten [30].

1,6 - Morse-Potenzialkurve fir das 'H**Cl-Molekiil
1 mit den diskreten Energieniveaus der
1,4 5 (angeregten) Schwingungszustande bei
1 den entsprechenden Vibrations-Quantenzahlen
1,2 S
E 1,0 | Dissoziationsgrenze v =23
S~ j
oy 5
gl 08 1
0w L |
N 1
&7 06 - 1 7
e ] 7
1 | Hik /
0.4 1\ /
v =4
' e
0,2 v =2
, \ / v =1
i \ / v =0
004+ ———— s - - .

rir
u}
(relativer Kernabstand)
Abb. 3: Morse-Potenzialkurve und Vibrationsterme am Beispiel des HCI-Molekiils

Wie aus Abbildung 3 und Gleichung 9 zu entnehmen ist, weist der Schwingungsgrundzustand
(v = 0) eines zweiatomigen Molekiils eine von null verschiedene Energie auf, die auch
Nullpunktsenergie Ey genannt wird. Thr Betrag ist gleich dem Ergebnis aus Gleichung 9 fiir

v = 0, welches Eg=0,5*%V liefert. Die Grolle Dy gibt die Dissoziationsenergie des Molekiils
an.
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So wie sich die Hohe einer Leiter durch die Summation der Hohenunterschiede zwischen den
einzelnen Sprossen berechnen lésst, kann Dy als Summe der Energieunterschiede zwischen

jeweils zwei benachbarten Vibrationstermen aufgefasst werden:

D, = AG |
v 2
(Gleichung 11)
Diese Gleichung ist die Grundlage der Birge-Sponer-Extrapolation [30], mit deren Hilfe
sowohl die Dissoziationsenergie eines Molekiils, als auch die maximal mdgliche Schwin-
gungsquantenzahl abgeschitzt werden konnen. Hierbei werden die Energiedifferenzen jeweils
zweier benachbarter Schwingungsterme (Messwerte) gegen die Quantenzahl aufgetragen, und
die Auftragung fiir hohe Quantenzahlen linear extrapoliert. Wohingegen nach Gleichung 9 ein
linearer Verlauf dieser Auftragung zu erwarten wére, liegen die Werte in der Realitit jedoch
fiir hohere Quantenzahlen (ab ca. v > 15) nicht mehr auf einer Geraden, sondern fallen stiarker
mit der Quantenzahl ab. Der durch die Extrapolation abgeschitzte Wert fiir die Dissoziations-
energie (Dieser entspricht der Flache unter der extrapolierten Kurve.) liegt somit immer etwas
hoher als der reale Wert von Dy. Zudem ist die Absorption aufgrund von Vibra-
tionsiibergéngen fiir hohe Quantenzahlen experimentell schwierig zu bestimmen, da hoch
angeregte Vibrationszustinde eine extrem geringe Besetzungswahrscheinlichkeit aufweisen
(Boltzmann-Verteilung, vgl. Gleichung 13). Die Intensitit der Absorptionslinien ist dement-
sprechend niedrig. Durch die Birge-Sponer-Extrapolation kdnnen jedoch auch die experimen-
tell unzugénglichen Bereiche des Spektrums abgeschétzt werden.
Die Tatsache, dass experimentell bestimmte Spektren von denjenigen, die nach dem Modell
des Morsepotentials vorhergesagt werden, abweichen, fiihrt zu dem Schluss, dass das Morse-
potential nur eine relativ grobe Anniherung an die Realitét darstellt.
Um die Vibrationsterme genauer berechnen zu konnen, wird heute eine empirische Formel

verwendet, die Gleichung 9 um beliebig viele Parameter erweitert:

G(v)—[v+1j-v (v+ly~x -V+(v+lf~y V-
2 2) ¢ 2) °F

(Gleichung 12)

Die Parameter Xye,... stellen hierbei empirische Konstanten dar. Die spezifische quanten-
mechanische Auswahlregel fiir Vibrationsiiberginge Av = + 1 ist sogar von einem noch
einfacheren Modell fiir ein oszillierendes Molekiil abgeleitet, nimlich dem harmonischen
Oszillator. Da dieser nur eine Néherung an die Realitét ist, ist dementsprechend auch die
daraus abgeleitete quantenmechanische Auswahlregel nur eine Nédherung. In der Realitdt

treten in Spektren so genannte Obertone auf.
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Diese entsprechen Ubergiingen von z. B. Av = 2 oder Av = 3. Finden diese Ubergiinge aus
dem Grundzustand heraus statt, spricht man vom ersten bzw. zweiten Oberton. Die Intensitét
der Obertone nimmt allerdings mit steigender Quantenzahldifferenz schnell ab [33].

Generell hdngt die Intensitét einer Absorptionslinie von den Besetzungswahrscheinlichkeiten
der beiden Vibrationszustinde ab, zwischen denen der Ubergang stattfindet. Diese sind gege-
ben durch die Boltzmann-Verteilung [34]:

N

Yo
i
(Gleichung 13)

Fir die Vibrationsenergien E; bzw. E; sind hier die nach Gleichung 12 bzw. Gleichung 9
berechneten Werte, jeweils multipliziert mit h*c, einzusetzen.

Ein Vibrationsiibergang ist nur dann als Absorptionslinie messbar, wenn die Besetzungs-
wahrscheinlichkeit des energetisch hoherliegenden Schwingungszustandes wesentlich gerin-
ger ist als die Besetzungswahrscheinlichkeit des Vibrationszustandes, aus welchem die Anre-
gung erfolgt. Andernfalls lige keine Nettoabsorption, sondern eine Nettoemission vor. Da
diese Bedingung im allgemeinen fiir Vibrationsiiberginge im IR-Bereich erfiillt ist, hingt die
Intensitit einer Absorptionslinie hauptsidchlich von der Besetzungswahrscheinlichkeit des
Ausgangszustandes ab. Lost man Gleichung 13 fiir die nach Gleichung 9 erhaltenen Werte
des HCI-Molekiils, ergibt sich, dass anndhernd 100% der Molekiile bei 25 °C im Vibrations-
grundzustand (v = 0) vorliegen. Die bei Raumtemperatur vorhandene thermische Energie
(k*T/h*c ~ 200 cm™) ist viel geringer, als die Energie der Grundschwingung (Vv ~ 2990 cm™)
des Molekiils, und reicht daher nicht aus, um die Molekiile in groerem Ausmal in Oszil-
lation zu versetzen. Die bei weitem hochste Intensitét ist also fiir die Grundschwingung zu
erwarten, die dem Ubergang von v = 0 nach v = 1 entspricht. Die entsprechende Absorptions-
linie ist daher fiir quantitativ analytische Zwecke am interessantesten.

Da die zur Anregung von Molekiilrotationen bendtigte Energie wesentlich geringer ist, als die
Vibrationsenergie (vgl. Tabelle 2), treten bei Anregung von Molekiilschwingungen stets auch
Molekiilrotationen auf. So entsteht bei zweiatomigen Molekiilen mit permanentem Dipol-
moment eine Absorptionsbande, die aus einer Vielzahl von Absorptionslinien besteht, und
deren Zentrum die Absorptionslinie des Oszillationsiiberganges bildet. Linien, die zu hoheren
Wellenzahlen hin verschoben sind, entsprechen hierbei Ubergingen des Molekiils in
energetisch hoher gelegene Rotationszustinde und bilden den so genannten R-Zweig der
Absorptionsbande. Analog bildet sich auch der P-Zweig der Absorptionsbande, der durch
Rotationsiibergénge von hoheren zu niedrigeren Energieniveaus entsteht. In seltenen Fillen,
wie z. B. bei NO, bildet sich im Zentrum der Bande noch der so genannte Q-Zweig, der

Vibrationsiibergéingen ohne Anderung des Rotationszustandes entspricht.
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Im allgemeinen besitzen zweiatomige Molekiile jedoch kein Tragheitsmoment entlang der
Molekiilachse, so dass die Absorptionsbande der Grundschwingung nur aus R- und P-Zweig
besteht.

Abbildung 4 zeigt die Absorptionsbande der Grundschwingung des Kohlenmonoxidmolekiils
im Bereich von 2030 cm™ bis 2260 cm™, die mit einem Nicolait 210 FT-IR Spektrometer mit
spezieller Gasmesszelle bei einem Kohlenmonoxidgehalt des Messgases von 500 ppm auf-

genommen wurde.
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Abb. 4: IR-Absorptionsbande von Kohlenmonoxid. Die Zahlen an den Absorptionslinien geben jeweils die
Rotationsquantenzahl des Ausgangszustandes an, aus welchem der Rotationstibergang erfolgt.

Wie aus Abbildung 4 zu entnehmen ist, konnen die Absorptionslinien der entsprechenden
Rotationsiibergdnge einzeln aufgelost werden. Es liegt keine kontinuierliche Energiever-
teilung vor, da die moglichen Rotationszustéinde eines Molekiils, ebenso wie die Vibrations-
zustdnde, gequantelt sind. Aus dem Modell des starren Rotators fiir ein lineares Molekiil
ergeben sich die mit F bezeichneten quantenmechanischen Rotationsterme analog zu Glei-

chung 7 zu:

h

F(J)=B-J-(J+1) ; mit B=———
) (3+1) 5 mit B=_——

(Gleichung 14)
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Die Rotationskonstante B hat wie V die Dimension einer Wellenzahl und ergibt sich aus dem
Tragheitsmoment I des Molekiils orthogonal zur Rotationsachse. Die Rotationsquantenzahl J
kann wie die Schwingungsquantenzahl v nur die Werte natiirlicher Zahlen und null an-
nehmen. Bei Molekiilen, die mehrere, betreffend des Tragheitsmomentes unterscheidbare
Rotationsachsen aufweisen, ist fiir jede Drehachse eine separate Rotationskonstante zu
formulieren. Je nach Komplexitidt des Molekiils ergeben sich dann fiir die Rotationsterme
kompliziertere Gleichungen mit mehreren Quantenzahlen [35]. Hier soll jedoch nur der
einfache Fall linearer Molekiile behandelt werden. Wie auch bei der Betrachtung der Vibra-
tionszustinde muss die vom einfachen Modell abgeleitete Gleichung 14 zur genaueren
Beschreibung der Realitit erweitert werden. Rotierende Molekiile verhalten sich nicht wie
starre Rotatoren, da chemische Bindungen elastisch sind und durch die Zentrifugalkraft der
Rotation gedehnt werden. Unter Beriicksichtigung der zentrifugalen Verzerrungskonstanten

Dj erhélt man eine genauere Quantifizierung der Rotationsterme:

F(J)=B-J-J+1)-D,-J%-(J +1)
(Gleichung 15)

Neben der Voraussetzung, dass ein Molekiil ein permanentes Dipolmoment besitzen muss,
um durch IR- bzw. Mikrowellenstrahlung zur Rotation angeregt werden zu konnen, gilt die
quantenmechanische Auswahlregel: AJ =+ 1.

Im Mikrowellen-Bereich des elektromagnetischen Spektrums sind reine Rotationsspektren
von Molekiilen beobachtbar, im IR-Bereich dagegen tiberlagern sich Rotation und Vibration
(vgl. Abbildung 4). Die zusammengesetzten Vibrations-Rotations-Terme S ergeben sich als

Summe der Terme G und F:

S(v,J)=G(v)+FQ)
(Gleichung 16)

Unter Vernachlissigung von Schwingungsanharmonizititen und zentrifugaler Verzerrung bei

der Rotation ergeben sich die Zustandsterme zweiatomiger Molekiile zu:

S(V,J)=(V+%j~v+ B-J-(J+1)
(Gleichung 17)

Bei genauerer Betrachtung wire hier auch die Abhédngigkeit der Rotationskonstanten B von
der Schwingungsquantenzahl v zu beriicksichtigen, da das Molekiil durch die Anregung einer
Vibration verzerrt wird, und sich somit sein Tragheitsmoment leicht dndert.

Zur Erklarung der Form des in Abbildung 4 dargestellten, real beobachteten Spektrums reicht
jedoch die Ndherungsgleichung 17 vollkommen aus.
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Alle Absorptionslinien gehdren zu dem Vibrationsiibergang von v = 0 nach v = 1. Der Rota-
tionsiibergang mit AJ = 0 ist fiir das Kohlenmonoxidmolekiil quantenmechanisch verboten, so
dass die Regel AJ =+ 1 gilt.

Der R-Zweig des Spektrums wird durch Rotationsiiberginge mit AJ = +1 hervorgerufen. Die

Lage der einzelnen Absorptionslinien kann somit wie folgt errechnet werden:

Ve(D)=S(v+1,3+1)-S(v,)=v+2-B-(J+1)
(Gleichung 18)

Die Linien des R-Zweiges liegen jeweils um ganzzahlige Vielfache von 2*B gegeniiber der
Grundschwingung VvV zu hoheren Wellenzahlen hin verschoben. Die Linien des P-Zweiges,
fiir den AJ = -1 gilt, liegen jeweils um ganzzahlige Vielfache von 2*B zu niedrigeren

Wellenzahlen hin verschoben.

veo(J)=S(v+1,J-1)-S(v,J)=v-2-B-J
(Gleichung 19)

Der Abstand zweier benachbarter Absorptionslinien im P- bzw. R-Zweig des Spektrums
betrigt also stets den Wert von 2*B (Durch Ausmessen der Linienabstinde ldsst sich somit
die Rotationskonstante des Molekiils bestimmen.). Im Rahmen der Messgenauigkeit, mit
welcher das in Abbildung 4 dargestellte Spektrum aufgenommen wurde, trifft diese Aussage
zu. In sehr hoch aufgeldsten Spektren ist dagegen zu erkennen, dass die Linien des R-Zweiges
leicht konvergieren, wihrend die Absorptionslinien des P-Zweiges leicht divergieren [36],
was auf die bereits genannten Abweichungen von den idealisierten Modellen des har-
monischen Oszillators und des starren Rotators zuriickzufiihren ist. Die Intensititen der
einzelnen Linien hdngen leicht von der Rotationsquantenzahl J und dem Quadrat des Dipol-
moments des Molekiils ab [30]. Hauptsichlich werden die Intensititen jedoch durch die
Boltzmann-Verteilung der Rotationsterme, unter Beriicksichtigung der Entartung [37],
bestimmt.

Molekiilrotationen sind bei Raumtemperatur bereits stark thermisch angeregt (B liegt in der
Regel in der GroBenordnung von 1 bis 50 cm™), so dass sich nur ein recht geringer Anteil der

Molekiile im Rotationsgrundzustand befindet.

Wihrend bei zweiatomigen Molekiilen eine Oszillation prinzipiell nur entlang ihrer Bindung
stattfinden kann, tritt bei mehratomigen Molekiillen unter Umstidnden eine Vielzahl von
Grundschwingungen auf. Diese konnen unterschiedlicher Natur sein. Bei der bereits
besprochenen Valenzschwingung findet eine periodische Anderung der Bindungslingen statt,
bei einer Deformationsschwingung dndern sich dagegen die Bindungswinkel periodisch. Fiir
die Beurteilung, ob eine Vibration IR-aktiv ist, gilt auch hier allgemein, dass sich das

Dipolmoment des Molekiils wahrend der Schwingung dndern muss.
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Die Anzahl der moglichen Schwingungen wird bestimmt durch die Anzahl N der Atome, aus
denen ein Molekiil besteht. Sei Avi, die Anzahl der mdglichen Grundschwingungen, so gilt

fiir nichtlinerare Molekiile:

A, =3-N -6 (nichtlineare Molekiile)
(Gleichung 20)

Lineare Molekiile weisen eine Oszillationsmdglichkeit mehr auf, so dass hierfiir gilt:

A, =3-N =5 (lineare Molekiile)
(Gleichung 21)

Die Gleichungen 20 und 21 ergeben sich aus folgender Uberlegung: Jedes Atom eines
Molekiils kann sich in allen drei Raumrichtungen bewegen, so dass ein Molekiil aus N
Atomen 3*N Freiheitsgrade der Translation besitzt. Bewegt sich das Molekiil als ganzes, ohne
seine Form zu &ndern, was einer Bewegung des Massenschwerpunktes entspricht, so kann
dieses ebenfalls in allen drei Raumrichtungen geschehen. Auf die Translation des Gesamt-
molekiils entfallen also drei Freiheitsgrade, so dass 3*N-3 Freiheitsgrade fiir Molekiil-
schwingungen verbleiben. Weitere drei Freiheitsgrade entfallen auf die Rotation des Gesamt-
molekiils, da sich jede Rotation energetisch in drei Komponenten entlang drei jeweils zuein-
ander orthogonal stehenden Achsen aufspalten ldsst. Somit verbleiben im allgemeinen 3*N-6
Freiheitsgrade zur Ausfiihrung von Molekiilschwingungen. Lineare Molekiile konnen jedoch
zur Rotation langs um die Molekiilachse keine Energie aufnehmen, so dass hier nur zwei Frei-
heitsgrade auf die Rotation des Gesamtmolekiils entfallen. Damit verbleiben bei linearen

Molekiilen 3*N-5 Freiheitsgrade fiir die Ausfiihrung von Molekiilschwingungen [38].

3.2 Absorptionsmessungen zur quantitativen Analyse

IR-Spektren umfassen iiblicherweise den Wellenzahlbereich von 400 cm™ bis 4000 cm™. Als
das IR-Spektrum einer Probe bezeichnet man die Auftragung der Transmission der Probe
gegen die Wellenzahl. Moderne IR-Spektrometer bedienen sich zur Messung des dazu erfor-
derlichen Datensatzes der Fourier-Transformationstechnik, mit deren Hilfe die Spektren in
wenigen Sekunden und mit hoher Auflosung aufgenommen werden konnen [39]. Bis in die
1990er Jahre waren jedoch auch noch dispersiv arbeitende Spektrometer gebrduchlich, bei
denen das Funktionsprinzip der Messung direkt ersichtlich ist. Ublicherweise waren die
Gerite als klassische Zweistrahl-IR-Spektrometer ausgefiihrt, deren schematischer Aufbau in
Abbildung 5 dargestellt ist.
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Abb. 5: Schematischer Aufbau eines klassischen Zweistrahl-1R-Spektrometers [40]

Als Emitter dient hiufig ein sogenannter Nernststift (ein wenige cm langer Stift aus ca. 85%
ZrO; und 15% Y,03), der im IR-Bereich besonders giinstige Emissionseigenschaften auf-
weist. Das von der IR-Quelle ausgehende Licht wird mit Hilfe eines Spiegel- und Blenden-
systems in zwei Strahlenbiindel geteilt, von denen eines durch die Probe geleitet wird, wéh-
rend das andere eine der Probenkiivette moglichst baugleiche Referenzkiivette durchléuft. Je
nach Art und Aggregatzustand der zu vermessenden Probe wird die Referenzkiivette z. B. mit
Luft oder reinem Losungsmittel befiillt; sie enthdlt im Normalfall keine Probensubstanz.
Beide Lichtbiindel treffen anschlieBend auf den mit ca. 5 Hz rotierenden Chopper, der Mess-
und Referenzstrahl abwechselnd und exklusiv zum Monochromator weiterleitet. Bei dem in
Abbildung 5 gezeigten Ausfiihrungsmodell handelt es sich bei dem Chopper um einen halb-
durchlédssigen Spiegel, in anderen Spektrometermodellen werden auch Lochblenden oder
(Loch-) Spiegel eingesetzt. Der Monochromator besteht aus einem Prisma oder einem
Beugungsgitter und zerlegt die polychromatische Strahlung in einzelne Spektrallinien bzw.
schmale Spektralbanden. Durch Drehung des Monochromators kann gezielt Strahlung einer
bestimmten Wellenzahl auf den Detektor geleitet werden. Die Aufnahme eines Spektrums
erfolgt dann durch schrittweise Drehung des Monochromators. Diese Vorgehensweise wird
auch scannen genannt.

Der Detektor registriert jeweils die Intensitdt der einfallenden Strahlung und wandelt deren
Grofle in ein elektrisches Signal um. Als einfache Detektoren eignen sich z. B. bereits
Thermoelemente aus Kupfer-Konstantan. Mit Hilfe einer angeschlossenen Messelektronik
wird fiir jede eingestellte Wellenzahl das Intensitétsverhéltnis zwischen Mess- und Referenz-
strahl ermittelt, welches auch als Transmission T bezeichnet wird. Die Auftragung der
Transmissionswerte gegen die Wellenzahl liefert dann das gesuchte IR-Spektrum der Probe.
Die Aufnahme eines solchen Spektrums nimmt ca. 10 Minuten in Anspruch. In der quali-
tativen chemischen Analyse spielen IR-Spektren, besonders zur Identifizierung von Subs-
tanzen, eine grofle Rolle [41], wobei die Spektren prinzipiell auch zur quantitativen Analyse

herangezogen werden konnen.
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Zur quantitativen Bestimmung einer ausgewdihlten Substanz in einer Probe ist es jedoch
sinnvoll, den untersuchten Spektralbereich auf eine stoffspezifische Absorptionsbande des
Analyten zu beschrianken (nichtdispersive Messung). Das Ausmal3 der Strahlungsabsorption
durch den Analyten bei der ausgewdhlten Wellenzahl bzw. im ausgewéhlten schmalbandigen
Wellenzahlbereich, ist ein Mal fiir die Konzentration ¢ des Analyten. Der mathematische
Zusammenhang zwischen der Analytkonzentration und der gemessenen Transmission T ist
fiir monochromatische Strahlung gegeben durch das Lambert-Beersche Gesetz [42], welches
nach Gleichung 22 formuliert werden kann:

—¢-c-d

. I
I=1,-e ; mit T=—
IO
(Gleichung 22)

Der Parameter ¢ bezeichnet den Extinktionskoeffizienten des Analyten bei der betrachteten
Wellenzahl. Die GroB3e d gibt die Lange des Lichtwegs durch die Probe an. Die Intensitét des
teilweise vom Analyten absorbierten Lichts ist mit I bezeichnet, wéahrend Iy die Intensitét des
Lichts ohne Abschwéchung durch die Probe bzw. die Intensitét des Referenzstrahls bezeich-
net. Die Gleichung 22 ist zuriickzufiihren auf Beobachtungen von Lambert (1760) und Beer
(1852), welche die Abnahme der Lichtintensitdt —dI bei Durchstrahlung einer analytgefiillten
Schicht der Dicke d in Abhédngigkeit von der eingestrahlten Strahlungsintensitidt (Lambert)
bzw. in Abhingigkeit von der Analytkonzentration (Beer) untersuchten. Beide stellten eine
direkte Proportionalitdt zwischen der Intensitdtsabnahme -dI und der von ihnen betrachteten
Messgrof3e fest. Zudem besteht eine Proportionalitit zwischen der Intensitdtsabnahme und der
Schichtdicke. Sei ds ein infinitesimal diinner Abschnitt der Schicht, so gilt in differentieller

Schreibweise:

—dloc|-c-ds
—>dl=-¢-1-c-ds

dI—I:—g~c~ds

(Gleichung 23)

Die Integration von Gleichung 23 in den Grenzen von Iy bis I, bzw. von 0 bis d und anschliel3-
ende Delogarithmierung fiihrt dann zu Gleichung 22.

Aufgrund der vorangegangenen Uberlegungen ist es nun moglich, den prinzipiellen Aufbau
eines nichtdispersiven quantitativen IR-Gassensors abzuleiten. Als einfachste Ausfiihrungs-
form ergibt sich der Einstrahlgassensor, dessen Aufbauschema in Abbildung 6 wiedergegeben
ist.
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Abb. 6: Prinzipieller Aufbau eines IR-Einstrahlgassensors.

Wenn Gleichung 22 die Kalibrierungsfunktion [43] des Sensors darstellen soll, ergeben sich
daraus die apparativen Mindestanforderungen an den Sensor. Die Intensitét I als abhidngige
Variable muss gemessen werden konnen, daher ist ein IR-Detektor erforderlich. Zudem muss
die Lichtintensitdt (Iy) zundchst erzeugt werden, wodurch eine Strahlungsquelle notwendig
wird. Da Gleichung 22 speziell fiir monochromatisches Licht gilt, ist ein Bandpassfilter
erforderlich, der aus der polychromatischen Strahlung den eng begrenzten Wellenzahlen-
bereich mit der Absorptionsbande des Analyten herausfiltert. Hierzu werden tiblicherweise
Interferenzfilter eingesetzt, die auch in den Detektor integriert sein konnen. Letztlich muss die
Wegldnge d der Strahlung durch die Probe mit dem Analyten gréBer als null sein, was das
Vorhandensein einer Gasmesszelle voraussetzt. Diese vier Komponenten sind dann in geeig-
neter Weise zu einem Sensor zusammenzufiigen, wie in Abbildung 6 skizziert ist.

Der Detektor wandelt die auftreffende Lichtintensitdt I in ein elektrisches Signal Y um,
welches die eigentliche MessgroBle darstellt. Da kein Referenzstrahl vorhanden ist, muss das
der Grundintensitdt Iy entsprechende Detektorsignal Yo durch Messung des Detektorsignals
bei Befiillung der Gasmesszelle mit synthetischer Luft oder reinem Stickstoff ermittelt
werden. Das Produkt aus Extinktionskoeffizient € und Lichtweglinge d (vgl. Gleichung 22)
ist fiir einen einmal zusammengesetzten Sensor fiir alle Messungen konstant, so dass es zu
einer neuen Konstanten A zusammengefasst werden kann. Die Korrelation zwischen dem
Detektorsignal Y und der Analytkonzentration c ergibt sich somit entsprechend Gleichung 22

zu:

N
Y=Y,-e""
(Gleichung 24)

Um durch eine Messung des Detektorsignals Y iiber Gleichung 24 auf eine in der
Gasmesszelle befindliche, unbekannte Konzentration des Analyten (z. B. Kohlenmonoxid)

schlieBen zu konnen, ist die Kenntnis des Parameters A notwendig.
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Prinzipiell ist dieser zwar durch thermodynamische Daten und die GroBBe der Gasmesszelle
gegeben, da jedoch im Realfall die Strahlungsquelle keine Parallelstrahlen emittiert, ergibt
sich flir alle auf den Detektor gelangenden Strahlen eine mittlere Wegldnge, die von der
vorgegebenen Messzellenldnge d (nach oben) abweicht. Somit ist der Parameter A als Gerite-
konstante aufzufassen, die durch eine Kalibration des Sensors, d. h. durch Beaufschlagung mit
verschiedenen, bekannten Messgaskonzentrationen, ermittelt werden muss.

Die Auftragung der GroBe In(Y/Y() gegen die eingestellte Messgaskonzentration ¢ sollte nach
Gleichung 24 eine Gerade mit der Steigung —A ergeben. In der Praxis erweist sich jedoch,
dass dies nicht generell der Fall ist, sondern dass besonders bei Sensoren mit gekriimmter
Gasmesszelle (vgl. Kapitel 4.3.6) keine direkte Proportionalitit der beiden GroBen mehr
vorliegt. Die Auftragung des Detektorsignals Y gegen die Messgaskonzentration ¢ besitzt
zwar auch in diesem Fall die Form einer abfallenden Exponentialfunktion, jedoch konvergiert
diese nicht, wie von Gleichung 24 gefordert, gegen null, sondern gegen einen Grenzwert Y pin.
Dieses wird unter anderem durch die Detektion von nichtinformativen Lichtstrahlen verur-
sacht, deren Lichtweglinge von der Quelle zum Detektor weit unterhalb der mittleren
Strahlungswegliange liegt (vgl. Kapitel 4.3.4). Diese Strahlen werden durch den Analyten,
besonders wenn dieser einen sehr geringen Extinktionskoeffizienten aufweist, kaum in ihrer
Intensitit abgeschwicht, so dass sie anndhernd unabhingig von der Analytkonzentration
standig eine gewisse Strahlungs-Grundintensitéit auf den Detektor transportieren.

Unter Beriicksichtigung dieser Tatsache ist eine Néherung fiir die Kalibrierungsfunktion eines

IR-Einstrahlgassensor besser durch eine Erweiterung von Gleichung 24 zu formulieren:

Y =~Y
(Gleichung 25)

—AC
+Y,-e

min

Diese allgemeine Gleichung fiir einen exponentiellen Abfall erster Ordnung kann als Fitting-
Funktion von Sensor-Kalibrationskurven verwendet werden.
Die der Gleichung 25 entsprechende Analysenfunktion [43] des Sensors ergibt sich als

Umkehrfunktion der Kalibrierungsfunktion zu:

1 Y=Y
C=——~1n min
A Y,

(Gleichung 26)

Obwohl allgemein Kalibrierungsfunktionen, die den physikalischen Zusammenhang zwischen
abhédngiger und unabhéngiger Variable wiedergeben, fiir das Verstindnis des Messprinzips
von Vorteil sind, werden in der Praxis auch Kalibrierungsfunktionen verwendet, welche nicht
in Zusammenhang mit den physikalischen Grundlagen der Messung stehen. Beispielsweise
kann die Kalibrierungsfunktion eines Abstandssensors innerhalb eines begrenzten Messbe-

reiches auch als Polynom angendhert werden [44].
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Auch kann die Kalibrierungsfunktion eines Temperatursensors abschnittsweise linear defi-
niert sein [45]. Fitting-Funktionen in Form eines Polynoms oder einer anderen einfachen
Gleichung sind besonders dann hilfreich, wenn der nichtlineare physikalische Zusammenhang
zwischen den Messgroflen unbekannt ist oder durch die alternative mathematische Beschrei-
bung stark vereinfacht werden kann. Abschnittsweise linear definierte Kalibrierungsfunk-
tionen sind generell verwendbar. Die einzige Voraussetzung fiir die Umkehrbarkeit zur ein-
deutigen Analysenfunktion ist, dass die Messwerte streng monoton mit der zu messenden
GrofBe fallen bzw. steigen. Da Fittingparameter fiir nichtlineare Funktionen, in Abhingigkeit
von der Qualitdt der zu fittenden Messwerte, unter Umstdnden stark fehlerbehaftet sein
konnen (vgl. Kapitel 4.3.3), und daher eine Extrapolation dieser Kalibrierungsfunktionen auf
Gaskonzentrationen auflerhalb des vermessenen Bereichs kritisch ist, wurden im Rahmen
dieser Arbeit abschnittsweise linear definierte Analysenfunktionen verwendet.

Obgleich das beschriebene Prinzip der Konzentrationsbestimmung durch Absorptions-
messung allen quantitativen IR-Gasdetektoren zugrunde liegt, findet das einfache Modell des
IR-Einstrahlgassensors in der Technik kaum Anwendung. Allgemein besteht bei dem in
Abbildung 6 schematisch dargestellten IR-Einstrahlgassensor das Problem, dass bei dauer-
haftem Betrieb (z. B. iiber Monate) die Strahlungsquelle einem quantitativ schwer voraus-
zusehenden Alterungsprozess unterworfen ist. Dies flihrt auf lange Sicht zu einer Drift des
Detektorsignals und macht somit eine hdufige Rekalibrierung des Gerites erforderlich.
Abbildung 7 zeigt die zeitlichen Verldufe der Signalintensititen von fiinf im Einstrahl-Modus
betriebenen Kohlendioxiddetektoren, die dauerhaft mit synthetischer Luft beaufschlagt

wurden, und deren Strahlungsquellen aus baugleichen Miniaturglithlampen bestehen.
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Alterung von 5 Miniaturglithlampen
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Abb. 7: Alterungskurven verschiedener baugleicher Miniaturglihlampen [25, 46]. Die Temperatur wurde
bei der Messung konstant gehalten (25° C).

Aus Abbildung 7 wird ersichtlich, dass die emittierte Strahlungsintensitét von Glithlampen im
Dauerbetrieb mit der Zeit sowohl ansteigen wie auch abfallen kann, was eine Verall-
gemeinerung fiir die Extrapolation von Alterungskurven unmoglich macht.

Da eine betriebsbedingte Alterung fiir keine verfiigbare Strahlungsquelle auszuschlieBen ist,
muss zur Erreichung der Langzeitstabilitit eines IR-Gassensors das Problem der Intensitéts-
drift gelost werden. Hierzu existieren bereits einige technisch umgesetzte Losungen, welche
die Alterung der Strahlungsquelle weitgehend kompensieren. Apparativ kann dieses haufig
durch eine Erweiterung des IR-Einstrahlgassensors erreicht werden. Eine Mdoglichkeit ist z. B.
die Verwendung eines zweiten Detektors, welcher mit einem Interferenzfilter ausgestattet ist,
der nur eine geeignete Referenzwellenldnge (z. B. 4,0 um, da hier in der Regel keine Absorp-
tionsbanden von eventuell bei der Analyse zu erwartenden Gasen liegen) passieren ldsst. Da
das Signal des Referenzdetektors nur von der Strahlungsintensitdt des Emitters abhdngt, ldsst
sich dieses bzw. dessen zeitliche Anderung dann zum mathematischen Ausgleich eines
eventuell auftretenden Alterungsprozesses der Strahlungsquelle verwenden. Im Grunde ergibt
sich durch diese Erginzung des Einstrahlsensors somit ein Doppelstrahlsensor. Das gleiche
Prinzip kann jedoch auch unter Beibehaltung des Einstrahlsystems (Die Optik der Gasmess-
zelle muss dann nicht gedndert werden.) realisiert werden, indem anstelle eines normalen
Silizium- oder Saphir- Interferenzfilters mit fester Durchlasswellenlédnge ein abstimmbarer

Interferenzfilter eingesetzt wird.
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Dieser kann dann abwechselnd bzw. wahlweise auf die Referenzwellenldnge und die Absorp-
tionswellenldnge des Analyten eingestellt werden. Der Vorteil dieser Methode ist, dass durch
die Verwendung desselben Lichtwegs fiir beide Messungen auch eine alterungsbedingte An-
derung in der geometrischen Abstrahlcharakteristik des Emitters kompensiert werden kann.
AulBlerdem wirken sich bei Verwendung ein und desselben Detektors fiir beide Messungen
dessen Temperaturabhingigkeit und moglicherweise vorhandene Empfindlichkeitsdrift glei-
chermaB3en auf beide Messungen aus und konnen gegebenenfalls kompensiert werden.

Eine weitere Moglichkeit zur Erreichung einer Langzeitstabilitdt von IR-Gassensoren besteht
in der von Schmale [25] publizierten Methode der Referenzierung zwischen zwei Strahlungs-
quellen. Hierbei werden zwei baugleiche Miniaturglithlampen verwendet, deren Strahlung
iiber zwei optisch weitgehend getrennte, aber moglichst dhnliche Lichtwege auf ein und den-
selben Detektor (mit Interferenzfilter) fallt. Die eine der beiden Miniaturgliihlampen dient als
Samplelampe und wird dauerhaft zur Bestimmung der Analytkonzentration benutzt. Soweit
handelt es sich bei dem System also um einen gebrduchlichen Einstrahlsensor. Die zweite
Strahlungsquelle dient als Referenzlampe und wird nur sehr selten betrieben. Dadurch wird
deren Alterungsprozess stark verzogert. In regelméBigen, aber zeitlich relativ langen Abstén-
den werden dann die vom Detektor gemessenen Signale der beiden Lampen verglichen. Somit
wird die Drift der Samplelampe gegeniiber der als konstant betrachteten Referenzlampe quan-
tifizierbar. Mit Hilfe des beobachteten Intensititsverhéltnisses der beiden Lampen ldsst sich

so die Alterung der Samplelampe kompensieren.

3.3 Visualisierung dreidimensionaler Modelle

Da innerhalb dieser Arbeit verschiedene Sensoraufbauten entwickelt und mit Hilfe von
Computersimulationen beurteilt werden sollen, miissen deren geometrische Bauformen auf
ein mathematisches Modell iibertragen werden. Die mathematischen Modelle miissen zudem
in eine digitale Datenform iiberfiihrt werden, um eine universelle Verarbeitung durch ein
Computerprogramm zu ermoglichen. Dabei werden Datensétze erzeugt, die in Form von
Zahlenreihen alle Informationen iiber die Geometrie der Sensormodelle enthalten. Da diese
Datensitze sehr abstrakt sind, und unter Umstidnden auch eine betriachtliche Grof3e erreichen
kénnen (je nach Komplexitit des Modells), ist z. B. zur Verifizierung der Ubereinstimmung
von Computermodell und geplanter Bauform eine Visualisierung der Computermodelle
erforderlich. Durch die Visualisierung werden die Informationen in den Datensétzen fiir den

Menschen schnell erfassbar.
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3.3.1 Aufbau von Modellen

Die Delphi-Unit ,,Kamera.pas* bzw. ,,Kamera.dcu* wurde vom Verfasser dieser Arbeit ohne
Zuhilfenahme vorgefertigter Programmstrukturen personlich programmiert. Sie dient allge-
mein der Konstruktion und Visualisierung dreidimensionaler Objekte.

Diese konnen beliebig geformt und beliebig im Raum angeordnet und orientiert sein. Die
mathematische Beschreibung der Modelle in Form digitaler Datensétze ist fiir den Menschen
jedoch nur schwer interpretierbar. Der folgende Datensatz beschreibt beispielsweise einen
relativ einfach aufgebauten Korper, der aus neun Flichen besteht:

15461355 ; 1414549 ;3 ;0 ; -5; -5; -5;5;-5;-5;5;5;-5;-5;5;-5

5072383 ; 3756523 ; 3 ;0; -5;-5;-5;5;-5;-5;5;-5;5;-5;-5;5

2395391 ; 1079531 ; 3 ;0; -5;5;-5;5;5;-5;5;5;5;-5;53;5

10746188 ; 9430328 ; 3 ;0 ; -5; -5;-5;-5;-5;5;-5;5;5;-5;5;-5

16753206 ; 15437346 ; 3 ;0 ;5 ; -5; -5;5;-5;5;5;5;5;5;5;-5

9630830 ; 8314970 ; 3 ; 0 ;0 ;0 ;12.5;5; -5;5;5;5:;5

5308415 ; 3992555 ; 3 ; 0 ; 0; 0 ;12.5;5;5;5;-5;5:;5

15445311 ; 14129451 ; 3 ; 0 ; 0 ;0 ; 125 ; -5;5;5;-5;-5;5
16740028 ; 15424168 ; 3 ; 0 ; 0 ; 0 ; 12,5 ; -5; -5;5 ;5 ; -5;5

Jede Zeile beschreibt eine Korperfldche und enthélt {iber diese die folgenden Informationen:

Die erste Zahl ist der Farbcode der Fliache. Dieser legt fest, welche Farbe die darzustellende
Flache aufweist. Da Farben im Computer stets als Mischung der Grundfarben rot, griin und
blau interpretiert werden, berechnet sich der Farbcode nach der Formel:

F =rot + 256 * griin + 65536 * blau, wobei die Variablen rot, griin und blau jeweils Werte
zwischen einschlielich null und einschlieBlich 255 annehmen konnen. Diese Formel gilt fiir
eine Farbtiefe von 32 bit.

Die zweite Zahl ist der Farbcode der Flichenumrandung und die dritte Zahl die Breite (in
Pixeln) der Flichenumrandung.

Die vierte Zahl ist optional und legt fest, ob die darzustellende Fliche von beiden Seiten
(Wert 0) sichtbar sein soll, oder etwa nur aus Richtung der positiven bzw. negativen Flachen-
normale (Werte 1 oder 2).

Darauf folgen jeweils die x-, y- und z-Koordinaten derjenigen Punkte, durch welche die
Flache aufgespannt bzw. begrenzt wird.

So lasst sich z. B. aus der neunten Zeile des Datensatzes ablesen, dass es sich bei der Flache
um ein violettes Dreieck mit den Eckpunkten A(0/ 0/ 12.5), B(-5/-5/5)und C(5/-5/5)
handelt.

Trotz der eindeutigen und vollstindigen Informationen aus dem Datensatz diirfte es fiir die
meisten Menschen duflerst schwierig sein, sich den beschriebenen Korper nun bildlich vorzu-

stellen, selbst wenn die Farbgebung der Flachen aufler Acht gelassen wird.
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Betrachtet man dagegen die Visualisierung des Korpers (Abb. 8), so wird die Anordnung der
Korperflachen sofort begreiflich.

Abb. 8: Visualisierung des oben angegebenen Datensatzes mit Hilfe der Delphi-Unit ,,Kamera.dcu*

Es handelt sich um einen Wiirfel mit aufgesetzter Pyramide. Die obere Deckfliche des Wiir-
fels sowie die Grundflache der Pyramide (beide sind hier identisch) wurden weggelassen, da
diese im Inneren des Korpers liegen.

Durch die Visualisierung ldsst sich also sehr schnell optisch verifizieren, ob der Computer
z. B. bei der Erstellung eines Modells richtig gerechnet hat, und ob das Modell mit der
Vorstellung iibereinstimmt.

Selbstverstidndlich miissen umgekehrt alle 3d-Modelle, die mit der Unit dargestellt werden
sollen, im oben beschriebenen Format vorliegen. So muss z. B. eine Kugel, die nur eine
einzige Oberfldche besitzt, welche jedoch nicht durch endlich viele Punkte begrenzt wird, als
Summe vieler Einzelfldchen approximiert werden. Hierzu wird jeweils eine Anzahl von Punk-
ten, die alle auf der Kugeloberfliche liegen und miteinander eine Ebene bilden, zu einem
Polygon zusammengefasst. Je kleiner diese Einzelflichen werden, desto besser wird dann das
Modell an die Kugel angenéhert. Bei weniger gleichmédBig gekriimmten Flachen muss immer
eine Approximation durch Dreiecke durchgefiihrt werden, da nur bei einem Dreieck gesichert
ist, dass alle Punkte in einer Ebene liegen.

Grundsitzlich lassen sich alle Flichen als Summe von Dreiecken darstellen [47]. Auf diese
Weise werden beliebige dreidimensionale Strukturen fiir die Darstellung zugédnglich. Unter
anderem bietet die Unit die Moglichkeit der Modellierung abschnittsweise definierter dreidi-
mensionaler Fldchenfunktionen der Form z = f(x, y, a, b, ¢), wobei es sich bei a,b und ¢ um
frei wihlbare Parameter handelt. Die Funktion kann als Text eingegeben werden und wird

intern mit Hilfe einer Parserroutine interpretiert.
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Abbildung 9 zeigt z. B. die Funktion z = sin(x) + sin(y) in den Grenzen von (x =0/y = 0) bis
(x=10/y = 10) mit einer Auflosung von (dx = 0.2 / dy = 0.2).

Abb. 9: Modell eines Ausschnitts der Flachenfunktion z = sin(x) + sin(y)

Alle Modelle kénnen nach ihrer Konstruktion beliebig verschoben, rotiert, gespiegelt werden
etc., woflir die Unit die entsprechenden Funktionen bereit stellt. Ebenso stehen Funktionen
zur einfachen Konstruktion verschiedener Korper wie Kegel, Zylinder, Ellipsoide usw. zur
Verfiigung. Als Ergebnis liefert das Programm jeweils einen Datensatz mit oben beschrie-
bener Formatierung, der einfach als Textdatei abgespeichert werden kann. Zudem ist es
mdglich, manuell mit Hilfe eines Texteditors Modelle zu erstellen, die anschliefend vom

Programm eingelesen werden konnen.

3.3.2 Funktionsweise der virtuellen Kamera

Da dreidimensionale Objekte auf dem Computerbildschirm oder auf Papier nur zweidi-
mensional dargestellt werden konnen, bedarf es einer Projektion der virtuellen 3d-Modelle auf
die Ebene des Monitors. Dieses ist die Hauptaufgabe der Unit , Kamera.dcu®, die wie die

meisten 3d-engines mit einem Kameramodell arbeitet.
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Es gibt verschiedene Moglichkeiten, dreidimensionale Modelle perspektivisch zu projizieren
[48]; die Unit ,,Kamera.dcu* verwendet die einfache Fluchtpunktsprojektion. Die Projektion
erfolgt in zwei Schritten. Zundchst miissen die dreidimensionalen Raumkoordinaten der
Modelle in zweidimensionale Kamerakoordinaten umgerechnet werden. Die Kamera-
koordinaten eines Raumpunktes sind dabei abhidngig von dessen (relativer) Stellung zur
Kamera. Da sowohl die Modelle, als auch die Kamera im Raum frei beweglich sind, muss die
Projektion fiir jede Momentaufnahme (und fiir jeden einzelnen Raumpunkt) neu berechnet
werden. Wegen des damit verbundenen erheblichen Rechenaufwandes (abhidngig von der
Anzahl der darzustellenden Raumpunkte) wurden gro3e Teile der Unit nicht in Object-Pascal,
sondern in Assembler programmiert, um die Rechenzeit zu verkiirzen.

Der zweite Schritt ist dann die Umrechnung der erhaltenen (zweidimensionalen) Kamera-
koordinaten in ebenfalls zweidimensionale Bildschirmkoordinaten. Somit wird jedem Raum-
punkt (X, y, z) ein Bildschirmpunkt bzw. Pixel (X, y) zugeordnet. Dabei handelt es sich bei
den dreidimensionalen Raumkoordinaten um FlieBkommazahlen, wihrend die Bildschirm-
koordinaten durch Integer-Werte beschrieben werden. In die Berechnung der Bildschirm-
koordinaten fliet neben den Kamerakoordinaten und der Bildschirmgréf3e auch der Zoom-
faktor der virtuellen Kamera ein. Abbildung 10 ist ebenso wie die beiden vorangegangenen
Abbildungen ein Screenshot der virtuellen Kamera bei Ansicht verschiedener 3d-Modelle.
Die Abbildung zeigt die Projektion eines Wiirfels auf die Kameraebene einer (zweiten)

virtuellen Kamera.

Abb. 10: Projektion von Raumpunkten auf die Kameraebene und Entstehung von projizierten Fléchen.

Das in Abbildung 10 dargestellte Rechteck bezeichnet die Begrenzung der Kameraebene, die
letztendlich durch die Gréfe der Monitorabbildung bestimmt wird. Zur Ermittlung der
Kamerakoordinaten eines Raumpunktes wird von der Verbindungsgeraden dieses Punktes mit

dem Fluchtpunkt der Kamera ausgegangen.
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Die Schnittpunkte der Verbindungsgeraden (der relevanten Raumpunkte) mit der Kamera-
ebene sind in Abbildung 10 als schwarze Quadrate gekennzeichnet. Alle diese Schnittpunkte
liegen logischerweise in ein und derselben Ebene, der Kameraebene. Der perspektivische
Effekt der Projektion wird dadurch erreicht, dass Punkte, welche im dreidimensionalen Raum
eine Flache bilden, auch in der Projektion zu einer Flache kombiniert werden. Die projizierten
Flachen werden also durch die Schnittpunkte der entsprechenden Verbindungsgeraden mit der
Kameraebene begrenzt. Bei den errechneten Schnittpunkten handelt es sich jedoch immer
noch um dreidimensionale Raumpunkte, da die Kameraebene beliebig im Raum orientiert
sein kann. Bezeichnet man die senkrechte Projektion des Fluchtpunktes auf die Kameraebene
als Kameraposition (das ist bildlich der Mittelpunkt des in Abb. 10 dargestellten Rechtecks),
so ergibt sich die Blickrichtung der virtuellen Kamera als Richtungsvektor vom Fluchtpunkt
zur Kameraposition. Der Abstand vom Fluchtpunkt zur Kameraebene ldsst sich als Objektiv-
lange der virtuellen Kamera interpretieren.

Im Normalfall (die virtuelle Kamera lésst sich auch um ihre eigene Achse rotieren) ist das in
Abb. 10 dargestellte Rechteck so angeordnet, dass es der Breite nach waagerecht, d.h. parallel
zur XY-Ebene steht. Der Vektor parallel zur Breitseite des Rechtecks wird als X-Vektor
(KVX) der Kamera bezeichnet, derjenige parallel zur (im vorliegenden Fall diagonal durch
den Raum verlaufenden) Rechteckshohe als Y-Vektor (KVY) der Kamera. Die Vektoren
Blickrichtung, X-Vektor und Y-Vektor stehen normalerweise jeweils senkrecht zueinander
und werden alle in Einheitsvektoren angegeben.

Die Kamerakoordinaten eines Raumpunktes ergeben sich schlielich als Komponenten des
Differenzvektors von Projektionspunkt und Kameraposition in Richtung des X- bzw. Y-
Vektors der virtuellen Kamera (Skalarprodukte). Bei der Berechnung der Kamerakoordinaten
(und auch bei anderen Berechnungen im dreidimensionalen Raum) erwiesen sich die ein-
fachen Methoden der linearen Algebra als deutlich schneller als die von einigen Autoren fiir
diese Kalkulationen empfohlene Matrizenrechnung [49, 50]. Nach der Berechnung der Kame-
rakoordinaten folgt anschlieBend nur noch die relativ einfache Proportionalumrechnung auf
Bildschirmkoordinaten.

Die in der Unit ,,Kamera.dcu“ verwendete Assembler-Funktion ,,Screenkoordinaten norm®
benotigt zur Bewiltigung dieser Aufgabe (Berechnung von Bildschirmkoordinaten aus Raum-
koordinaten) gerade einmal 80 Rechentakte des Coprozessors (FPU).

Neben der Koordinatentransformation ist die Beurteilung von Flachenlagen fiir eine perspek-
tivische Darstellung dreidimensionaler Modelle von grofer Bedeutung. Flachen, die weiter
von der virtuellen Kamera entfernt liegen, kdnnen z. B. ganz oder teilweise von davor liegen-
den Fldchen verdeckt werden. Daher miissen alle Flichen vor dem Zeichnen nach ihrem
Abstand zur virtuellen Kamera sortiert werden, um eine korrekte Darstellung zu gewihr-
leisten. Obwohl dieses Verfahren in den meisten Féllen befriedigende Resultate liefert,
konnen dennoch Fille auftreten, in denen die Sortierung der Flichen nicht ausreicht, um die

Modelle ansichtsgetreu abzubilden.



Theoretischer Teil 31

Abbildung 11 zeigt jeweils die gleichen zwei Flachen, von denen je nach Kamerastellung
einmal die eine und einmal die andere Flache nach der Sortierung vorne zu liegen kommt. Der
Grund dafiir ist, dass sich die beiden Flachen schneiden und sich somit gegenseitig teilweise

verdecken.

Abb. 11: Falsche Darstellung zweier sich schneidender Rechtecke. Im linken Bild erscheint die rote Flache
vorne, wahrend rechts die griine Flache vorne zu liegen scheint.

Die Losung dieses Problems wird dadurch erreicht, dass der von der virtuellen Kamera
abzubildende Raum mitsamt der darin befindlichen Modelle in zur Kameraebene parallele
Scheiben geschnitten wird. Die Dicke dieser Scheiben ist einstellbar und wiirde im idealen
Grenzfall infinetisemal klein werden. Die Qualitidt der Abbildung steigt also mit kleiner
werdender Scheibendicke, allerdings wichst damit auch der Rechenaufwand rasant an.

Nach der Einteilung in Scheiben werden diese dann in abfallender Reihenfolge ihrer Entfer-
nung zur Kamera gezeichnet. Abbildung 12 stellt das Prinzip dieses Verfahrens grafisch dar.
Zur Erreichung einer besseren Ubersichtlichkeit wurde hier als Richtungsvektor des
Zuschnitts allerdings nicht die aktuelle Blickrichtung der Kamera gewihlt, sondern ein dazu
windschiefer Zufallsvektor.

W :

Abb. 12: Quader und dessen Scheibenschnitt in zufallig gewéhlter Richtung, bei einer Scheibendicke von
einer Langeneinheit. Zur besseren Ubersichtlichkeit wurde nur jede dritte Scheibe eingezeichnet.
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Wendet man diesen Algorithmus nun auf die in Abbildungen 11 falsch dargestellten Rech-
tecke an, so ergibt sich eine treffendere Abbildung der Modelle, wie in Abbildung 13 zu

sehen ist.

Abb. 13: Darstellungen zweier sich schneidender Rechtecke mit von Fall A zu Fall C kleiner werdender
Scheibendicke der Kameraschnitte.

Ein weiterer Arbeitsschritt der Visualisierung ist die Filterung bzw. Beschneidung von
Fliachen vor der eigentlichen Zeichenroutine. Dadurch kann unter Umsténden eine erhebliche
Reduzierung des Rechenaufwandes bei der Kamerakoordinatenberechnung erzielt werden, da
grundsétzlich nur die Flichen bzw. Flachenteile gezeichnet werden miissen, die sich innerhalb
des Sichtvolumens der virtuellen Kamera befinden. Wird eine maximale Sichtweite fiir die
Kamera definiert, so ergibt sich als Sichtvolumen ein Pyramidenstumpf. Dessen Form und
Grofe werden durch die Objektivlange und die Sichtweite der virtuellen Kamera sowie durch
die GroBle der Zeichenfliche bestimmt. Die beiden Winkel zwischen jeweils zwei gegen-
iiberliegenden Seitenflichen des Pyramidenstumpfes sind die Offnungswinkel der virtuellen
Kamera in x- und y-Richtung. Diese Offnungswinkel werden auch fov (field of view) [51]
genannt und konnen in der Unit ,,Kamera.dcu®“ iiber die Funktionen ,,fovx“ und ,,fovy*
abgerufen werden.

Da der beschriebene Algorithmus in seiner Gesamtheit einen grolen Rechenaufwand mit sich
bringt, wurden die wichtigsten Teilprozeduren in Assembler programmiert. Bei moderater
Speicherbelegung (diese wird bestimmt durch die Anzahl, die GroBe und die Komplexitit der
darzustellenden Modelle) erzielt die Kamera auf modernen Rechnern eine recht gute Perfor-
mance, d.h., die Rechenzeit fiir eine Speicherabbildung ist sehr kurz. Fiir die Darstellung der
Szene in Abbildung 12 benétigt die Kamera auf einem Athlon64 X2 4800 z. B. 15 ms.
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Das bedeutet, in einer Sekunde konnen rund 66 Bilder dargestellt werden. Die Performance

der Kamera wire hier also mit 66 fps (frames per second) [52] zu beziffern.

3.4 Das Strahlensimulationsprogramm

Das Strahlensimulationsprogramm ,,3dStrahler.exe” wurde vom Verfasser dieser Arbeit
personlich und ohne Zuhilfenahme vorgefertigter Programmstrukturen in der Hochsprache
Delphi programmiert. Die Ergebnisse des Strahlensimulationsprogramms dienen der Beur-
teilung und Optimierung von Sensoraufbauten. Da die Planung der im Rahmen dieser Arbeit
durchgefiihrten Experimente groBenteils auf den Ergebnissen von Simulationsrechnungen
beruht (vgl. Kapitel 4) und somit dem Simulationsprogramm eine entscheidende Bedeutung
bei der Entwicklung eines neuartigen optischen Systems zukommt, werden die Funktions-
weise und der logische Aufbau des Strahlensimulationsprogramms im folgenden kurz erlédu-
tert.

3.4.1 Grundlagen der Reflexionsberechnung

Bei dem fiir diese Arbeit programmierten Strahlensimulationsprogramm ,,3dStrahler.exe*
wird von dem physikalischen Prinzip ausgegangen, dass Lichtstrahlen sich geradlinig durch
den Raum bewegen. Das heiflt, so lange die Ausbreitungsrichtung eines Lichtstrahl nicht
durch irgendeinen physikalischen Vorgang (Brechung, Beugung, Reflexion usw.) verdndert
wird, ldsst sich ein Lichtstrahl mathematisch durch die Gleichung einer Geraden beschreiben.
In der linearen Algebra wird eine Gerade g im Raum durch einen dreidimensionalen Orts-

vektor O und einen dreidimensionalen Richtungsvektor R definiert [53]:

r)( OX RX
g:F:6+/1-R oder g:|r, |=|0, [+1-|R,
r ) R

(Gleichung 27)

Wihrend bei einer Geraden die Orientierung des Richtungsvektors irrelevant ist, kommt
dieser bei der Beschreibung eines Lichtstrahls eine physikalische Bedeutung zu. Sie ist ein
entscheidender Parameter bei der Beschreibung der Flugrichtung des Strahles. Ebenso besitzt
auch der Ortsvektor bei der Definition eines Lichtstrahls eine physikalische Bedeutung. Er
gibt den Ausgangspunkt des Strahles an. Dieser kann entweder ein Emitter sein oder der

Flachenschnittpunkt einer voran gegangenen Reflexion.
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Im Gegensatz zu einer einfachen Geraden, bei welcher der Ortsvektor frei aus allen Punkten
gewidhlt werden kann, welche die Geradengleichung erfiillen, ist der Ortsvektor bei der Be-
schreibung eines Lichtstrahls ein Fixpunkt.

Im Programm ,,3dStrahler.exe” wird in Bezug auf eine mogliche Richtungsidnderung eines
Lichtstrahls nur der physikalische Vorgang der Reflexion behandelt.

Eine Reflexion findet dann statt, wenn ein Lichtstrahl auf eine spiegelnde Flache trifft. Unter
einer Fldche ist dabei ein rundum begrenzter Ausschnitt einer Ebene zu verstehen. Fiir die
Berechnung der Reflexion muss daher zunidchst von der Ebene ausgegangen werden, in der
die betreffende Fldche liegt. In der linearen Algebra kann eine Ebene E im Raum durch einen
dreidimensionalen Ortsvektor O~ und einen dreidimensionalen Normalenvektor N~ definiert
werden [54]:

NX rX OX
E:ﬁ-(?—G)zO oder E: Ny 0 - Oy =0
N r O

Z z z

(Gleichung 28)

Wird der Normalenvektor N~ in den Einheitsvektor Ny~ umgerechnet und das Skalarprodukt

in Gleichung 28 ausmultipliziert, so ergibt sich die Hessesche Normalform [55] der Ebene:

E:E-F—d =0; mit‘N_(; =1 undMLE

(Gleichung 29)

Durch den Parameter d, der gleich dem Skalarprodukt des zunichst gewéhlten Ortsvektors
mit dem auf Einheitsldnge gebrachten Normalenvektor ist, wird die Ebenengleichung unab-
héngig von einem Ortsvektor. Dieses ist sinnvoll, da ohnehin jeder in der Ebene befindliche
Punkt als Ortsvektor dienen konnte. Der Wert von d gibt bildlich gesehen den (minimalen)
Abstand der Ebene vom Ursprung des kartesischen Koordinatensystems an.

Die erste Voraussetzung fiir die Reflexion eines Lichtstrahls an einer Flache ist, dass sich die
den Strahl beschreibende Gerade mit der die Flache beschreibenden Ebene schneidet. Dies ist
immer dann der Fall, wenn der Richtungsvektor R~ der Geraden nicht senkrecht zu dem Nor-
malenvektor Ny~ der Ebene steht (Andernfalls verliefe die Gerade parallel zur Ebene oder
konnte sogar in der Ebene selbst liegen.). Zudem diirfen weder R~ noch Ny~ der Nullvektor
sein (In einem solchen Fall wiren die Gerade, bzw. die Ebene gar nicht definiert.). Ein
Schnittpunkt existiert also immer dann, wenn das Skalarprodukt von R™ und Ny~ ungleich
null ist. Ist diese Voraussetzung erfiillt, wird sinnvoller weise auch der Richtungsvektor R~
der Geraden in den Einheitsvektor Ry~ umgerechnet. So ldsst sich direkt der Abstand A des
Ortsvektors der Geraden (Ausgangspunkt des Lichtstrahls.) vom Schnittpunkt zwischen
Gerade und Ebene (vermeintlicher Auftreffpunkt des Lichtstrahls auf die Fldche.) berechnen.
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Dies geschieht durch Einsetzen der modifizierten Geradengleichung (vgl. Gleichung 27) in
die Ebenengleichung (vgl. Gleichung 29):

N_O>-(6+A-ﬁo>)—d =0
_d-N,-O

- N,R,
(Gleichung 30)

= A

Die zweite Voraussetzung fiir eine Reflexion ist, dass der Wert von A (vgl. Gleichung 30)
groBer als null ist, da andernfalls der Schnittpunkt der Geraden mit der Ebene nicht in Flug-
richtung des betrachteten Lichtstrahls liegen wiirde.

Falls die ersten beiden Reflexionsbedingungen erfiillt sind, l4sst sich der Auftreffpunkt SP™
des Lichtstrahls auf die betreffende Ebene durch Einsetzen des Wertes A in die modifizierte

Geradengleichung berechnen:

SP-0+AR,
(Gleichung 31)

Die dritte Voraussetzung fiir eine tatsdchliche Reflexion eines Lichtstrahls an einer Flache
ergibt sich aus dem Unterschied zwischen Ebenen und Flichen. Nach der mathematischen
Formulierung einer Ebene (vgl. Gleichung 29) sind Ebenen im Raum unendlich grof3 und
besitzen keine definierte Form. Flichen dagegen sind rundum begrenzte Ausschnitte aus
Ebenen und weisen klar definierte Formen wie z. B. ein Rechteck oder ein Dreieck u. 4. auf.
Somit ist auch definiert, ob ein Punkt der Ebene innerhalb der Begrenzungen einer Flidche
liegt oder nicht. Zur Beurteilung, ob ein Punkt innerhalb einer Flache liegt bzw., ob ein Strahl
eine bestimmte Fliache trifft, lassen sich verschiedene mathematische Verfahren anwenden.
Das Programm ,,3dStrahler.exe®, bei dem alle Flichen als Dreiecke dargestellt werden,
verwendet einen sehr schnellen Algorithmus, der diese Aufgabe iiber die Beurteilung der
relativen Lage des fraglichen Punktes (Auftreffpunkt SP™”) zu den Begrenzungsgraden des
betrachteten Dreiecks 16st.

Falls alle drei Voraussetzungen fiir eine physikalisch sinnvolle Reflexion erfiillt sind, ldsst
sich die Geradengleichung des an einer Flache reflektierten Lichtstrahls berechnen. Hierbei ist
jedoch zu beachten, dass die fiir einen idealen Spiegel allgemein giiltige Regel der Reflexion:
,Einfallswinkel = Ausfallswinkel“ (wobei Winkel immer zum Lot hin gemessen werden)
speziell fiir die Berechnung im dreidimensionalen Raum mathematisch nicht hinreichend ist.
Hinzu kommen hier die Bedingungen, dass 1.) die senkrechte Projektion des Lichtstrahls auf
die Ebene bei der Reflexion keine Richtungsinderung erfahren darf und 2.) der reflektierte
Lichtstrahl auf derselben Seite der Ebene verlaufen muss, wie der einfallende Strahl.

Im Prinzip kann die Berechnung der Reflexion, unter Einhaltung der oben genannten

Bedingungen, so erfolgen, dass der einfallende Lichtstrahl um 180° rotiert wird.
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Die Drehachse wird dabei vom Auftreffpunkt (als Ortsvektor) und dem Normalenvektor der
Flachenebene (als Richtungsvektor) gebildet.

Der Richtungsvektor des reflektierten Lichtstrahls ergibt sich dann als Differenzvektor
zwischen dem rotierten Ortsvektor des einfallenden Lichtstrahls und dem vorher berechneten
Ortsvektor des reflektierten Strahls (Auftreffpunkt SP™).

Da bei der Reflexionsberechnung die Rotation des einfallenden Lichtstrahls stets um den
Winkel 180° bzw. m erfolgt, was einen Spezialfall darstellt, verwendet das Programm
,»3dStrahler.exe* einen Algorithmus, der eine der Rotation dquivalente Spiegelung [56] durch-
fiihrt. Diese Vorgehensweise fiihrt direkter zum gleichen Ergebnis und bendtigt eine geringere

Rechenzeit. Abbildung 14 veranschaulicht den vom Programm verwendeten Algorithmus.

Abb. 14: Reflexion eines Lichtstrahls an einer Dreiecksflache (hellblau). Das hellgriine Rechteck stellt die
Flachenebene dar. Die schwarz schraffierte Flache bezeichnet die Ebene, an welcher der Ortsvektor des
einfallenden Strahls (Emitter, orangefarbene Kugel) gespiegelt wird. Die schwarze Kugel markiert die
Position des gespiegelten Emitters. Die Strahlen werden jeweils durch Pfeile mit roter Spitze und gelbe
Geraden dargestellt. Es gilt ,,Einfallswinkel = Ausfallswinkel*“. Die Strahlen liegen in einer Ebene mit dem
Normalenvektor der Flachenebene (Pfeil mit hellblauer Spitze). Der linke der beiden Pfeile mit grauer
Spitze zeigt den Hilfsvektor, der die Position des Emitters senkrecht auf die Spiegelebene projiziert und
parallel zum Projektionsvektor (orangefarbene Spitze) verlauft. Der zweite graue Pfeil ist nach Lange und
Richtung identisch mit dem ersten und fuflt genau an dessen Spitze; somit zeigt er exakt auf die
gespiegelte Emitterposition. Die Punkte Emitterposition, gespiegelte Emitterposition und Auftreffpunkt
bilden ein gleichschenkliges Dreieck, dessen zentrale Hohe parallel zum Flachennormalenvektor liegt, und
betraglich gleich dem Abstand des Emitters von der Ebene ist. Die Vektoren mit hellblauer,
orangefarbener und magentafarbener Spitze schlieBen untereinander jeweils Winkel von 90° ein und
bilden somit ein Rechtssystem.
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Der in Abbildung 14 eingezeichnete Vektorpfeil mit magentafarbener Spitze trage die Be-
zeichnung QV,~ (fiir Quervektor). Dieser ergibt sich aus dem Kreuzprodukt [57] des Rich-
tungsvektors des einfallenden Strahls mit dem Normalenvektor der Ebene bzw. Fliche:

—_—
JE—

QVy=———

Zl Zl

(Gleichung 32)

Der in Abbildung 14 dargestellte Vektorpfeil mit der orangefarbenen Spitze erhdlt im

folgenden die Bezeichnung PV~ (fiir Projektionsvektor). Dieser wird wie folgt berechnet:

PV, =QV, xN,
(Gleichung 33)

Der Projektionsvektor braucht nicht auf Einheitslinge gebracht zu werden, da er das
Kreuzprodukt zweier zueinander senkrecht stehender Einheitsvektoren ist und somit ohnehin
immer den Betrag eins hat. Mit dem berechneten Auftreffpunkt SP™ des Lichtstrahls auf die
Fliache und dem Normalenvektor PV~ wird nach Gleichung 28 diejenige Ebene definiert, an
welcher der Ortsvektor des einfallenden Strahls gespiegelt werden muss. Wird fiir den Rich-
tungsvektor R™ einer Geraden nun ebenfalls der Vektor PV, ~ eingesetzt, und als Ortsvektor
der Ausgangspunkt O~ des einfallenden Lichtstrahls gewihlt (vgl. Gleichung 27), so kann die

Position des gespiegelten Raumpunktes Osp ~ wie folgt berechnet werden:

O =042 PV =PV -0 | 5 iV, PV, =1
PV, - PV,

:>OTP=6+2-(SF>-F>V0 ~PV, -6)- PV
(Gleichung 34)

Der Richtungsvektor Rr o~ des reflektierten Lichtstrahls ergibt sich damit zu:

Oy — P

RR,O = —
OSP - SP

(Gleichung 35)

Als Ortsvektor fiir den reflektierten Lichtstrahl wird der zuvor berechnete Auftreffpunkt SP™
eingesetzt.

In dem Fall, dass ein Strahl senkrecht auf eine Reflexionsflache trifft, ist bereits Gleichung 32
nicht definiert, da es zu einer Division durch Null kommen wiirde. Diese Mdglichkeit wird
vom Programm abgefangen und gegebenenfalls dem Richtungsvektor Rg o~ der Vektor -Ry~

zugewiesen.
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Sollte bei einer Reflexionsberechnung die Verifizierung der Reflexionsbedingungen nicht
erfolgreich sein, wird das fiir diese Berechnungen zustéindige Unterprogramm mit negativem

Ergebnis abgebrochen.

3.4.2 Reflexion bei Vorhandensein mehrerer Flachen

Mit Hilfe der bisher beschriebenen Grundlagen der Reflexionsberechnung kann die
Reflexion, falls diese auftritt, eines beliebigen Lichtstrahls an einer beliebig im Raum
orientierten Fldche berechnet werden. Sind mehrere Flichen im Raum vorhanden, kann
jedoch der Fall auftreten, dass mehr als eine Flache alle Reflexionsbedingungen erfiillt. Daher
diirfen diese Fldchen nicht unabhédngig voneinander betrachtet werden. Die Reflexion wird
immer an derjenigen Fliche stattfinden, die zuerst vom betrachteten Lichtstrahl getroffen
wird. Aus diesem Grunde stellt sich dem Programm also die Aufgabe, aus all denjenigen
Flachen, an denen eine Reflexion stattfinden kann, diejenige zu selektieren, auf die der Strahl
als erstes auftrifft. Die anderen Flichen werden dann von ersterer abgeschirmt, da sie quasi im
Schatten der tatsidchlichen Reflexionsfldche liegen. Unter Beriicksichtigung der Tatsache, dass
der fiir jede Fliche nach Gleichung 30 ermittelte Wert von A jeweils die Weglinge des
einfallenden Lichtstrahls bis zum Reflexionspunkt angibt, ist die Selektion der richtigen
Reflexionsflache recht einfach. Die Flache, welche die kleinste Wegldnge, welche aber grofer
als null sein muss, aufweist, ist die, an der die Reflexion stattfindet. Ist einmal fiir eine Fldche
nach Gleichung 30 ein giiltiger (Erfiillung aller Reflexionsbedingungen) Wert fiir A ermittelt
worden, braucht fiir jede weitere zu liberpriifende Fliche die ganze Prozedur der Reflexions-
berechnung nur dann weiter gefiihrt zu werden, wenn deren ermittelte Weglédnge zum Auf-
treffpunkt kleiner ist als der bisher errechnete, minimale Wert von A. Sollte dies der Fall sein
und die betrachtete Fliche ebenfalls alle Reflexionsbedingungen erfiillen, so wird dem
Vergleichswert fiir A die neue Weglidnge zugewiesen.

Die Berechnungen fiir alle weiteren Flichen werden dann mit diesem neuen Wert verglichen,
bis entweder eine Flidche noch eher vom Lichtstrahl getroffen wird, was wiederum zu einem
neuen Minimalwert filhren wiirde, oder die Berechnungen fiir alle Flichen abgeschlossen
sind. Als Ergebnis der Berechnungen liegt anschlieBend entweder die Geradengleichung des
reflektierten Strahls vor oder aber das Programm signalisiert, dass keine im virtuellen Raum
befindliche Fldche vom Strahl getroffen wird.

Unter der Voraussetzung, dass eine giiltige Geradengleichung fiir den reflektierten Lichtstrahl
ermittelt werden konnte, kann mit diesem anschlieBend genauso verfahren werden wie mit
dem urspriinglich vom Emitter ausgesendeten Strahl. Das heif3t, alle Berechnungen (fiir alle
betrachteten Fliachen) werden mit der neuen Geradengleichung wiederholt. Der reflektierte
Strahl wird also nun als einfallender Strahl betrachtet und erneut die nichstfolgende Reflexion

errechnet.
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Dieses Verfahren wird so lange wiederholt, bis der zuletzt betrachtete Strahl keine Reflexion
mehr hervorruft (Das heifit, er verschwindet in der Unendlichkeit des virtuellen Raumes.),
oder ein anderes mogliches physikalisches Ereignis eintritt, auf die im folgenden noch einge-
gangen werden wird. Abbildung 15 zeigt eine mit dem Strahlensimulationsprogramm
errechnete Mehrfachreflexion eines Lichtstrahls im Raum, der vier Modellflachen enthilt.

Abb. 15: Der vom Emitter (orangefarbene Kugel) ausgesendete Lichtstrahl wird abwechselnd an der
grinen und an der pinken Fléache reflektiert, bis er letztendlich aus dem dargestellten nach oben und
vorne gedffneten Quader entweicht.

Mit dem Programm ,,3dStrahler.exe® ist es also moglich, den Weg eines Lichtstrahles durch

den virtuellen Raum, der mit dem Modell eines optischen Systems gefiillt ist, zu berechnen.

3.4.3 Die Aufgabe des Strahlensimulationsprogramms

Bei der Berechnung von Strahlengdngen fiihrt das Programm neben der Bestimmung des
Lichtweges selbst noch andere Berechnungen durch, die fiir die Beurteilung eines optischen
Systems zur Gasmessung relevant sind.

Das Ziel eines optischen Aufbaus mit einem Emitter, einer irgendwie gearteten Gasmesszelle
und einem Detektor besteht darin, die Intensitit des vom Emitter ausgesendeten Lichtes nach

Durchgang durch das zu messende Gas mit Hilfe des Detektors zu bestimmen.
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Aus dieser Grofle lasst sich dann auf die Konzentration des im Gasraum befindlichen
Analyten zurtickschliefen (vgl. Kapitel 3.2).

Das wichtigste physikalische Ereignis, das bei der Berechnung eines Strahlenganges auftreten
kann, ist somit das Eintreffen des Lichtstrahls am Detektor. Das Programm zdhlt jeden auf die
Detektorfldche auftreffenden Strahl als Treffer.

Zur Beurteilung, ob ein Treffer auch tatsdchlich zur chemischen Informationsgewinnung
beitrdgt, muss das Strahlensimulationsprogramm jedoch noch andere Eigenschaften des ein-
getroffenen Lichtstrahls beriicksichtigen.

Eine dieser Eigenschaften ist die insgesamt zuriickgelegte Wegstrecke eines Strahls. Das
Programm vergleicht diese mit einer vorher einzugebenden Mindestweglidnge und registriert
den Strahl nur dann als informativ, wenn dieser die Mindestweglinge erreicht bzw.
iiberschritten hat. Die Mindestwegldnge hdngt dabei stark vom Extinktionskoeffizienten und
der Konzentration des zu bestimmenden Analyten ab (vgl. Kapitel 3.2). Der Test auf die
Mindestwegldnge soll sicherstellen, dass der Strahl genug Moglichkeiten hatte, mit dem
Analyten physikalisch in Wechselwirkung zu treten.

Die zuriickgelegte Weglinge wird zudem auch mit einem benutzerdefinierten Maximalwert
verglichen und der betreffende Strahl nur dann als informationshaltig gewertet, wenn dieser
die maximal zuldssige Weglidnge nicht liberschritten hat. Der Grund dafiir liegt darin, dass
unter Umsténden die Wechselwirkung des Lichtes mit dem Analyten so stark sein konnte,
dass diese zu einer Totalabsorption der Absorptionswellenldnge fithren wiirde. Die Infor-
mation iiber die Konzentration des Analyten im Gasraum wire damit getilgt. Dieses Problem
ist allerdings praktisch kaum von Bedeutung.

Eine weitere wichtige Eigenschaft eines Lichtstrahls ist dessen (relative) Intensitit. Zum einen
erleidet jeder Lichtstrahl einen erwiinschten Intensitdtsverlust durch Wechselwirkung mit dem
Analyten, zum anderen konnen aber auch unerwiinschte Intensititsverluste auftreten. Diese
passieren z. B. dann, wenn eine Reflexion stattfindet. Nur im Idealfall werden bei einer Refle-
xion 100% der auftreffenden Lichtenergie reflektiert; im Realfall ist der Reflexionsgrad stark
von der Art und der Beschaffenheit der Reflexionsfliche (und der Wellenlédnge des auf-
treffenden Lichtes [58]) abhingig. Um dem Rechnung zu tragen, wird im Simulationspro-
gramm jeder Fliche bzw. jedem Modell ein anzugebender Reflexionskoeffizient zugeordnet,
welcher in der Regel Werte zwischen null und eins annimmt. Ein hochreflektierender
Silberspiegel konnte z. B. durch den Wert 0,99 repriasentiert werden, eine matte Aluminium-
oberfliche z. B. durch den Wert 0,3. Auf diese Weise kann auch der Effekt der Streuung
Beriicksichtigung finden, indem fiir den Reflexionskoeffizienten ein niedrigerer Wert ange-
setzt wird. Im allgemeinen wird beim Simulationsprogramm jedoch lediglich davon ausge-
gangen, dass bei jeder Reflexion eine Teilabsorption des Lichtstrahls durch die Reflexions-
flache stattfindet. Somit wird die Intensitdt des Strahls bei jeder Reflexion um einen gewissen
Prozentsatz vermindert. Bei Austritt des Lichtstrahls aus dem Emitter wird dem Strahl zu-

nichst der (relative) Intensititswert eins zugeordnet.
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Wird der Strahl dann z. B. dreimal von Fldchen mit einem jeweiligen Reflexionskoeffizienten
von 0,95 reflektiert, und trifft danach auf den Detektor, so registriert dieser den Strahl mit
einer Restintensitdt von 0,953 ~ 0,857, also 85,7%. Ob der Strahl vom Programm als infor-
mativ gewertet wird, hingt vom Vergleich der ankommenden Intensitit mit einer vom Benut-
zer anzugebenden Mindestintensitét ab.

Diese wiederum wird sinnvoller weise bestimmt durch die erwartete Sensitivitit des verwen-
deten Detektors. Liegt die Intensitit des am Detektor eintreffenden Strahls hoéher als die
Mindestintensitit, so wird dem absoluten Informationsgehalt des Strahls der Wert seiner
Restintensitit zugeordnet.

Bei Strahlen, die bereits wihrend ihrer Reise durch den virtuellen Raum bei Reflexionen
soviel an Intensitdt verloren haben, dass diese unter die vorgegebene Mindestintensitét fallt,
wird die Berechnung des Strahlenganges abgebrochen. Der betreffende Strahl wird dann als
,verhungert™ gewertet. Dasselbe gilt auch fiir Strahlen, bei denen die Anzahl der Reflexionen
einen vom Benutzer vorzugebenen Maximalwert iiberschreitet. Dieses ist deswegen sinnvoll,
weil sich mit dem Programm auch der Idealfall von einhundertprozentiger Reflexion simu-
lieren ldsst. Durch den Maximalwert an erlaubten Reflexionen wird so verhindert, dass z. B.
ein Strahl, der unendlich oft zwischen zwei Flidchen hin und her geworfen wiirde, zu einer
Endlosschleife im Programm fiihrt.

Ein weiteres physikalisches Phinomen, welches einem Lichtstrahl widerfahren kann, ist die
Absorption an einer Fliache. Rechnerisch gesehen wird dies durch den Spezialfall simuliert,
dass eine Flache den Reflexionskoeffizienten null zugewiesen bekommt. Wéhrend die Inten-
sitdt eines Strahls bei Reflexionskoeffizienten groBer null und kleiner eins rein mathematisch
nie auf den Wert null absinken kann, wird dieses durch einen echten Absorber erzwungen.
Die Auswirkungen auf die weitere Berechnung des Strahlengangs sind identisch mit dem
oben beschriebenen Fall von mehrmaliger Teilabsorption, wodurch die Intensitét unter die
Mindestintensitét sank. Absorbierte Strahlen werden allerdings gesondert gezahlt.

Einen Sonderfall der Absorption stellt die Selbstabsorption durch den Emitter dar. Dieser
wird immer durch eine Kugel dargestellt (Punktquelle), deren Radius vom Benutzer anzu-
geben ist (entsprechend der Grof3e der Glithbirne, LED oder sonstiger Lichtquelle). Besonders
bei Analyten, die auf einer Wellenldnge absorbieren, die auch von Glas absorbiert wird (vgl.
Kapitel 2), darf diese mogliche Stérung des Lichtweges nicht vernachlédssigt werden. In
anderen Fillen kann zur Abschaltung dieses Programmpunktes fiir den Radius des Emitters
einfach ein sehr kleiner Wert gewéhlt werden.

Zusammenfassend ist zu sagen, dass das Programm ,,3dStrahler.exe* berechnen kann, ob in
einem simulierten optischen System ein Strahl auf den Detektor trifft oder nicht. Falls es sich
um einen Treffer handelt, beurteilt das Programm, ob der Lichtstrahl eine Information iiber
die Konzentration des Analyten enthilt. Dieses geschieht durch eine Auswertung der Weg-

lange und der Intensitdt des Lichtstrahls.
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Falls der Strahl nicht den Detektor erreicht, kann das verschiedene Ursachen haben, die
jeweils vom Programm benannt werden. Der Strahl kann a) in der Unendlichkeit des Raumes
verschwunden sein, b) absorbiert worden sein, ¢) vom Emitter selbstabsorbiert worden sein
oder d) verhungert sein. Fiir den Fall d) gibt es wiederum unterschiedliche Ursachen. Der
Strahl kann 1.) zuviel Intensitit verloren haben, 2.) zu oft reflektiert worden sein oder 3.) eine
zu grofle Wegstrecke zuriick gelegt haben.

Die eigentliche Aufgabe des Simulationsprogramms besteht darin, die Brauchbarkeit von
optischen Systemen fiir die Gasanalyse zu beurteilen. Da der Bau realer optischer Systeme
teuer und zeitaufwendig ist, und die Beurteilung von deren Brauchbarkeit im Realfall letztlich
nur durch ebenfalls teure und zeitaufwendige Messungen moglich ist, kann durch die quasi
kostenlose und schnelle Simulation viel Zeit und Geld eingespart werden. Die Aussagekraft
der Simulationsergebnisse ist selbstverstindlich abhéngig von der realgetreuen Modellierung
der Systeme.

Um ein optisches System quantitativ beurteilen zu konnen, reicht die Berechnung der Infor-
mationsgewinnung aus einem einzigen Lichtstrahl logischerweise nicht aus. Bei jedem Auf-
leuchten sendet ein kugelférmiger Emitter unendlich viele Lichtstrahlen in alle erdenklichen
Raumrichtungen ab. Zur Erfassung des (Licht-) Energieflusses vom Emitter zum Detektor des
optischen Systems wird daher vom Simulationsprogramm quasi eine numerische Integration
iiber sehr viele Lichtstrahlen durchgefiihrt, welche den bzw. die gesamten Raumwinkel in
endlichen Schritten abtasten. Fiir diese Scanning-Routine ist es vorteilhaft, die Richtungs-
vektoren der emittierten Lichtstrahlen zundchst in Polarkoordinaten (Kugelkoordinaten) [59]
zu definieren. Auf diese Weise kann leicht eine geschachtelte Programmschleife durchlaufen
werden, in welcher die beiden Raumwinkel vom Wert null an schrittweise inkrementiert
werden, bis jeweils die Werte 180° (fiir Alpha) bzw. 360° (fiir Phi) erreicht bzw. liberschritten
werden. Der Raumwinkel Alpha bezeichnet hierbei den Winkel, den die Projektion des
betrachteten Strahls auf die XY-Ebene mit der X-Achse bildet. Der Winkel Phi gibt den
Winkel zwischen dem Strahl und der XY-Ebene an. Der Polarkoordinatenradius wird stets
mit dem Wert eins initialisiert, um bei der folgenden Umrechnung des Strahls auf kartesische
Koordinaten fiir dessen Richtungsvektor direkt einen Einheitsvektor zu erhalten.

Fiir jede einzelne Einstellung von Alpha und Phi wird dann der Strahlengang des dazu-
gehorigen Lichtstrahls nach dem oben beschriebenem Algorithmus berechnet. Die Daten aller
Strahlen werden gesammelt und ausgewertet, um schlielich eine statistische Aussage iiber
die Qualitdt des optischen Systems treffen zu konnen.

Die Winkelschrittweiten da und d¢, mit welcher die Raumwinkel bei dieser Prozedur
inkrementiert werden, sind vom Benutzer einzustellen. Die Abbildungen 16a und 16b zeigen
jeweils den gleichen Emitter und Abschnitte aller aus dieser Lichtquelle austretenden
Strahlen, deren Lichtweg vom Simulationsprogramm dann weiter berechnet wird. In Ab-

bildung 16a betragen die Winkelschrittweiten jeweils 5°, in Abbildung 16b jeweils 2°.
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Abb. 16a und 16b: Modelle einer Punktquelle bei unterschiedlicher Strahlungsdichte.

Wie aus den Abbildungen 16a und 16b zu entnehmen ist, steigt die simulierte Strahlungs-
dichte aus dem Emitter mit kleiner werdenden Winkelschrittweiten in der Computerschleife
stark an, was dementsprechend auch die Genauigkeit der Simulation erhéht. Mit wachsender
Strahlungsdichte, d.h. mit wachsender Anzahl zu berechnender Strahlen, nehmen selbst-
verstandlich jedoch auch der Rechenaufwand und damit die Rechenzeit zu.
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Abbildung 17 zeigt ein Beispiel fiir ein einfaches optisches System und eine begrenzte Anzahl
der mit dem Simulationsprogramm berechneten Lichtstrahlen. Die Summe aller Strahlen stellt
den Fluss der Lichtenergie durch das System dar. Zur Veranschaulichung des Energie-
verlustes bei Reflexion dient die Farbe der einzelnen Lichtstrahlen. Die Strahlen sind zu-
nichst rot und werden nach jeder Reflexion etwas dunkler dargestellt. So ist insgesamt zu
erkennen, dass die Lichtstrahlen in der Néhe des Emitters (orangefarbene Kugel) noch volle
Intensitét besitzen, die Lichtenergie aber zum Detektor (griine Fliche) hin abfillt. In dem in
Abbildung 17 dargestellten Beispiel wurde mit einem Reflexionskoeffizienten von 0,98 fiir
die Innenfliche des gebogenen Rohres (hellblau, transparent) gerechnet. Bei einem niedri-

geren Reflexionsvermdgen der Oberfliche wire der Intensitatsverlust entsprechend hoher.

Abb. 17: Simulation eines optischen Systems aus Emitter (orangefarbene Kugel), Messzelle (gebogenes
Rohr, hellblau transparent) und Detektor (griines Rechteck). Die zum offenen Rohrende hin emittierten
Strahlen, wie auch diejenigen, die am Detektor vorbei fliegen, verschwinden in der Unendlichkeit. Viele
Strahlen treffen den Detektor und werden dort mit ihrer Restintensitat registriert. Vom Emitter
selbstabsorbierte, so wie ,,verhungerte* Strahlen sind nicht eingezeichnet. Zur Wahrung der Uber-
sichtlichkeit wurden nur begrenzte Anzahlen der Trefferstrahlen und der verschwundenen Lichtstrahlen
in der Zeichnung bericksichtigt.

Die Ergebnisse der Simulation (Die einzelnen Strahlengéinge konnen auf Wunsch abgespei-
chert werden.), welche vom Strahlensimulationsprogramm in einer Textdatei abgespeichert

werden, bestehen aus folgenden Werten:
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1.) Anzahl der emittierten Strahlen
2.) Anzahl der vom Emitter selbstabsorbierten Strahlen
3.) Anzahl der im Unendlichen verschwundenen Strahlen
4.) Anzahl der ,,verhungerten Strahlen

(separiert nach dem Grund des Strahlengangabbruchs)
5.) Anzahl der absorbierten Strahlen
6.) Anzahl der Treffer (auf den Detektor)

7.) Prozentanteil der Treffer an der Anzahl aller Strahlen

Die weiteren Werte beziehen sich nur auf die Treffer, d.h., auf diejenigen Strahlen, die

tatsdchlich vom Detektor registriert worden sind. Fiir diese wird eine interne Statistik gefiihrt.

8.) durchschnittliche Anzahl von Reflexionen

9.) durchschnittliche Weglénge

10.) durchschnittliche Intensitat

11.) Prozentanteil der detektierten Intensitdt von der emittierten Intensitét

12.) Anzahl der informationshaltigen Strahlen

13.) Prozentanteil der informationshaltigen Strahlen von der Gesamtanzahl der emittierten
Strahlen

14.) Prozentanteil der informationshaltigen Strahlen an der Anzahl der Treffer

15.) Prozentanteil der detektierten Intensitdt nur informationshaltiger Strahlen von der
insgesamt emittierten Intensitdt (gesamter Informationsgehalt)

16.) Prozentanteil der detektierten Intensitdt nur informationshaltiger Strahlen von der

detektierten Intensitét (relativer Informationsgehalt)

Anhand der errechneten Werte konnen dann unterschiedliche optische Systeme miteinander
verglichen werden. Entscheidende Bedeutung haben hierbei die Simulationsergebnisse Nr. 9,
11 und 15 (vgl. Kapitel 4.3).

Letztendlich liegt die Entscheidung, ob ein optisches System zur Gasanalyse geeignet ist oder
nicht, beim Experimentator; das Strahlensimulationsprogramm kann jedoch im Vorhinein
entscheidende Beurteilungskriterien fiir oder gegen ein bestimmtes System liefern. Besonders
beim theoretischen Vergleich zweier Systeme ist das Simulationsprogramm hilfreich. So
konnen z.B. kleine Verdnderungen an einem System auf ihre Auswirkung auf die
detektierbare Intensitdt untersucht werden. Zu beachten bleibt aber, dass das Simulations-
programm im Prinzip nur relative Werte liefert, da z. B. die Gesamtenergie, die ein Emitter

abstrahlt, in der Praxis stark von dessen Betriebsspannung abhingt.
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3.4.4 Benutzung des Strahlensimulationsprogramms

Wie bereits im vorangegangenen Kapitel beschrieben, verlangt das Programm ,,3dStrah-
ler.exe® einige Benutzerangaben, um eine Simulation realitdtsnah durchfiihren zu konnen.
Das Programm besitzt eine Benutzeroberfliche, auf welcher die notwendigen Eingaben
gemacht werden kdnnen, sowie einige Einstellungen zum Ablauf des Rechenalgorithmus. Das
wichtigste flir die Simulation ist selbstverstindlich das Modell des optischen Systems. Dieses
wird in Form von Dateien angegeben, welche vom Simulationsprogramm eingelesen werden.
Alle Modelle miissen so aufgebaut sein wie in Kapitel 3.3.1 fiir die Modelle der Unit
,Kamera.dcu* beschrieben wurde. Der Unterschied ist allerdings, dass die Modelle nur aus
Dreiecksfldchen bestehen diirfen und die Informationen iiber die Farbgebung und die Orien-
tierung der Flichen weggelassen werden miissen. Die Unit ,,Kamera.dcu* bietet hier die Mog-
lichkeit, Modelle von dem einen in das andere Format (und umgekehrt) umzukonvertieren.
Beliebige Modelle, die mit der Unit ,,Kamera.dcu* erstellt wurden, diirfen auch héhere Poly-
gone als Flichen enthalten, da diese bei der Umkonvertierung automatisch in Dreiecke zerlegt
werden.

Sobald alle Angaben auf der Benutzeroberfldche gemacht sind, kann die Simulationsrechnung
gestartet werden. AnschlieBend fordert das Programm zum Speichern der Ergebnisdatei auf.
Fiir das in Abbildung 17 dargestellte Beispiel eines optischen Systems sicht die Ergebnisdatei
(fiir eine eingestellte Mindestwegldnge von 80 LE (mm) und eine minimale Intensitit von 0,1)

wie folgt aus:

emittierte Strahlen: 16200
selfabsorbed: 4659
vanished: 9077
verhungert: 634
wg Anzahl Reflexionen: 0
wg Weglaenge: 0
wg Intensitaet: 634
(Mehrfachnennungen moeglich 1)
absorbiert: 0
Treffer: 1830
Prozentsatz Treffer: 11.296
Kontrollsumme: ok
durchschnittliche Anzahl von Reflexionen: 9.775
durchschnittliche Weglaenge: 95.061
durchschnittliche Intensitaet: 0.828
Gesamtanteil der detektierten Intensitaet (%) : 9.351
Anzahl informationshaltiger Strahlen: 1005
ges. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 6.204
rel. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 54.918
ges. Informationsgehalt (%6) : 4.715
relativer Informationsgehalt (%0) : 50.419
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Die Gesamtlinge des gebogenen Rohres betrdgt in dem Beispiel 60 LE (mm), der Innen-
durchmesser acht LE. Der Durchmesser des Emitters, der zwei LE weit in das Rohr ein-
geschoben ist, liegt bei 3,3 LE. Die Detektorfldche, die sich zwei LE hinter dem Rohrausgang
befindet, ist 5,5 x 5,5 LE groB.

Wird dasselbe System mit einem Parabolspiegel ausgestattet (D.h., es wird noch eine weitere
Modelldatei mit einem entsprechenden Datensatz hinzugefiigt, die ebenfalls einen Reflexions-
koeffizienten von 0,98 zugewiesen bekommt.), welcher einen GroBteil der Emitterstrahlen in
Richtung des Rohreinganges parallelisiert, bringt die Simulation folgende Ergebnisdatei

hervor:

emittierte Strahlen: 16200
selfabsorbed: 2
vanished: 10162
verhungert: 0
wg Anzahl Reflexionen: 0
wg Weglaenge: 0
wg Intensitaet: 0
(Mehrfachnennungen moeglich 1)
absorbiert: 0
Treffer: 6036
Prozentsatz Treffer: 37.259
Kontrollsumme: ok
durchschnittliche Anzahl von Reflexionen: 4.86
durchschnittliche Weglaenge: 71.024
durchschnittliche Intensitaet: 0.908
Gesamtanteil der detektierten Intensitaet (%) : 33.817
Anzahl informationshaltiger Strahlen: 664
ges. Anteil informationshaltiger Strahlen (%o) : 4.099
rel. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 11.001
ges. Informationsgehalt (%6) : 3.305
relativer Informationsgehalt (%0) : 9.772

Der Vergleich der beiden Simulationsergebnisse zeigt, dass sich durch den Einbau des Para-
bolspiegels die auf den Detektor treffende Lichtintensitdt um mehr als das Dreifache erhoht
(von 9,35% auf 33,82%). Da die parallelisierten Strahlen jedoch mit viel weniger Reflexionen
(durchschnittlich 4,86 gegeniiber durchschnittlich 9,77) durch das gebogene Rohr gelangen,
verringert sich auch die mittlere Wegldnge der Strahlen (von 95,06 auf 71,02 LE).

Aufgrund der Tatsache, dass die Mindestweglidnge fiir einen informationshaltigen Lichtstrahl
jedoch auf 80 LE festgelegt wurde, sinkt in diesem Fall der vom Simulationsprogramm als
»gesamter Informationsgehalt angegebene Wert von 4,71% auf 3,3%. Die folgerichtige Ent-
scheidung fiir den Experimentator wére also hier einen Parabolspiegel zu benutzen, das Rohr

(am Eingang) aber um einige Millimeter zu verldngern.
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Solche Verdnderungen lassen sich dann erneut simulieren und die Simulationsergebnisse der
verschiedenen Setups konnen fiir die Entscheidungsfindung herangezogen werden.

Zur Veranschaulichung der Strahlenparallelisierung zeigt Abbildung 18 ein Modell des Emit-
ters mit Parabolspiegel, sowie einige emittierte (und parallelisierte) Lichtstrahlen. Das Modell
des Parabolspiegels weist in der Zeichnung allerdings eine niedrigere Auflosung auf, als in

der Simulation verwendet wurde.

Abb. 18: Sofern ein Emitter (orangefarbene Kugel) im Brennpunkt eines Parabolspiegels (hellblau) steht,
werden emittierte Strahlen, die auf den Reflektor treffen, in Richtung der Langsachse des Parabolspiegels
parallelisiert.

3.4.5 Grenzen des Modells

Die realen Abldufe in einem nicht dispersiven optischen System zur Gasmessung lassen sich
natiirlich nicht mit einhundertprozentiger Prézision simulieren. Es sind einige Ndherungen
und Vereinfachungen notwendig, um eine Simulationsrechnung in akzeptabler Rechenzeit
bewiltigen zu konnen.

Das Programm ,,3dStrahler.exe* simuliert z. B. den Emitter als Punktstrahler. In der Realitét
werden als Emitter hiufig Gliihbirnen eingesetzt, deren Strahlung von stromdurchflossenen
Gliihfiden emittiert wird. Je nach Wicklung und Anordnung dieser Gliihfiden weicht die

Gliihbirne dann mehr oder weniger vom Modell eines Punktstrahlers ab.
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Die meisten realen Emitter besitzen zudem eine Schutzhiille aus Glas oder Kunststoff, um die
Strahlungsquelle vor duBleren Einfliissen zu schiitzen. An diesen Schutzhiillen wird fiir die
meisten Strahlen eine Richtungsdnderung durch Lichtbrechung auftreten, deren Ausmaf} auch
noch abhingig von der Wellenlénge der Strahlung ist. Auch konnen Glithbirnen gleicher Bau-
art und aus derselben Charge in der Dicke ihrer Glasumhiillungen variieren [60, 25]. Dasselbe
gilt fiir die exakte Anordnung und Lénge der Glithfaden bzw. des Gliithfadens.

Eine weitere Nédherung des Simulationsprogramms besteht in der diskontinuierlichen Ver-
teilung der emittierten Lichtstrahlen (vgl. Abbildung 18), die bereits behandelt wurde. Im
Prinzip fiihrt das Programm eine Berechnung fiir monochromatische Strahlung durch, wobei
diese Annahme eine sehr hohe Qualitit des dispergierenden Elementes im optischen System
voraussetzt (Es wird davon ausgegangen, dass ein Interferenzfilter im Detektor integriert ist.).
Das Strahlensimulationsprogramm benutzt fiir die Berechnung des Intensitdtsabfalls bei einer
Reflexion geschitzte Reflexionskoeffizienten fiir die reflektierenden Flachen. Die angenom-
mene Grofenordnung fiir diese Koeffizienten zwischen 0,95 und 0,99 wird fiir den Fall von
IR-Strahlung und Metalloberflichen von der Literatur bestitigt [61, 58]. Eine eventuelle
Winkelabhingigkeit der Reflexionskoetfizienten wird jedoch nicht beriicksichtigt.

Auch die Auftreffwinkel, unter denen die detektierten Lichtstrahlen auf die Detektorflache
fallen, werden vom Strahlensimulationsprogramm nicht beriicksichtigt. Je nachdem, um
welche Art Detektor es sich handelt, konnte dessen Sensitivitdt aber vom Auftreffwinkel des
einfallenden Lichtes abhéingig sein.

Das Strahlensimulationsprogramm geht von den idealisierten Bedingungen aus, dass der
Gasraum staubfrei ist und alle Reflektionsflichen sauber und unverkratzt sind. Da die Berech-
nung diffuser Reflektionen mit dem Programm nicht mdglich ist, konnen abweichende
Bedingungen lediglich durch die Einstellung der Simulationsparameter (Herabsetzen der
maximalen Weglidnge und der Reflektionskoeffizienten) teilweise kompensiert werden.
Gekriimmte Reflexionsflichen konnen mit dem Programm ,,3dStrahler.exe* nur durch An-
ndherung als Summe von Dreiecken modelliert werden. Zur optimalen Simulation wére eine
Aufteilung der betrachteten Fldche in unendlich viele, infinitesimal kleine Dreiecke not-
wendig. Eine weitere Grenze des Modells ergibt sich also aus der zwar sehr groBen, aber
dennoch begrenzten GroBe des Arbeitsspeichers, in dem die Daten der einzelnen Flichen

abgelegt werden miissen.

Die Aussagekraft der Simulationsergebnisse bleibt letztlich mit dem Vergleich durch
Experimente zu iiberpriifen. Bei starken Abweichungen der realen Messergebnisse von denen
durch das Simulationsprogramm vorausgesagten, relativen Verhéltnisse verschiedener opti-
scher Systeme, wére dann iiber ein Upgrade des Programms, bzw. iiber eine Verfeinerung der
Modelle nachzudenken. Die Aussage, dass eine Simulation immer von vereinfachten und
idealisierten Bedingungen ausgehen muss, behilt jedoch, egal wie detailliert eine Simulation
durchgefiihrt wird, stets ihre Giiltigkeit.
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3.5 Parabolspiegel

Als sehr hdufig in optischen Systemen eingesetzte Komponenten gehdren (symmetrische)
Parabolspiegel zu den am weitest verbreiteten Reflektortypen. Sie sind in verschiedenen
Ausfithrungen und Preisklassen im Handel erhiltlich. Da auch innerhalb dieser Arbeit
Parabolspiegel in Sensorsystemen verwendet werden, und diese Sensorsysteme mit Hilfe des
Strahlensimulationsprogramms beurteilt werden sollen, ist eine genaue Kenntnis der
Geometrie dieser Reflektoren unerldsslich. Die folgenden theoretischen Uberlegungen
beschiftigen sich daher eingehend mit der Modellierung und den optischen Eigenschaften von
Parabolspiegeln mit unterschiedlichen Konstruktionsparametern.

Parabolspiegel konnen als Rotationskorper von zweidimensionalen Parabelfunktionen
aufgefasst werden (vgl. Abbildung 18 in Kapitel 3.4.4). Zur Charakterisierung eines Parabol-
spiegels beziiglich seiner Fahigkeit, durch jeweils einmalige Reflexion Strahlen, die von
seinem Brennpunkt ausgehen, zu parallelisieren, geniigt daher eine zweidimensionale
Betrachtung. Die daraus gewonnenen Erkenntnisse lassen sich dann aufgrund der Rotations-
symmetrie des Korpers auf alle Rotationsebenen und damit auf den dreidimensionalen Raum
tibertragen.

Der Brennpunkt einer zweidimensionalen Parabel befinde sich im Ursprung eines zweidi-
mensionalen, kartesischen Koordinatensystems. Die Parallelisierung der vom Brennpunkt
ausgehenden Lichtstrahlen soll in Richtung der positiven Y-Achse erfolgen. Da die ganz-
rationale Funktion zweiten Grades wegen der geforderten Rotationssymmetrie achsen-
symmetrisch zur Y-Achse sein muss, diirfen in ihrer Gleichung nur gerade Exponenten von x

auftreten [62]. Diese Forderungen fiihren zu folgender Gleichung:

Y(x)=a-x>—b ; mit a>0 und b>0
(Gleichung 36)

Der Strahl, der den Brennpunkt in Richtung der positiven X-Achse verldsst, muss von der
Parabel so reflektiert werden, dass er anschlieBend in Richtung der positiven Y-Achse ver-
lauft. Dieser Strahl muss bei der Reflexion also einen Knick um 90° erfahren, was nur
dadurch moglich ist, dass er auf ein reflektierendes Hindernis trifft, welches im 45°-Winkel
verlauft. Mit tan(45°) = 1 bedeutet dies, dass die Steigung der gesuchten Funktion an ihrer
rechtsseitigen Nullstelle gleich eins sein muss. Die rechtsseitige Nullstelle xo der Funktion
ergibt sich nach:

a-x;-b=0

==
0 =al—
a

(Gleichung 37)
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Die Steigung der Funktion an jeder beliebigen Stelle ist gegeben durch die Ableitung der

Funktion, welche durch Gleichung 38 formuliert wird.

Y'(x)=2-a-X
(Gleichung 38)

Mit der Forderung Y’(x¢) = 1 ergibt sich:

(Gleichung 39)

Somit wird eine Kurvenschar erhalten, die alle symmetrischen Parabeln beschreibt, deren
Brennpunkt jeweils im Koordinatenursprung liegt, und welche vom Brennpunkt ausgehende

Strahlen in Richtung der positiven Y-Achse reflektieren:

Ya(x)za-xz—%a ; mit a>0

(Gleichung 40)

Wihrend die Kurvenschar mathematisch gesehen fiir alle Werte von x zwischen -0 und +oo
definiert ist, ergibt sich in der Praxis die Einschrinkung, dass ein realer Parabolspiegel nur
eine endliche GroBe aufweisen kann. Sei d der Offnungsdurchmesser des Parabolspiegels, so
kann x in der Formel nur noch Werte zwischen —d/2 und d/2 annehmen. Der Offnungs-
durchmesser kann bei der Konstruktion eines Parabolspiegels z. B. dadurch vorgegeben sein,
dass dieser moglichst passend in ein Rohr mit entsprechendem Innendurchmesser einge-
schoben werden soll.

Eine zweite Einschrinkung ergibt sich daraus, dass ein im Brennpunkt der Parabel befind-
licher kugel- bzw. kreisformiger Emitter in der Realitét stets einen endlichen Radius rg be-
sitzt, der groBer als null ist. Alle vom Brennpunkt ausgehenden Strahlen, welche bei x-
Werten, die dem Betrag nach kleiner als rg sind, auf die Parabel treffen, und von dort in
Richtung der positiven Y-Achse reflektiert werden, treffen anschlieBend unweigerlich wieder
auf den Emitter. Dieser Vorgang wurde in Kapitel 3.4.3 unter der Bezeichnung Selbst-
absorption behandelt. In der Praxis weisen kdufliche Parabolspiegel in der Regel ohnehin
kreisformige Locher auf, durch welche der Emitter von hinten in den Parabolspiegel einge-
schoben werden kann; man denke dabei z. B. an den Aufbau einer Taschenlampe oder eines
Autoscheinwerfers. Fakt ist, dass die Reflexionsfliche an diesen Lochern, deren Radius min-

destens so grof} sein muss wie der Emitterradius, unterbrochen wird.
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Zusammen mit der Berilicksichtigung der Selbstabsorption bedeutet dies fiir den zweidimen-
sionalen Fall, dass eine Parabel nach Gleichung 40 nur fiir x-Werte, die dem Betrag nach
groBer oder gleich rg sind, zu definieren ist.

Mit den beiden technischen Vorgaben des Offnungsdurchmessers d und des Emitterradius rg

ergibt sich der Definitionsbereich einer parallelisierenden Parabel nach Gleichung 40 zu:

d
QSMSE
(Gleichung 41)

Selbst mit der nach Gleichung 41 definierten Einschrankung fiir eine technische Vorgabe von
Offnungsdurchmesser und Emitterradius sind nach Gleichung 40 unendlich viele Parabeln
konstruierbar, die alle den Zweck erfiillen, vom Brennpunkt ausgehende Strahlen zu paralle-
lisieren. Diese Parabeln unterscheiden sich jedoch in ihrer Charakteristik, welchen Anteil der
emittierten Strahlung sie zu parallelisieren vermdgen.

In der zweidimensionalen Betrachtung sendet der im Brennpunkt befindliche Emitter {iber
einen Gesamtwinkel von 360° in jede beliebige Richtung Strahlen aus. Wegen der Achsen-
symmetrie der Parabeln wird im folgenden nur der Winkelbereich von —90° bis 90° betrachtet,
wobei der Winkel von der positiven X-Achse aus abgetragen wird, und eine Drehung gegen
den Uhrzeigersinn einem positiven Winkel entspricht. Die Betrachtung des von der Y-Achse
aus gesehen linksseitigen Winkelbereichs liefert analoge Ergebnisse.

Der Mindestwinkel, unter welchem eine Reflexion erfolgen kann, sei a. Dieser ist dadurch
gekennzeichnet, dass das Auftreffen des betreffenden Strahles auf die Parabel an der Stelle
geschieht, wo x = rg ist. Alle Strahlen, die in einem kleineren Winkel abgestrahlt werden,
verschwinden entweder im Unendlichen oder werden vom Emitter selbstabsorbiert, da sie der
in Gleichung 41 definierten Voraussetzung nicht geniigen. Der Mindestwinkel o ist frei wihl-
bar zwischen Werten, die grofer als —90° und kleiner als 90° sind. Durch die Auswahl von o

wird eine Parabel der Schar gemél Gleichung 40 eindeutig festgelegt. Es gilt dann:

a.rl— 1
Y, (r B 4.
tana = —2 E)= 4-a
rE r-E
, tana 1 _0
re 4-r2

(Gleichung 42)

Gleichung 42 stellt eine normalisierte quadratische Gleichung dar, die mit Hilfe der p-q-
Formel [63] gelost werden kann. Im betrachteten Fall ergeben sich auf diese Weise zwar
immer zwei Losungen der quadratischen Gleichung, die Eindeutigkeit der Losung ist jedoch
dadurch sicher gestellt, dass stets a > 0 gelten muss (vgl. Gleichung 40). Somit ergibt sich der

Funktionsparameter a zu:
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1
tan o +
a_tana+\/tan2a+1 cos

) 1
= ; mit l+tan’ o = >
2-rg 2-rg cos” o

(Gleichung 43)

Nach der Berechnung von a kann nun auch der Maximalwinkel B bestimmt werden, bis zu
welchem noch eine Reflexion an der Parabel stattfinden kann. Alle Strahlen, die in einem
groBeren Winkel als B abgestrahlt werden, konnen nicht mehr auf die Parabel treffen, da diese
aufgrund ihrer Durchmesser-Beschrankung zwangsldufig auch einer Langen-Beschriankung
unterliegt. Der Maximalwinkel [3 ist gegeben durch die Stelle der Parabel, an der x = d/2 ist.
Dort gilt:

2
2) +f2]
tan f = g e
2

(SR

= [ = arctan

(Gleichung 44)

Fir die technischen Vorgaben rg = 1,65 mm (Dies ist eine typische Grofe fiir eine
Miniaturgliihlampe oder eine LED.) und d = 8 mm (Das ist der Innendurchmesser der im
Rahmen dieser Arbeit verwendeten elektropolierten Edelstahlrohre.) zeigt Abbildung 19 als
Anschauungsbeispiele die Parabeln mit den Mindestwinkeln von o =-30° ( = 18,9°) und o =
15° (B = 54,9°), die in der Zeichnung um 90° gedreht dargestellt sind.
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Abb. 19: Die horizontalen, hellblauen Geraden stellen jeweils die reflektierenden Innenwénde eines
Rohres mit einem Innendurchmesser von 8 mm dar. Zur besseren Ubersichtlichkeit wurden diese auf der
Y-Achse leicht versetzt eingezeichnet. Die Reflexionsflachen der Parabeln sind (in der Aufsicht) ebenfalls
hellblau dargestellt. Die orangefarbenen Kreise reprasentieren jeweils einen Emitter mit einem Radius
von 1,65 mm. Die roten Linien stellen Strahlen dar, die von den Emittern in verschiedene Richtungen
abgestrahlt werden. Die Parabel oben weist einen Mindestwinkel von —30° auf, die untere wurde mit
einem Mindestwinkel von o = 15° berechnet. Die Winkel sind jeweils von der gestrichelt eingezeichneten
vertikalen Geraden abzutragen. Jeweils im oberen Teil der beiden Beispielparabeln sind die Strahlen
eingezeichnet, die jeweils den beiden Grenzwinkeln o und B zugeordnet sind. In den unteren Teilen sind je
drei Strahlen im Winkelbereich zwischen a und f eingezeichnet, um die Parallelisierung der Strahlen zu
verdeutlichen. Bei jeder Reflexion wird die Bedingung: Einfallswinkel = Ausfallswinkel erfillt. Im oberen
Beispiel ist im unteren Teil zusatzlich noch ein Strahl eingezeichnet, der einem Winkel gréRer als Beta
entspricht und der dementsprechend nicht (beziglich der X-Achse) parallelisiert werden kann. Im
unteren Beispiel ist aulRerdem ein Strahl dargestellt, der einen Abstrahlwinkel kleiner als Alpha aufweist,
und daher ebenfalls nicht auf die Parabel trifft, so dass auch hier keine Parallelisierung durch Reflexion
an der Parabel stattfinden kann.

Wie aus Abbildung 19 ersichtlich wird, unterscheiden sich die beiden Beispielparabeln
deutlich in ihrer Form und Lénge. Die obere, gestauchte Parabel parallelisiert die Strahlen, die
vorwiegend mit vertikaler Komponente abgestrahlt werden. Hier wird auch noch ein Teil der

Strahlung parallelisiert, der vom Emitter aus gesehen nach hinten (links) emittiert wird.
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Die untere Parabel vermag nur einen Teil der Strahlung zu parallelisieren, die nach vorne
(rechts) emittiert wird. Dafiir ist hier der Offnungswinkel der Strahlung, die zwar nicht paral-
lelisiert, aber nach vorne abgestrahlt wird, wesentlich kleiner als bei der oberen Parabel.
Dieser Offnungswinkel betriigt nach Abbildung 19 gleich 180° - 2*p.

Unabhingig davon ldsst sich der Parallelisierungswinkel einer Parabel nun als Differenz
zwischen den Grenzwinkeln Beta und Alpha quantifizieren (Man beachte, dass im oberen
Beispiel in Abbildung 19 der Winkel a negativ abzutragen ist.). Abbildung 20 zeigt die Auf-
tragung des Parallelisierungswinkels gegen den eingestellten Mindestwinkel o fiir die oben

genannten technischen Vorgaben.
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Abb. 20: Auftragung des Parallelisierungswinkels (B — o) gegen den Mindestwinkel a flir die technischen
Vorgaben rg = 1,65 mm und d = 8 mm, und Definition der Parabelschar nach Gleichung 40.

B-a)/”

In Abbildung 20 ist zu erkennen, dass der Parallelisierungswinkel offensichtlich ein Maxi-
mum durchlduft. Dieses liegt fiir die gegebenen Einstellungen bei o = -25°. Mit dem dazu-
gehorigen Wert des maximalen Parallelisierungswinkels von ca. 49,15° bedeutet dies, dass fiir
den betrachteten Fall der maximal durch einen Parabolspiegel erreichbare Paralleli-
sierungsgrad = 49,15° / 180° = 0,273 = 27,3% betrdgt. Zur weiteren Deutung dieses
Ergebnisses zeigt Abbildung 21 fiir den betrachteten Fall die Auftragung des Maximalwinkels
B gegen den Mindestwinkel a.
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Abb. 21: Auftragung des Maximalwinkels 8 gegen den Mindestwinkel a und Schnitt mit der Funktion
f(x) = -x. Die der Auftragung zugrunde liegenden Werte sind dieselben wie in Abbildung 20.

B/°

Der in Abbildung 21 eingezeichnete Schnittpunkt der linear interpolierten Auftragung mit
dem Graphen der Funktion f(x) = -x liegt annidhernd an der gleichen Stelle auf der X-Achse
wie das Maximum in Abbildung 20. Diese Beobachtung legt den Schluss nahe, dass die maxi-
mal parallelisierende Parabel nach Gleichung 40 durch diejenige Einstellung von a erhalten
wird, bei der B = -a gilt (vgl. Gleichungen 43 und 44).

Mit der trigonometrischen Beziehung tan(-@) = - tan ¢ und den Gleichungen 42 und 44 ergibt

sich aus dieser Maximalbedingung:

dy 1 1 1
a-|—| —— o -
@ sa T4, Ut I
d = — - amaX: 5 5 =
hl re d*-re+2-d-rg 2.1 -d
2

(Gleichung 45)

Die Losung der Gleichung fiir die betrachteten technischen Vorgaben liefert am,x =~ 0,195 und
damit o = -p = -24,58°. Der ideale Parabolspiegel weist daher eher Ahnlichkeit mit der in
Abbildung 19 dargestellten gestauchten Parabel auf als mit der gestreckten Version in der-
selben Abbildung.
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Die durch Gleichung 45 formulierte, vermutete Bedingung fiir den maximalen Paralleli-
sierungsgrad einer Parabel nach Gleichung 40 ldsst sich mit Hilfe der Differenzialrechnung
beweisen. Dafiir ist der Parallelisierungswinkel (f — a) in Abhéngigkeit vom Parameter a zu
formulieren. Die Auffindung des Maximums ist dann durch Bildung der Ableitung beziiglich
a und die Bestimmung von deren Nullstelle moglich, welche bei Richtigkeit der Vermutung
identisch zu ay.x (vgl. Gleichung 45) sein muss. Da eine Nullstellen-Bestimmung nicht immer
trivial ist, kann der Beweis umgekehrt auch dadurch erbracht werden, indem gezeigt wird,
dass es sich bei ay,x tatsdchlich um die Nullstelle der errechneten Ableitung handelt. Der
Rechenweg des so gefiihrten mathematischen Beweises ist im Anhang 7.1 dargelegt. Zur
Veranschaulichung des Sachverhaltes zeigt Abbildung 22 die Auftragung des Paralleli-
sierungswinkels gegen den Funktionsparameter a, sowie die entsprechende numerische Ablei-
tung (vgl. Kapitel 4.2) nach a.
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Abb. 22: Auftragung des Parallelisierungswinkels (schwarz) und dessen Differenzierung (rot) nach a
gegen den Funktionsparameter a. Es gelten die oben genannten technischen VVorgaben. An der Stelle amax
befinden sich sowohl das Maximum des schwarzen Graphen als auch die Nullstelle des roten Graphen.
Der Wert von ana, stimmt mit dem nach Gleichung 45 errechneten Wert tberein. Die Ableitung weist nur
eine einzige Nullstelle auf, der Graph konvergiert mit zunehmendem a gegen null (vgl. Anhang 1). Hierzu
sei jedoch darauf hingewiesen, dass nach Gleichung 43 a in dem Definitionsbereich liegen muss, der von
o > -90° und a < 90° begrenzt wird.
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Wie aus den Abbildungen 20 und 22 ersichtlich wird, konnen unter gegebenen technischen
Vorraussetzungen Parabolspiegel von unterschiedlicher Qualitit beziiglich ihres Paralleli-
sierungsvermdgens konstruiert werden, wobei ein grofler Parallelisierungswinkel eine gute
Zweckerfiillung des Parabolspiegels bedeutet. Die optimale Konstruktion eines Parabolspie-
gels nach Gleichung 40 wird diesbeziiglich durch die Erfiillung von Gleichung 45 erreicht, die
den dafiir zu wihlenden Funktionsparameter a., als Funktion der technischen Vorgaben
darstellt.

Kaufliche Parabolspiegel, die den technischen Vorgaben d < 8 mm und rg > 1,65 mm
geniigen, sind in einer grofen Zahl unterschiedlicher Variationen im Handel erhiltlich. Die
meisten dieser Reflektoren sind von der oben beschriebenen Art, dass der Emitter von hinten
in den Parabolspiegel eingeschoben werden muss. Dies wirft das Problem auf, dass die Gliih-
lampe oder LED exakt im (normalerweise unbekannten) Brennpunkt des Parabolspiegels
platziert werden muss, um eine Teilparallelisierung der Strahlung zu gewéhrleisten. Abbil-
dung 23 zeigt die in Abbildung 19 dargestellten Parabelmodelle mit jeweils um einen Milli-

meter nach links bzw. rechts vom Brennpunkt verschobenem Emitter.

Abb. 23: Parabeln (vgl. Abbildung 19) mit entlang der jeweiligen Rotationsachse verschobenen Emittern.
Eine Verschiebung nach links (oberes Beispiel) fuhrt zur Reflexion der Strahlen nach aufen, wahrend
eine Verschiebung des Emitters nach rechts (unteres Beispiel) zu Reflexionen in Richtung der Rotations-
achse fuhrt.
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Wie aus Abbildung 23 ersichtlich wird, fiihrt eine Positionierung des Emitters an einer Stelle,
die nicht dem Brennpunkt der Parabel entspricht, zur Aufhebung der Parallelisierungs-
fahigkeit eines Parabolspiegels. Wird der Emitter nicht (nur) entlang der Rotationsachse ver-
schoben, sondern findet (zudem) eine Deplatzierung gegeniiber dem Brennpunkt auf der Y-
Achse (bezogen auf Abbildung 19) statt, so wird die Strahlung zudem auch noch unsymme-
trisch reflektiert. Um dieses Problem fiir den Anwender auszuschlie3en, bietet z. B. die Firma
Gilway Technical Lamp Systeme an, bei denen der Emitter bereits in den Parabolspiegel
integriert geliefert wird. Abbildung 24 zeigt einen Ausschnitt aus dem Online-Katalog [64]

der genannten Firma.

MR3 Reflector Lamp Assemblies

Line Part Life Filament Vacuum Reflector
No. No. Volts Amps M.S.C.P. Hours Type or Gas Finish Drawing
3 MR3-4115 5.0 0.115 150 40,000 CC-6 v Polished Aluminum B
4 MR3-1600 5.0 0.060 .050 100,000 CC-6 \ Polished Aluminum B
5 MR3-1150 5.0 0.115 150 40,000 CC-6 v Polished Aluminum B
6 MR3-1088 5.0 0.140 .200 18,000 CC-6 \ Polished Aluminum B
7 MR3-1089 5.0 0.150 .350 5,000 CC-6 v Polished Aluminum B

These assemblies are also available with Gold Coated Reflector, Ellipsoidal Reflector or Custom Lead Length.

Abb. 24: Ausschnitt aus dem Online-Katalog der Firma Gilway Technical Lamp.

Abbildung 24 ist zu entnehmen, dass auch im Handel Parabolspiegel sowohl von eher
gestreckter (Zeichnung C, Emitterposition nahe dem Scheitelpunkt der Parabel) als auch von
eher gestauchter (Zeichnung D, Emitterposition zentral) Natur erhéltlich sind, deren
Charakteristika in Abbildung 19 verdeutlicht wurden. Unter der Annahme, dass diese Para-
bolspiegel den Zweck der Lichtparallelisierung erfiillen sollen, muss hier allerdings davon
ausgegangen werden, dass die in den Zeichnungen dargestellten Parabeln nicht maBstabs-
gerecht gezeichnet sind, da vor allem von der in Zeichnung D dargestellten Version sicherlich
keine hohe Parallelisierungsfdhigkeit zu erwarten wiére.

Eine graphische Analyse der Zeichnung D (vgl. Anhang 2) ergibt, dass das dort dargestellte
System eher Ahnlichkeit mit dem zweiten Beispiel aus Abbildung 23 aufweist, bei welchem
die Strahlung in Richtung der Rotationsachse reflektiert wird, anstatt parallelisiert zu werden.
Im Rahmen dieser Arbeit wurde das Modell MR3-1089 verwendet, welches mit Hilfe eines
einfachen Adapters an die verwendeten Edelstahlrohre angeschlossen werden kann.
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Unter den Voraussetzungen, dass in der technischen Ausfiihrung des Herstellers der Emitter
sich tatsdchlich im Brennpunkt des Reflektors befindet, und dass dieser tatséchlich den Zweck
der Strahlenparallelisierung erfiillt (Das Gerdt ist sehr teuer: 12,48 $ pro Stiick), kann die dem
Parabolspiegel zugrunde liegende zweidimensionale Parabel als Funktion nach Gleichung 40
eingeordnet werden. Dies ist notwendig, um das System fiir das Strahlensimulations-
programm (vgl. Kapitel 3.4) moglichst realitidtsnah modellieren zu konnen. Dazu wird anhand
eines gelieferten Gerdtes abgeschitzt, dass der Startwinkel o ca. —36° betrigt und dement-
sprechend der Winkel B bei ca. 12° liegt, was beziiglich der Parallelisierungsfahigkeit einer
optimal parallelisierenden Parabel beachtlich nahe kommt (vgl. Abbildung 20). Uber Glei-
chung 43 kann dann aus dem Startwinkel o der Funktionsparameter a fiir Gleichung 40 zu

a ~ 0,1544 mm™ berechnet werden. In denen durch Gleichung 41 gegebenen Grenzen kann
somit der Datensatz der dem Reflektor zugrunde liegenden zweidimensionalen Parabel
beliebig genau berechnet werden. Aus diesem wird dann durch die Konstruktion des
Rotationskdrpers als Summe sehr kleiner Dreiecke (vgl. Kapitel 3.3.1) das dreidimensionale
Modell des Parabolspiegels erhalten (vgl. Abbildung 18). Das in den Simulationen ver-
wendete Modell besteht hierbei aus 146.880 Dreiecken, so dass eine sehr genaue Anndherung

an den realen Korper erzielt wird.
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4. Apparativer und Experimenteller Teil

4.1 Das Messsystem

Die elementaren Grundbestandteile eines IR-Einstrahlgassensors wurden bereits in Kapitel
3.2 herausgearbeitet. Um mit einem Sensor jedoch Gasmessungen zum Zweck seiner
Charakterisierung durchfiihren zu kdnnen, ist ein Aufbau erforderlich, in welchem alle dazu
notwendigen Komponenten zu einem Messsystem zusammengefiihrt werden. Abbildung 25

zeigt den prinzipiellen Aufbau des im Rahmen dieser Arbeit zusammengestellten Mess-

systems.
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Abb. 25: Aufbau eines Messsystems zum Betrieb von IR-Einstrahlgassensoren.

Abgesehen von der Temperiereinrichtung und der Anlage zur Priifgasgenerierung, welche der
definierten Einstellung von Messbedingungen dienen und im eigentlichen Sinne nicht zum
Sensorsystem gehoren, bilden die in Abbildung 25 dargestellten Komponenten zusammen ein
Gasmessgerit. Das Kernstiick des Messaufbaus ist dabei die Gasmesszelle, in welche hier alle

Komponenten eines IR-Einstrahlgassensors integriert sind.
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Bei dem Detektor handelt es sich um einen pyroelektrischen Detektor vom Typ LIE 316 der
Firma InfraTec, der intern temperaturkompensiert ist. Abbildung 26 zeigt das Aufbau- und

Beschaltungsschema dieses speziellen Detektors.
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Abb. 26: Aufbau des pyroelektrischen Detektors LIE 316 der Firma InfraTec [65]

Wie in Abbildung 26 zu erkennen ist, besitzt der Detektor zwei lichtsensitive Elemente
(Kondensatoren), von denen eines von der Bestrahlung abgeschirmt wird, um die Temperatur-
abhingigkeit der Ausgangsspannung zu kompensieren. Die Funktionsweise der licht- bzw.
warmesensitiven Elemente beruht darauf, dass sich innerhalb des Kondensators ein
pyroelektrisches Material (hier LiTaO3) befindet, in dessen Kristallstruktur die Schwerpunkte
der positiven und der negativen Ladung nicht zusammen fallen, so dass eine spontane, perma-
nente Polarisation vorliegt [66]. Andert sich die Temperatur des Pyroelektrikums, z. B. durch
IR-Strahlung, so dndert sich auch dessen Polarisation. Dieses wiederum 13st einen messbaren
Stromfluss aus, der zu einem Ladungsausgleich auf den Kondensatorplatten fiithrt. Da der
Kondensator dadurch wieder in den Gleichgewichtszustand versetzt wird, ist mit einem pyro-
elektrischen Detektor die Messung konstanter Strahlung nicht mdglich [25]; es kann immer
nur eine Anderung der Strahlungsintensitiit detektiert werden. Dementsprechend ist also eine
Modulation der Strahlung erforderlich, was im verwendeten Messsystem durch den computer-
gesteuerten Pulsgenerator (vgl. Abbildung 25) geleistet wird. Auf diese Weise kann auf eine

mechanische Modulation (Chopper) verzichtet werden.

Das in Abbildung 26 verzeichnete Eintrittsfenster fiir die Strahlung (links) ist mit einem
Interferenzfilter versehen, der auf die Absorptionswellenlinge von Kohlenmonoxid
zugeschnitten ist. Abbildung 27 zeigt ein Transmissionsspektrum des Interferenzfilters, das

vom Hersteller aufgenommen wurde.
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Transmission Description: NBP 4,66um / 180nm (CO)
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Abb. 27: Transmissionsspektrum des eingesetzten Interferenzfilters fir Kohlenmonoxid [67].

Das Zentrum der Transmissionsbande in Abbildung 27 liegt bei einer Wellenldnge von 4,66
pm, was einer Wellenzahl von ca. 2146 cm™ entspricht. Ein Vergleich mit Abbildung 4 in
Kapitel 3.1 zeigt, dass dies auch ungefdhr der Wellenzahl im Zentrum der Absorptionsbande
von Kohlenmonoxid entspricht (= 2142,5 cm™). Die Breite der Transmissionsbande des
Interferenzfilters wird durch die sogenannte ,,half power bandwidth (HPBW)* definiert, die
vom Hersteller zu 180 nm (£ 20 nm) angegeben wird.

Interferenzfilter beruhen auf dem Prinzip des klassischen Fabry-Pérot-Interferometers [68].
Die Filterwirkung wird durch Vielstrahlinterferenz von Lichtwellen innerhalb einer diinnen
optischen Schicht erreicht, wobei alle Wellenldngen, die nicht der durch die Schichtdicke
definierten Durchlasswellenléinge entsprechen (Resonanzbedingung), durch destruktive
Interferenz ausgeldscht werden [69]. Ein einfaches Beispiel fiir ein nicht abstimmbares Fabry-
Pérot-Interferometer ist das Etalon, welches im einfachsten Fall aus einer Glasplatte der Dicke
d bestehen kann. Abbildung 28 zeigt den Strahlengang eines einzelnen einfallenden

Lichtstrahls auf solch ein optisches System.
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n,=1 D, ), ),

Abb. 28: Strahlengang in einem Etalon der Dicke d [70]. Der Brechungsindex n des optischen Mediums,
aus welchem die Platte besteht, ist im abgebildeten Fall gegeniiber dem Brechungsindex n, von Luft
erhoht.

Beide Oberflichen der in Abbildung 28 dargestellten Platte sind teildurchldssig, so dass
jeweils ein Teil eines auftreffenden Lichtstrahls reflektiert wird, wiahrend der andere Teil ge-
brochen wird und so durch die entsprechende Oberfldche hindurchtritt. Die Art der Interferenz
(konstruktiv oder destruktiv) zweier interferierender Strahlen (z. B. D; und D) wird durch
das Verhiltnis von deren Gangunterschied zur Wellenldnge (Phasendifferenz) bestimmt. Der
Gangunterschied wird seinerseits durch die Plattendicke d, den Einfallswinkel o und den
Brechungsindex n bestimmt. Die Durchlasswellenldnge eines Etalons ist dementsprechend
auch vom Einfallswinkel abhéngig.

Ein durchstimmbarer Interferenzfilter besteht aus zwei planparallelen, teildurchldssigen Spie-
geln, deren Abstand durch das Anlegen einer elektrischen Spannung variiert werden kann.
Auf dieses Weise kann dann die Durchlasswellenldnge des Filters eingeregelt werden. Bei
eingestelltem Abstand handelt es sich damit um ein Etalon mit n = ny (vgl. Abbildung 28).
Interferenzfilter mit fester Wellenldnge bestehen hédufig aus mehreren hintereinander geschal-
teten Etalons, wobei die einzelnen Schichten auch unterschiedliche Brechungsindices aufwei-

sen konnen, um eine besonders gute Monochromatisierung zu erreichen [69].

Das Signal des im Spannungsmodus betriecbenen Detektors wird durch die Verstir-
kungselektronik (vgl. Abbildung 25), deren Schaltplan in Abbildung 29 wiedergegeben ist,

analog verstérkt.
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Abb. 29: Schaltplan der Verstarkerelektronik zum Auslesen pyroelektrischer Detektoren [71].

Die Offsetspannung des Detektors (vgl. Kapitel 4.2) wird selbststindig durch die Verstirker-
elektronik teilweise kompensiert. Der Faktor der Verstirkung kann iiber den regelbaren
potenziellen Widerstand (P1) in Abbildung 29 eingestellt werden, um die Elektronik auf die
einfallende Lichtintensitit anzupassen.

Die Digitalisierung des Detektorsignals erfolgt dann innerhalb des zur Messung eingesetzten
PC-Oszilloskops (vgl. Abbildung 25). Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein PC-Oszilloskop
des Typs ADC 216 von der Firma Pico Technology Ltd. verwendet, welches im folgenden in
Ubereinstimmung mit der Herstellerbezeichnung ,,Picoskop* genannt wird.

Die Verstirkerelektronik und das Picoskop bilden zusammen die Messelektronik, mit welcher
das Detektorsignal ausgelesen und schlielich am PC weiterverarbeitet werden kann (vgl.
Kapitel 4.2). Ein groer Schwachpunkt der verwendeten Messelektronik besteht darin, dass
das verstirkte Detektorsignal analog von der Verstéirkerelektronik zum Picoskop iibertragen
wird (vgl. Abbildung 25).

Aus apparativen Griinden miissen hier recht lange Kabelverbindungen (ca. 1,5 m) verwendet
werden, die das System wegen ihrer Antennenwirkung sehr anfillig gegeniiber Stor-
frequenzen aus der Umgebung (Netzfrequenz, Computerstrahlung etc.) machen. Aus diesem
Grund ist das digital am Computer eingehende Detektorsignal stets relativ stark verrauscht

und muss softwareméBig von Storfrequenzen gefiltert werden (vgl. Kapitel 4.2).
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Eine effektive Verbesserungsmoglichkeit bestiinde hier z. B. darin, eine integrierte Mess-
elektronik zu verwenden, die sowohl die Signalverstirkung als auch die Digitalisierung

ubernimmt.

Zwischen dem Emitter und dem Detektor befindet sich das optische System des Messaufbaus
(vgl. Abbildung 25), in welches bei denen im Rahmen dieser Arbeit untersuchten IR-
Einstrahlgassensoren beide genannten Bauteile integriert sind. Das optische System legt durch
die Anordnung von Reflexionsfldchen den Lichtweg der Strahlung vom Emitter zum Detektor
fest. Zur Realisierung von optischen Systemen, insbesondere von Langwegmesszellen, wie
z. B. die White-Zelle [72] oder die Herriott-Zelle [73], gibt es prinzipiell unbegrenzt viele
Moglichkeiten. Die im Rahmen dieser Arbeit untersuchten Anordnungen werden im Kapitel

4.3 naher beschrieben.

Die vom Pulsgenerator erzeugte, zeitlich variierende Betriebsspannung fiir die Strahlungs-
quelle kann nicht direkt auf den Emitter gegeben werden, weil durch die Leistungsaufnahme
der Gliihlampe ein Spannungsabfall auftreten wiirde, der den Pulsgenerator tliberlasten wiirde.
Daher ist zwischen dem Pulsgenerator und dem Emitter ein Stromverstirker integriert (vgl.
Abbildung 25), dessen Schaltbild durch Abbildung 30 wiedergegeben wird.
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Abb. 30: Schaltplan des Stromverstarkers fir die Betriebsspannung des Emitters [74].
Mit Hilfe des Stromverstdrkers kann die vom Pulsgenerator vorgegebene Spannung auch bei

einer Stromentnahme durch die Glithlampe stidndig aufrecht erhalten werden, so dass eine

gleichméBige Pulsung des Emitters moglich ist.



Apparativer und Experimenteller Teil 67

Durch Einstellung des Verhiltnisses der ohmschen Widerstinde R2 und R1 (vgl. Abbildung

30) kann die vom Pulsgenerator erzeugte Spannung zudem um einen konstanten Faktor

verstirkt werden. Der Stromverstirker kann also gleichzeitig auch als Spannungsverstarker

eingesetzt werden. Der Verstirkungsgrad vy fiir die Spannung ergibt sich nach der Formel:
R2

VU :l+ﬁ

(Gleichung 46)

Da sowohl der Pulsgenerator als auch der Strom- bzw. Spannungsverstirker kalibriert werden
miissen, um eine genaue Kenntnis der an der Glithlampe anliegenden Betriebsspannung zu
erlangen, wurde eine Kalibrierung fiir die Kombination beider Komponenten vorgenommen.

Abbildung 31 zeigt eine Auftragung der vom Stromverstirker ausgegebenen Spannung gegen
die am Pulsgenerator eingestellte Spannung. Die Messung erfolgte mit Hilfe eines Oszillos-

kops vom Typ TDS 210 der Firma Tektronix.

13
12 -

lineare Regression:

U =1.24836 " U +0.05368 V
Mess Wargabe

IV
<
|

MWessung

Yorgabe

Abb. 31: Kalibrierungsdaten des eingesetzten Stromverstarkers bei einer Einstellung von R2 = 180 kQ
und R1 = 100 kQ. Die Sollspannung wurde vom verwendeten Pulsgenerator vorgegeben.
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Wie aus Abbildung 31 ersichtlich wird, besteht ein linearer Zusammenhang zwischen den
aufgetragenen Spannungen. Unter Beriicksichtigung der Kalibrierungsfunktion ist somit
nahezu jede beliebige (im betrachteten Bereich befindliche) Betriebsspannung fiir die Strah-

lungsquelle am Pulsgenerator einstellbar.

Als Pulsgenerator diente ein K8016 der Firma Velleman, der mit Hilfe der mitgelieferten
Betriebssoftware durch einen PC gesteuert werden kann und die Erzeugung frei programmier-
barer, periodischer Spannungskurven ermoglicht. Zum Betrieb der Strahlungsquelle wurde

eine Rechteckspannung benutzt, wie sie in Abbildung 32 zu sehen ist.

eine Periode
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Abb. 32: Spannungskurve fir die Pulsung des Emitters bei einer Frequenz von 0,125 Hz.

Die Betriebsspannung Uy kann durch Wahl der Schwingungsamplitude eingestellt werden und
wird so gewihlt, dass am Ausgang des Stromverstirkers (vgl. Abbildung 25) die gewliinschte

Spannung von z. B. 5 V anliegt.

Bei der als Emitter verwendeten Gliihlampe handelt es sich um eine typische thermische
Strahlungsquelle. Da fiir die Messung von Kohlenmonoxid (und auch anderer IR-aktiver
Gase) nur der emittierte Spektralbereich bei der entsprechenden Absorptionsbande interessant
ist, wird hier ausgenutzt, dass die eigentlich zu Beleuchtungszwecken hergestellte Glithlampe

nur eine sehr geringe Lichtausbeute 1 im sichtbaren Bereich aufweist:
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emittierte sichtbare Lichtleistung <1

7= aufgewandte elektrische Leistung

(Gleichung 47)

Das Maximum der Lichtemission liegt dagegen im IR-Bereich des Spektrums, wie im
folgenden gezeigt wird. Nach dem Kirchhoffschen Strahlungsgesetz miissen unter Annahme
eines thermodynamischen Gleichgewichts der Emissionsgrad € und der Absorptionsgrad A

eines Korpers bei gleicher Wellenlédnge und Temperatur gleich sein:

(A4, T)=A,T)
(Gleichung 48)

Beim Modell des schwarzen Strahlers ist der Absorptionskoeffizient A fiir alle Wellenléngen
gleich eins. Aus diesem Modell leitete Max Planck im Jahre 1900 das Plancksche Strahlungs-
gesetz ab (Nebenbei legte er damit den Grundstein fiir die Quantentheorie.), welches wie folgt

fiir die spektrale spezifische Ausstrahlung M formuliert werden kann [75]:

2-7-h-c?

el )

(Gleichung 49)

M(A,T)=

In Gleichung 49 bezeichnen h das Plancksche Wirkungsquantum, c¢ die Lichtgeschwindigkeit,
k die Boltzmannkonstante, T die Temperatur und A die Wellenldnge des emittierten Lichtes.
Durch eine Integration von Gleichung 49 iiber alle Wellenldngen wird das Stefan-Boltzmann-
Gesetz [76] erhalten, das die spezifische Ausstrahlung eines schwarzen Korpers beschreibt,
und somit eine Gleichung fiir die insgesamt emittierte Strahlungsleistung bei einer be-

stimmten Temperatur darstellt:

2.7°-k*
M =o-T" ; mit c=""———

(1) 15-h* .¢?
(Gleichung 50)

Die Konstante o hat einen Wert von ca. 5,67*10° W/(m**K*).
Umgekehrt flihrt eine Differenzierung von Gleichung 49 nach der Wellenldnge zum Wien-
schen Verschiebungsgesetz, nach welchem sich die Wellenldnge A.x berechnen ldsst, bei

welcher das Maximum der emittierten Strahlungsenergie auftritt:

_ 2898[1m-K]
max T
(Gleichung 51)

A
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Reale Strahler besitzen einen Absorptionskoeffizienten, der ungleich eins ist (vgl. Gleichung
48), und auch von der Wellenldnge abhingig sein kann. Fiir eine Glithlampe kann von dem
Modell des grauen Strahlers ausgegangen werden, bei welchem der Absorptionsgrad zwar
kleiner als eins ist, iiber einen grofleren Spektralbereich jedoch als konstant angesehen werden
kann. Bei einem grauen Strahler ist zur Ermittlung der spektralen spezifischen Ausstrahlung
M die Gleichung 49 mit dem konstanten Faktor des Absorptionskoeffizienten zu multi-
plizieren [77]. Da die emittierte Lichtintensitdt so um einen konstanten Faktor gemindert
wird, bleibt das Ergebnis von Gleichung 51 davon unberiihrt, so dass diese Gleichung auch
direkt auf graue Strahler anzuwenden ist. Bei der Berechnung der gesamten Abstrahlleistung
nach Gleichung 50 ist jedoch fiir einen grauen Strahler der Absorptionskoeffizient als Faktor
zu beriicksichtigen.

Bei der Annahme einer Temperatur des Glithdrahtes einer Strahlungsquelle von z. B. 2500 K
ergibt sich das Intensititsmaximum der emittierten Strahlung nach Gleichung 51 bei einer
Wellenlédnge von Amax = 1,16 um und liegt damit im IR-Bereich des elektromagnetischen

Spektrums. Abbildung 33 stellt die Aussagen der Gleichungen 49 bis 51 grafisch dar.
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Abb. 33: Auftragung der spektralen spezifischen Ausstrahlung M eines schwarzen Strahlers (vgl.
Gleichung 49) gegen die Wellenlange A bei verschiedenen Temperaturen. Sowohl die X- als auch die Y-
Achse sind logarithmisch eingeteilt.
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Wie in Abbildung 33 zu erkennen ist, nimmt die Strahlungsleistung eines schwarzen Korpers
mit steigender Temperatur stark zu. Die gesamte Strahlungsleistung bei einer bestimmten
Temperatur (vgl. Gleichung 50) ist in Abbildung 33 als Flache unter den jeweiligen Kurven
zu interpretieren. Das Maximum der Strahlungsleistung verschiebt sich bei steigender Tempe-
ratur zu kiirzeren Wellenldngen, wie durch Gleichung 51 beschrieben wird. Die gestrichelt
eingezeichnete Linie in Abbildung 33 dient zur Veranschaulichung des Wienschen Verschie-
bungsgesetzes. Die abgebildeten Kurven weisen iiber den gesamten Wellenldngenbereich von
0 < A < o keine Schnittpunkte auf. Zur Beschreibung eines grauen Strahlers miissten die
dargestellten Kurven jeweils mit einem dem Absorptionsgrad entsprechenden Faktor von

0 < A <1 multipliziert werden.

Bei dem zur Einstellung der Temperatur in der Temperierbox (ICB-Eigenbau) eingesetzten
Kryostaten (vgl. Abbildung 25) handelt es sich um einen Haake C25, der mit Hilfe eines
externen Temperaturfiihlers (Pt 100) computergesteuert die gewiinschte, konstante Tempe-
ratur (z. B. 25° C) in der Messeinrichtung einregeln kann. Ebenso ist auch das Abfahren von

Temperaturrampen innerhalb gewisser Grenzen méoglich.

Fiir die Kalibrierung und Charakterisierung von Gassensoren ist eine Gasmischanlage (vgl.
Abbildung 25) erforderlich, die es erlaubt, Gasstrome mit verschiedenen Konzentrationen an
Analytgas definiert und reproduzierbar herzustellen [78]. Die im Rahmen dieser Arbeit ver-
wendete Gasmischanlage basiert auf dem Prinzip, Gasstrome unterschiedlicher Grofle und
Zusammensetzung in einem einzigen Volumenstrom zu vereinigen, welcher dann der Gas-
messzelle zugefiihrt wird. Hierbei wird davon ausgegangen, dass Gasvolumina additiv sind
und dass die Vermischung der Gase instantan ablduft. Da der Gesamtstrom und auch die
einzelnen Gasstrome mit dem AuBendruck im Gleichgewicht stehen, sind bei dieser Misch-
methode keine Expansionseffekte der Gase zu erwarten.

Die verwendete Gasmischanlage kann bis zu drei unterschiedliche Gasstrome vermischen. Thr

schematischer Autbau ist in Abbildung 34 dargestellt.
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Abb. 34: Schematischer Aufbau der Gasmischanlage. Die schwarzen Linien stellen die Gasleitungen
zwischen den Komponenten dar. Die Abkirzungen Pgl und Pg2 stehen fir die zur Verfligung stehenden
Prifgase mit zertifiziertem Kohlenmonoxid- bzw. Kohlendioxidgehalt. Die Bezeichnungen Ausl und Aus2
kennzeichnen die beiden Gasleitungen, durch die das fertig gemischte Messgas dem Verbrauch zugefihrt
werden kann. Durch passende Schaltung der Ventile Nr. 3 und Nr. 4 kdnnte ein Teilgasstrom zusétzlich
noch Uber einen Gasbefeuchter (nicht eingezeichnet) z. B. mit Wasser angereichert werden.

Das Herzstiick der Anlage bilden die drei Massenflussregler A bis C (vgl. Abbildung 34), mit
unterschiedlichen maximalen Durchflussvolumina (in der Abbildung in ml / min angegeben).
Massenflussregler sind regelbare Ventile, die in Abhéngigkeit von der angelegten Regel-
spannung einen definierten Gasstrom durchlassen. Die verwendeten Massenflussregler des
Typs DFC-2901 sind vom Werk aus auf Stickstoff kalibriert.
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Als Mischgase werden synthetische Luft und Priifgase aus synthetischer Luft mit 500 ppm
bzw. 10000 ppm Kohlenmonoxid bzw. 7130 ppm Kohlendioxid bei Standarddruck verwen-
det. Es kann jedoch aufgrund der Herstellerangaben davon ausgegangen werden, dass der
tatsdchliche Volumenfluss von dem gewiinschten um nicht mehr als + 1% vom Maximalfluss
des Massenflussreglers abweicht [79]. Die fiir die Steuerung der Massenflussregler benotigte
analoge Spannung wird von einem am Institut fiir Chemo- und Biosensorik e. V. Miinster
entwickelten Gasmischprogramm iiber einen PC mit A/D — Wandlerkarte geregelt.

Neben den Massenflussreglern werden die Dreiwege-Magnetventile 1 bis 8 (vgl. Abbildung
34) zur Schaltung der Priifgase verwendet. Uber eine Relaiskarte konnen diese ebenfalls
elektronisch iiber das Gasmischprogramm gesteuert werden. Bei Nichtbenutzung einzelner
Ventile werden diese jeweils auf Absperrung der Gasleitungen eingestellt, um Totvolumina
und das Einsaugen von Raumluft auszuschlieBen. Der Durchgang des Gases kann jeweils von
Anschluss Nr.2 zu Anschluss Nr.0 oder von Anschluss Nr.2 zu Anschluss Nr.1 (vgl.
Abbildung 34, kleiner Zeichnungsausschnitt) erfolgen; eine Verbindung von Anschluss Nr.1
zu Anschluss Nr.0 ist nicht vorhanden.

Die Gasleitungen bestehen aus Edelstahlkapillaren mit 4 mm Innendurchmesser, welche iiber
Swagelok-Verbindungen gasdicht an die Massenflussregler und die Ventile angeschlossen
sind. Ebenso sind alle T-Verbindungen zwischen den Leitungen iiber gasdichte Swagelok-

Verbindungen montiert.

Bei denen im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrten Gasmessungen wurden jeweils nur die
beiden Massenflussregler A und B (vgl. Abbildung 34) verwendet. Diese wurden zunéchst
kalibriert, um eine genaue Kenntnis iiber die Grofe der vermischten Gasstrome zu erhalten.
Die Abbildungen 35 und 36 zeigen die Kalibrationskurven der beiden Massenflussregler im

Bereich der fiir die Messungen relevanten Durchflussraten.
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Abb. 35: Kalibrierungsdaten des Massenflussreglers A. Die rote Gerade stellt die lineare Regression der
Messdaten dar, deren Parameter in der Abbildung angegeben sind.
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Abb. 36: Kalibrierungsdaten des Massenflussreglers B. Die rote Gerade stellt die lineare Regression der

Messdaten dar, deren Parameter in der Abbildung angegeben sind.
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Wie aus den Abbildungen 35 und 36 ersichtlich wird, weisen beide Massenflussregler anné-
hernd lineare Kalibrationskurven auf, so dass unter Beriicksichtigung der Funktionsparameter
fiir die lineare Regression jeweils eine gewiinschte Durchflussrate eingestellt werden kann.
Die Messung der tatsidchlichen Volumenstrome erfolgte mit Hilfe eines Massenflussmess-
gerdtes vom Typ Analyt GFM 171, welches eine Auflosung von £ 1 ml/min besitzt.

In dem Fall, dass durch den Massenflussregler A synthetische Luft geleitet wird und das
Priifgas den Massenflussregler B passiert (Hierzu sind die Magnetventile der Gasmischanlage
entsprechend zu schalten.), also eine definierte Verdiinnung des Priifgases mit synthetischer
Luft stattfindet, ergibt sich die Analytkonzentration im hergestellten Messgas wie folgt (vgl.
Abbildung 34):

Seien a und b die Volumenstrome durch die Massenflussregler A und B, und xpg die
Konzentration bzw. der Molenbruch des betrachteten Analyten im Priifgas, so ergibt sich die

Analytkonzentration x im Messgas zu:

b X
a+b °
(Gleichung 52)

X =

Mit den partiellen Ableitungen der Messgaskonzentration nach den Gréfen, von denen diese
abhingig ist (Gleichungen 53 bis 55):

x___ b

ca (atb)

(Gleichung 53)

x__a
ob  (a+b)y °
(Gleichung 54)

OX b

OXpe a+h
(Gleichung 55)

ergibt sich nach dem Fehlerfortpflanzungsgesetz [80] der absolute Fehler Ax der Messgas-

konzentration zu:

2 2 5
b a b
AX—\/[—W'XPG'AB.J +((a+—b)2'XPG'Ab) +(H'AXPGJ

(Gleichung 56)
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Die Grolen Aa, Ab und Axpg bezeichnen hier jeweils die (maximalen) absoluten Fehler der
betreffenden GroBen a, b und xpg. Der relative Fehler der Konzentration des Analyten im
zusammen gemischten Messgas kann aufgrund des Verhiltnisses der Gréf3e Aa zum betrach-
teten Bereich des Gasflusses jedoch auch sinnvoll nach dem vereinfachten Fehlerfort-

pflanzungsgesetz berechnet werden:

A L

AX (a+bj AXpg
u—— +

X b

a+b
(Gleichung 57)

XPG

Mit

(Gleichung 58)

und den Werten fiir die verwendete Apparatur von Aa = £10 ml/min, Ab = +1 ml/min und
Axpg/xpg = 0,01 ergibt sich somit der relative Fehler der Analytkonzentration im Messgas zu:
& 1 11

~—+—+0,01
X b a+b

(Gleichung 59)

In Gleichung 59 sind hierbei nur noch die Zahlenwerte fiir die Gasstrome a und b einzusetzen.
Die Einstellung der Gasstrome bei einer Sensorkalibrierung sollte nach Moglichkeit so erfol-
gen, dass bei allen eingestellten Analytkonzentrationen der Gesamtfluss des Messgases weit-
gehend konstant bleibt. Auf diese Weise wird die Kompensation einer eventuellen Auswir-
kung der Gasstromung auf irgendwelche Komponenten des Messsystems (z. B. eine Kiihlung
der Glithlampe) iiberfliissig, da stets unter konstanten Bedingungen gemessen wird. Tabelle 3
zeigt einige typische Einstellungen der Gasmischanlage, die im Rahmen dieser Arbeit bei
Messungen verwendet wurden. Als Priifgas wird hier von 500 ppm Kohlenmonoxid in
synthetischer Luft ausgegangen, das durch weitere synthetische Luft verdiinnt wird. Fiir den
Fall einer Beaufschlagung der zu vermessenden Sensoren mit reinem Priifgas wird dieses
durch den Massenflussregler A geleitet, wihrend der Massenflussregler B unbenutzt bleibt
(vgl. Abbildung 34). In diesem Fall findet also gar keine Vermischung statt, so dass sowohl
die Priifgaskonzentration als auch deren relativer Fehler erhalten bleibt.

Bei der Applikation reiner synthetischer Luft gilt selbstverstindlich dasselbe, wobei hier
beide Werte gleich null sind.
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Sollwert A |Istwert A |Sollwert B |Istwert B |Gesamtfluss [Konzentration [rel. Fehler

(ml/ min) |(ml/ min) | (ml/ min) [(ml/min) | (ml/min) (ppm) (%)
200 234,02 0 0 234,02 0 0
180 213,43 20 25,73 239,16 54 9,49
150 182,54 41 56,25 238,79 118 7,38
100 131,05 77 108,57 239,62 227 6,51
200 234,02 0 0 234,02 500 1

Tabelle 3: Einige typische Einstellungen der Gasmischanlage mit den dazugehdrigen Konzentrationen an

Kohlenmonoxid und deren relativen Fehlern.

Mit Hilfe des Gasmischprogramms kann zeitlich gesteuert zwischen den verschiedenen Ein-

stellungen der Gasmischanlage hin- und her geschaltet werden, so dass mit der Zeit verschie-

dene Stufen von Kohlenmonoxidkonzentrationen auf die Messzelle gegeben werden konnen.

4.2 Datenauswertung

Das primdre Messsignal bei einem IR-Einstrahlgassensor ist das elektrische Signal des

Detektors, welches durch dessen Bestrahlung hervor gerufen wird (vgl. Kapitel 3.2). Das

Detektorsignal, bzw. dessen zeitlicher Verlauf, ist neben der Bestrahlungsintensitit und der

Bestrahlungsfrequenz auch abhédngig vom Detektortyp. Im Rahmen dieser Arbeit wurden in

allen vermessenen Gassensoren pyroelektrische Detektoren vom Typ LIE 316 der Firma

InfraTec verwendet, die jeweils mit einem Interferenzfilter fiir Kohlenmonoxid (4,66 pm)

ausgestattet waren. Bei allen beschriebenen und untersuchten Sensoren weist das durch die

Pulsung der Lampe hervorgerufene Detektorsignal (nach Verstirkung) bei kontinuierlicher

Aufzeichnung die in Abbildung 37 dargestellte typische Kurvenform auf (Bei anderen pyro-

elektrischen Detektoren kann der Signalausschlag auch negativ ausfallen.).
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Abb. 37: Zeitabhéngiges Detektorsignal bei einer Lampenpulsung mit 0,125 Hz und einer jeweiligen
Betriebszeit von 800 ms (vgl. Abbildung 32).

Zur Quantifizierung des Detektorsignals als Einzelwert fiir jeden Lampenpuls bieten sich ver-
schiedene Methoden der Signalauswertung an. Allgemein gilt, dass der Ausschlag des Detek-
torsignals bei hohen Gaskonzentrationen geringer ist als bei niedrigeren, da ein Teil des ein-
fallenden Lichtes durch den Analyten absorbiert wird (vgl. Kapitel 3.2).

Um die Signale der einzelnen Lampenpulse voneinander zu trennen, wurde bei denen dieser
Arbeit zugrunde liegenden Messungen das Detektorsignal mit Hilfe des Picoskops getriggert
und jeweils mit hoher Messfrequenz (ca. 10 bis 20 kHz) aufgezeichnet. Die so erhaltenen
digitalen Datensdtze fiir jeden Lampenpuls konnen dann direkt mit dem Computer weiter-
verarbeitet werden, so dass online gemessen werden kann. Eine naheliegende Mdéglichkeit der
Quantifizierung des jeweiligen Detektorsignals ist z. B. die Differenzbildung zwischen den
Maximal- und Minimalwerten eines Datensatzes. Eine andere Moglichkeit ist die Differenz-
bildung zwischen Flachen, welche die Kurve in bestimmten Intervallen einschlie3t. Die von
Oztekin [81] vorgeschlagene Methode ist die Ermittlung des Maximalwertes der Ableitung
des Detektorsignals, was zu einem besonders giinstigen Signal- Rauschverhiltnis fiihrt.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine spezielle, auf das vorliegende Messsystem angepasste
Methode der Signalauswertung entwickelt, die im folgenden beschrieben wird. Zunéchst wird
jedoch kurz auf die Filterung von Daten im Frequenzraum (FT-Filterung) eingegangen, da

dies in der Auswertung implementiert ist.
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Im Jahre 1822 erkannte der franzdsische Physiker und Mathematiker Jean-Baptiste Joseph
Fourier, dass sich Funktionen als Summe von Sinus- und Cosinusfunktionen mit unterschied-
licher Amplitude und Frequenz darstellen lassen. Im komplexen Zahlenraum ergibt sich
daraus eine gleichwertige Darstellung einer reellen Funktion, die als Frequenzabhingigkeit
von Real- und Imaginérteil der komplexen Funktion beschrieben werden kann. Durch die
Fourier-Transformation kann ein zeitkontinuierliches, periodisches Signal x(t) mittels Glei-
chung 60 in den Frequenzraum transformiert werden. Die Retransformation des daraus resul-

tierenden komplexen Frequenzspektrums X(m) erfolgt iiber Gleichung 61 [59].

X(w):Txaye“mdt

—00

(Gleichung 60)

X(t) = i:[ox (w)-e"'dw
(Gleichung 61)

Zur Berechnung der komplexen Exponentialfunktion wird hierbei die Eulersche Formel
verwendet, die auf die Polarkoordinaten-Darstellung komplexer Zahlen in der GauBschen

Zahlenebene zuriick geht:

e’ = cos(@) +i - sin(p)
(Gleichung 62)

Da die mit dem Picoskop gemessenen Datensitze x(n) zwangslaufig begrenzt und zeitdiskret
sind, muss zur Ermittlung von deren Transformation X(k) mit einer Fourier-Reihe gerechnet
werden. Die diskrete Fouriertransformation (DFT) fiir einen Datensatz der Lénge N ist defi-
niert als [82]:

1
X (k) = — -
(k) N &

(Gleichung 63)

Die entsprechende Retransformation wird tiber Gleichung 64 berechnet.

2.

Nl ikn

x(y=> X(k)-e N ; n=0,1.,N-1
k=0

(Gleichung 64)

Durch den Algorithmus der schnellen Fouriertransformation (fast fourier transformation,

FFT) wird die extrem rechenaufwendige Bestimmung der DFT stark beschleunigt [83].
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Dieser in der Delphi-Unit ,,fft.dcu (programmiert vom Verfasser dieser Arbeit) implemen-
tierte, rekursiv arbeitende Algorithmus nutzt die Symmetrieeigenschaften und die Periodizitat
der komplexen Exponentialfunktion aus. Dazu wird ein Datensatz der Linge N in zwei Daten-
sdtze der Lange N/2 aufgespalten, die jeweils die Daten mit gerader, bzw. ungerader Nummer
enthalten. Mit den zwei erhaltenen Datensitzen wird jeweils genauso weiter verfahren, bis die
Linge eines Datensatzes nicht mehr durch zwei teilbar ist. Dann werden die DFTs der nun

kleinen Datensétze berechnet, und jeweils zwei zusammengehorige DFTs {iber die Formel

X (K) = X, (K)+W* - X, (K) ; Osk<%

X(k +%)= X, (k) -W*-X,(k) ; 0<k <%
(Gleichung 65)

zur DFT desjenigen Datensatzes verkniipft, aus dem die beiden kleineren Datensétze durch
Aufspaltung hervorgegangen sind. Der Parameter W in Gleichung 65 hat dabei den Wert
exp(-2n/N), wobei N die Lange der zusammen gesetzten DFT angibt. Auf diese Weise wird
mit allen erhaltenen DFTs weiter verfahren, bis schlieBlich die DFT des urspriinglichen
Datensatzes zusammengesetzt ist. Die Retransformation des komplexen Frequenzspektrums
zu einem Datensatz wird nach einem analogen Algorithmus berechnet.

Durch gezielte Manipulation des komplexen Frequenzspektrums eines Datensatzes vor der
Retransformation kann ein Datensatz z. B. von hochfrequenten Schwingungsanteilen gerei-
nigt werden, wodurch eine Gléttung des Datensatzes erreicht wird. Hierzu wird die DFT des
Datensatzes mit einer Tiefpass-Funktion multipliziert, sodass die hochfrequenten Anteile der
DFT ausgefiltert werden. Es gibt eine Vielzahl von Tiefpass-Funktionen, wie z. B. den ein-
fachen Rechteck-Tiefpass oder den GauBschen Tiefpass. Zum Zweck der Rauschunter-
driickung in Datensitzen hat sich im Rahmen dieser Arbeit der Butterworth-Tiefpass [84] als
besonders giinstig erwiesen, dessen frequenzabhidngige Funktion B(f) durch Gleichung 66

gegeben ist.

1

j
I+ —
(fBj

(Gleichung 66)

B(f)=

Der Parameter Ny in Gleichung 66 gibt die Ordnung des Tiefpassfilters an, wihrend fg
diejenige Frequenz bezeichnet, ab welcher die Frequenzanteile in der DFT unterdriickt
werden sollen. Der Funktionswert von B(f) ist dabei fiir f = fz immer gleich 0,5.

Nach dem Nyquist-Shannonschen Abtasttheorem sind allerdings nur Filterfrequenzen fg sinn-
voll, die unterhalb der halben Messfrequenz liegen, mit welcher der entsprechende Datensatz

aufgezeichnet wurde [85].
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Werden die einzelnen diskreten Daten eines Datensatzes bzw. der entsprechenden DFT von
1 =0 bis i = N-1 durchnummeriert, so ergibt sich die der jeweiligen Nummer i entsprechende

Frequenz f; zu:

fi = ﬁ Fy
(Gleichung 67)

In Gleichung 67 bezeichnen Fy die Messfrequenz und N die Anzahl der Daten im Datensatz.
Mit Hilfe der Gleichungen 66 und 67 kann somit fiir jede Einstellung der Parameter N, Fy, {5
und N der gewiinschte diskrete Datensatz eines Butterworth-Tiefpasses errechnet werden,
mit welchem die DFT des Datensatzes dann zwecks Filterung zu multiplizieren ist. Aufgrund
des Nyquist-Shannonschen Abtasttheorems und der Symmetrie der DFT muss der Datensatz
B(i) der diskreten Butterworth-Funktion allerdings abschnittsweise definiert werden (vgl.
Gleichung 65):

1 . N

j ; 0<i<—
1+~
[fBJ

B(N —1-i)=B() ; Osi<%

B(i) =

(Gleichung 68)

Nach der Multiplikation der DFT des Datensatzes mit der Filterfunktion wird die
Retransformation der neuen DFT in die Zeitdoméne durchgefiihrt, und so der entsprechend
gefilterte Datensatz erhalten. Eine Demonstration der Funktionalitit dieser Vorgehensweise
befindet sich im Anhang 3.

Aufgrund der voran gegangenen Uberlegungen ist es sinnvoll, die Linge N der Datensitze so
zu wahlen, dass N moglichst oft glatt durch zwei teilbar ist, damit der Algorithmus der
schnellen Fourier-Transformation (FFT) effektiv arbeiten kann, und die Filterfunktion nach

Gleichung 68 eindeutig definiert ist.

Abbildung 38 zeigt einen typischen Messdatensatz, der mit einer Messfrequenz von ca. 20,8
kHz aufgezeichnet wurde, und aus 30720 (= 15 * 2'") Daten besteht. Der darauf (im Fre-
quenzraum) angewendete Butterworth-Tiefpass der Ordnung 6 weist eine Filterfrequenz von
25 Hz auf.
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Abb. 38: Typisches getriggertes Detektorsignal (schwarz) und der dazugehorige gefilterte Signalverlauf
(rot). Der kleine Graph zeigt den durch das blaue Rechteck markierten Ausschnitt der Messkurve an.

Wie in Abbildung 38 zu erkennen ist, behdlt die Messkurve durch die Filterung weitgehend
thre Form bei. Durch die Filterung wird jedoch erreicht, dass das bei digitalen Messungen
auftretende Bitrauschen, so wie andere hochfrequente Storeinfliisse unterdriickt werden (vgl.
Abbildung 38, kleiner Graph).

Die so erreichte Glattung der Messkurve ist notwendig, um diese sinnvoll numerisch ableiten
zu konnen. Hochfrequente Schwingungen auf dem Signal fiihren zu kleinen Auf- und
Abwirtsspriingen der Messkurve, so dass deren Ableitung dauernd zwischen positiven und
negativen Werten alterniert, was eine Analyse der Ableitungskurve unmoglich macht. Der
Frequenzfilter kann auch direkt auf die Ableitung selbst angewendet werden. Abbildung 39
zeigt die ungefilterte und die gefilterte Ableitung des in Abbildung 38 dargestellten Daten-

satzes.
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—— Ableitung des Datensatzes
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Abb. 39: Die gefilterte (rot) und ungefilterte (schwarz) numerische Ableitung des Datensatzes aus
Abbildung 38.

Aus Abbildung 39 ist zu entnehmen, dass bei der ungefilterten Ableitungskurve (schwarz)
eine Bestimmung der Extremalwerte sinnlos ist, weil die Funktionswerte von einem starken
statistischen Rauschen iiberlagert sind, so dass der Kurvenverlauf nur grob zu erahnen ist.
Durch die Filterung im Frequenzraum ergibt sich jedoch eine interpretierbare Kurve (rot), die
einen plausiblen Verlauf der Ableitung des Datensatzes aus Abbildung 38 wieder gibt.

Die numerische Ableitung einer Funktion f(x) kann als zentraler Differenzenquotient [86]
definiert werden:

f'(x,)~ f(xo+5;_;(xo_5) ; 5>0

(Gleichung 69)

Im Falle eines diskreten, dquidistanten Datensatzes D ergibt sich aus Gleichung 69 die allge-
meine Rechenvorschrift zur Ermittlung der numerischen Ableitung an einer Stelle i des

Datensatzes zu:

D(i+1)- D(i-1)
2

D'(i) =

(Gleichung 70)
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Fiir die beiden Félle i = 0 und 1 = N-1 muss mit dem rechtsseitigen, bzw. mit dem links-
seitigen Differenzenquotienten gerechnet werden, was jeweils einer linearen Extrapolation

des Datensatzes mit anschlieBender Berechnung nach Gleichung 70 entspricht.

Der in Abbildung 39 an der Y-Achse auftretende Faktor von 0,048 riihrt daher, dass in der
allgemeinen Gleichung (70) fiir die Differenzierung dquidistanter, diskreter Datensétze der
konstante Abstand (auf der X-Achse) zwischen zwei benachbarten Werten nicht enthalten ist.
Da der betrachtete Datensatz mit einer Messfrequenz von ca. 20,8 kHz aufgezeichnet wurde,
betragt der zeitliche Abstand zwischen zwei aufeinander folgenden Daten stets 0,048 ms. Bei
einer Berechnung nach Gleichung 69 hitte also noch durch diesen Wert geteilt werden
miissen. Somit enthalten die nach Gleichung 70 berechneten Werte der Ableitung stets einen

Faktor, der dem Betrag des dquidistanten Punktabstandes im Datensatz entspricht.

Die Datenauswertung fiir einen IR-Einstrahlgassensor verfolgt das Ziel, dem Detektorsignal,
welches aus einer grolen Anzahl von Spannungswerten (Datensatz) besteht, einen einzigen
Zahlenwert fiir die einfallende Lichtintensitit zuzuordnen. Somit wird das Detektorsignal in
das entsprechend der Datenauswertung resultierende Sensorsignal umgerechnet. Das Sensor-
signal wird dann zur Kalibration des IR-Einstrahlgassensors, so wie zur Bestimmung der
Gaskonzentration mittels dieses Sensors heran gezogen (vgl. Kapitel 3.2). Ein IR-Einstrahl-
gassensor kann daher nur dann effektiv zur quantitativen Gasanalyse eingesetzt werden, wenn
dessen Sensorsignal in Abhidngigkeit von der vorliegenden Analytkonzentration (mdglichst
stark und gleichmiBig) variiert. Die Datenauswertung muss also besonders diejenigen
Abschnitte des Detektorsignals beriicksichtigen, die deutlich messbar durch die Analyt-
konzentration beeinflusst werden.

Keinen Sinn wiirde es dagegen machen, z. B. nur das Detektorsignal kurz vor dem Ein-
schalten der Strahlungsquelle (vgl. Abbildung 37) zu bestimmen, da sich dieses ,,Dunkel-
signal des Detektors, welches auch als dessen Offsetspannung [87] bezeichnet werden kann,
nahezu unabhingig von der Analytkonzentration verhélt.

Wie bereits beschrieben (s. 0.), bieten sich verschiedene mathematische Methoden zur Daten-
auswertung fiir das Detektorsignal an. Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Vorgehens-
weise beruht auf einer Kombination der von Oztekin [81] vorgeschlagenen Bestimmung des
Maximums der Ableitung des Detektorsignals mit einer Flichenauswertung. Zunichst wird
dazu wie beschrieben die numerische Ableitung jedes Datensatzes gebildet, und diese dann
einer FFT-Filterung unterworfen (vgl. Abbildung 39). Abbildung 40 zeigt die Auftragungen
dieser FFT-gefilterten Ableitungen des Detektorsignals eines IR-Einstrahlgassensors (Rohr-
sensor, 300 mm) im Bereich von deren Maxima, fiir verschiedene Kohlenmonoxidkon-

zentrationen innerhalb der Gasmesszelle.
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Abb. 40: Graphen der FFT-gefilterten Ableitungen des Detektorsignals bei verschiedenen Kohlen-

monoxidkonzentrationen im Bereich von deren Maximalwerten. Die Messfrequenz betrug ca. 10 kHz.

Wie aus Abbildung 40 ersichtlich wird, hdngen die Hohen der betrachteten Ableitungs-

maxima stark von der im Sensor vorliegenden Analytkonzentration ab. Diese Grof3e eignet

sich daher geméf den oben genannten Anforderungen gut fiir die Quantifizierung des Sensor-

signals aus dem Detektorsignal (s.0.). Es zeigt sich jedoch, dass neben den Ableitungs-

maxima auch die Ableitungsminima der Detektorsignale eine Abhéngigkeit von der Analyt-

konzentration aufweisen. Hierbei wird die Tiefe der Ableitungsminima betrachtet, deren

Variation mit der Analytkonzentration allerdings nicht ganz so hoch ausfillt, wie bei der

Hohe der Ableitungsmaxima. Abbildung 41 zeigt die Auftragungen der bereits in Abbildung

40 dargestellten Graphen im Bereich von deren Minimalwerten.
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Abb. 41: Graphen der FFT-gefilterten Ableitungen des Detektorsignals bei verschiedenen Kohlen-
monoxidkonzentrationen im Bereich von deren Minimalwerten.
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Da, wie in Abbildung 41 zu erkennen ist, auch die Minimalwerte der FFT-gefilterten
Ableitungen der Detektorsignale von der Analytkonzentration abhéngig sind, ist fiir die
Differenz von Ableitungsmaximum und Ableitungsminimum eine besonders starke Abhén-
gigkeit von der Analytkonzentration gegeben. Hierbei addieren sich die Effekte, dass das
Ableitungsmaximum (positiver Wert) mit zunehmender Analytkonzentration abfallt, wéhrend
das Ableitungsminimum (negativer wert) bei steigender Gaskonzentration grof3er wird.

Da bei den Messungen der Datensétze das Detektorsignal mit Hilfe des Picoskops getriggert
wird, liegt keine fiir alle Messungen konstante Zeitspanne zwischen dem jeweiligen Start der
Pulsung der Lichtquelle und dem Beginn der jeweiligen Datenaufzeichnung. Aus diesem
Grunde ist eine Einbeziehung der Lage der Ableitungsextrema beziiglich der X- (Zeit-) Achse
(vgl. Abbildung 40) in die Datenauswertung nicht sinnvoll. Ein aufgrund einer hohen
Analytkonzentration schwiécher ausfallendes Detektorsignal wird unter Umstéinden einige
Millisekunden spéter getriggert, als ein starkes Detektorsignal bei geringer Analyt-
konzentration. Zusammen mit dem Rauschen des Detektorsignals fiihrt dieses zwar zu einer
leichten, aber schwer exakt voraus zu sagenden Verschiebung des gesamten Datensatzes
entlang der Zeitachse. Hinzu kommt, dass bei dem Triggerverfahren eine geringe Anderung
der Offsetspannung des Detektors zur entsprechenden Verschiebung aller weiterer Datensétze
fiihrt, da sich dadurch insgesamt die Differenz der Offsetspannung zum eingestellten Trigger-
level verdndert. Hierbei ist zudem auch die anliegende Offsetspannung des Detektors einem
statistischen Rauschen unterworfen. Die Information iiber die Analytkonzentration, die in der
Lage der Ableitungsextrema beziiglich der X-Achse enthalten ist, ist daher von einem sehr
starken Rauschen (Fehlerfortpflanzung) liberlagert, und auch nicht driftbestandig.

Dagegen sind die Y-Werte der (gefilterten) Ableitungsextrema weitgehend unabhingig von
der Offsetspannung des Detektors, da diese aus der zeitlichen Anderung des Detektorsignals
resultieren. Das Rauschen der Extremalwerte der FFT-gefilterten Ableitungen ist also nur
durch die Wiederholbarkeit [88] der Datenmessung mit anschlieBender Ableitung und Fil-
terung gegeben. Hier kann ausgenutzt werden, dass die Messungen mit hoher Frequenz
aufgezeichnet werden, so dass durch eine Mittelung iiber mehrere Werte im Bereich der
Ableitungsextrema eine weitere, statistische Rauschunterdriickung vorgenommen werden
kann. Abbildung 42 stellt den kompletten Graphen der FFT-gefilterten numerischen Ablei-

tung eines Messdatensatzes aus 20480 Spannungswerten dar.
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Abb. 42: FFT-gefilterte numerische Ableitung eines mit ca. 10 kHz aufgenommenen Messdatensatzes.

Da die Messfrequenz des verwendeten Picoskopes konstant ist, haben benachbarte Daten-
punkte D’(i) des Graphen in Abbildung 42 4quidistante Abstinde zueinander. Die einge-
zeichnete, konstante Zeitspanne ,,delta”, die jeweils nach links und rechts von den Extremal-
werten abgetragen wird, kann also auch als Anzahl A von Datenpunkten ausgedriickt werden.
Hierdurch wird ein Intervall der Breite 2*A + 1 festgelegt, innerhalb dessen jeweils iiber die
Daten D’(i) gemittelt wird (blaue Begrenzungslinien in Abbildung 42). Nach der numerischen
Bestimmung der X-Werte imax und inmin, der Ableitungsextrema wird das Sensorsignal Y fiir die

im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Datenauswertung dann wie folgt definiert:

Ty +A Tin +A
D> D'(i)- Y. D'(i)
_ 1nax —A Inin—A
- 2-A+1

(Gleichung 71)

Wiirde in Gleichung 71 nicht durch die IntervallgroBe geteilt werden, so entspriche das
Sensorsignal der Summe der in Abbildung 42 durch die blauen Begrenzungslinien definierten
Flachen unter, bzw. liber der Ableitungskurve (Analogie zur Flichenauswertung).

Der Auswertungsparameter A wird zweckméBigerweise so gewéhlt, dass tliber das gesamte
betrachtete Intervall die Ableitungskurven von Messungen bei unterschiedlichen Analyt-

konzentrationen deutlich voneinander unterscheidbar sind.
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Abbildung 43 zeigt die der Abbildung 42 analoge Auftragung von Ableitungskurven bei
unterschiedlicher Gaskonzentration.
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Abb. 43: FFT-gefilterte numerische Ableitungen von Messdatensatzen, die bei unterschiedlichen Kohlen-
monoxidkonzentrationen aufgenommen wurden.

In Abbildung 43 ist am Maximum der griinen Messkurve in blau ein Vorschlag fiir die Aus-
wertungsintervallgrofle eingezeichnet. Wie ersichtlich ist, wiirde eine Erweiterung des Inter-
valls nach links kaum noch Informationen iiber die Analytkonzentration erbringen, da die
Messkurven sich dort einander angleichen. Der Maximale Unterschied der Messkurven,
bezogen auf deren Y-Werte, ist jeweils durch die Extremalwerte selbst gegeben, so dass in
dieser Hinsicht das Auswertungsintervall moglichst klein gewéhlt werden sollte.

Andererseits ist eine groBe Intervallbreite wiinschenswert, um einen statistisch moglichst
sicher definierten Mittelwert nach Gleichung 71 zu erhalten. Bei der Wahl des Auswertungs-
parameters A besteht also eine auf das Signal-Rauschverhiltnis einer Gasmessung bezogene
Optimierungsmoglichkeit. Fiir die im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrten Messungen mit
ca. 20 kHz hat sich ein Wert von A = 1300 (,,delta” = 65 ms) als glinstig erwiesen. Ebenso
bestehen beziiglich der Qualitdt einer Gasmessung bei dem beschriebenen Auswertungs-
verfahren Optimierungsmoglichkeiten bei der Wahl der Filterfrequenz, der Filterordnung
(s. 0.), so wie der Messfrequenz, wobei diese jedoch gerdtebedingt limitiert ist. Die Filter-

parameter wurden iiblicherweise zu fg = 5 Hz und N = 6 gewdhlt.
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4.3 Experimente und Simulationen

Fiir alle vorgenommenen Messungen wurde der in Kapitel 4.1 beschriebene Messaufbau
verwendet, wobei die Temperatur, soweit nicht anders angegeben, stets auf 25° C eingestellt
wurde. Im Rahmen dieser Arbeit soll besonders der Einfluss der Gasmesszelle, also des
optischen Systems, auf die Qualitdt von Gassensoren untersucht werden. Da es sich bei
Kohlenmonoxid um ein recht schwer auf IR-Basis zu bestimmendes Gas handelt (vgl. Kapitel
2), soll hierfiir eine angepasste Gasmesszelle entwickelt werden. Die hierbei angestrebte
Optimierung des Lichtweges soll mit Hilfe von Simulationsrechnungen auf ein theoretisches
Modell iibertragen werden (vgl. Kapitel 3.4). Zudem werden die Eigenschaften realer
Gasmesszellen im theoretischen Modell beurteilt. Die Vorhersagen aus dem theoretischen
Modell sollen dann mit den Ergebnissen realer Messungen verglichen werden.

Die Einfliisse der anderen (nicht optischen) Komponenten des Messsystems auf die Qualitat
der damit durchgefiihrten Kohlenmonoxidmessungen sind weitgehend technischer Natur.
Obwohl es hier zahlreiche Ansatzmdglichkeiten zur Optimierung gibt (vgl. Kapitel 4.1),
konnen im Rahmen der hier durchgefiihrten Experimente diese Einfliisse lediglich moglichst
konstant gehalten werden. Die getroffenen Aussagen beziehen sich daher stets auf die
vorliegende technische Ausfiihrung des gesamten Messsystems. Hierbei ist davon auszu-
gehen, dass eine technische Verbesserung einzelner Komponenten (vor allem der Verstér-
kungselektronik und/oder der Aufzeichnungselektronik) zu einer grolen Qualitétssteigerung
des gesamten Messsystems fiihrt. Bei einem anders gestalteten Messsystem wéren also die
Simulationsparameter (vor allem die Mindestweglédnge; vgl. Kapitel 3.4.3) entsprechend an-

zupassen.

4.3.1 Abschatzung des Reflexionskoeffizienten metallischer Oberflachen

Um optische Systeme, in denen Reflexionen stattfinden, mit dem Strahlensimu-
lationsprogramm simulieren zu konnen, muss den reflektierenden Oberflichen ein Refle-
xionskoeffizient (vgl. Kapitel 3.4.3) zugewiesen werden. Zunéchst wurden als Gasmesszellen
elektropolierte Edelstahlrohre der Firma Dockweiler mit einem Innendurchmesser von 8 mm
verwendet.

Die einfachste Ausfiihrung eines optischen Systems aus Strahlungsquelle, Gasmesszelle und
Detektor ergibt sich dann analog zum klassischen IR-Einstrahlgassensor. Abbildung 44 zeigt

den nicht maBstabsgerechten Aufbau der so erhaltenen optischen Systeme.
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Abb. 44: einfachste Ausfiihrung eines IR-Einstrahlgassensors in Rohrform. Die gestrichelt gezeichneten
diagonalen Linien deuten an, dass die Rohrlédnge u. U. tatsachlich erheblich gréRer ist, als durch die
Proportionen der Zeichnung dargestellt wird. Ein kleiner Teil der emittierten Strahlung fallt direkt auf
den Detektor; die meisten Strahlen werden jedoch zuvor mehrmals an den Rohrinnenwénden reflektiert.
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Als Strahlungsquelle diente eine Glithlampe vom Typ 1089 der Firma Gilway, die mit einer
Betriebsspannung von 5 V nach dem iiblichen Pulsprogramm (vgl. Kapitel 4.1) betrieben
wurde. Als Detektor diente wie iiblich ein pyroelektrischer Detektor vom Typ LIE 316 der
Firma Infratec, mit Interferenzfilter bei 4,66 um. Die Messreihe zur Ermittlung des Refle-
xionskoeffizienten der elektropolierten Rohrinnenflache wurde so durchgefiihrt, dass jeweils
Rohre unterschiedlicher Linge eingesetzt wurden, und bei gleicher Verstirkung das ent-
sprechende Sensorsignal ermittelt wurde. Dabei wurden die Rohre stindig mit synthetischer
Luft gespiilt.

Daneben wurden fiir verschiedene Reflexionskoeffizienten Simulationsrechnungen fiir die
optischen Systeme mit allen eingesetzten Rohrldngen durchgefiihrt. Die errechneten Inten-
sitditen wurden dann fiir jeden Reflexionskoeffizienten auf die Intensitét des kiirzesten Rohres
(100 mm) normiert. Ebenso wurden die gemessenen Sensorsignale auf das Signal bei der
kiirzesten Rohrldnge normiert. Abbildung 45 zeigt die Auftragung der normierten Intensititen
gegen die Rohrlinge sowohl fiir die durchgefiihrte Messreihe, als auch fiir die Simulationen

mit verschiedenen Reflexionskoeffizienten.
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Abb. 45: Verlauf der normierten Intensitat in Abhangigkeit von der Rohrlange. Die schwarze Kurve stellt
die Werte der durchgefiihrten Messreihe dar, die anderen Kurven zeigen den berechneten Intensitats-
verlauf bei verschiedenen, angenommenen Reflexionskoeffizienten.

Wie aus Abbildung 45 ersichtlich wird, weisen die berechneten Kurven und die gemessene
Kurve weitgehend die gleiche Form auf. Da die gemessenen Werte durchgehend zwischen
den Simulationskurven fiir Reflexionskoeffizienten von 0,94 und 0,96 liegen, kann abge-
schitzt werden, dass der tatsdchliche Reflexionskoeffizient der elektropolierten Metall-
oberflache (fiir 4,66 um) bei ungefdhr 95% liegt. Das scheinbare Anwachsen des gemessenen
Reflexionskoeffizienten mit zunehmender Rohrldnge kann dadurch erklirt werden, dass das
Simulationsprogramm von einer Punktquelle ausgeht, dieses Modell von der realen

Strahlungsquelle jedoch nur annéhernd erfiillt wird.
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4.3.2 Abschatzung der Mindestweglange

Da bei den in Abbildung 45 dargestellten optischen Systemen bei einer Rohrlédnge von z. B.
300 mm und einem Reflexionskoeffizienten von 0,95 nach den Berechnungen mit dem Strah-
lensimulationsprogramm nur ca. 3% der emittierten Strahlungsintensitdt auf den Detektor
gelangt, sind diese Aufbauten nur begrenzt (bei kleiner Rohrldnge) sinnvoll fiir die
quantitative Gasanalyse einsetzbar.

Eine Verbesserung der Strahlungsausbeute kann hier durch den Einsatz eines Parabolspiegels
erreicht werden, der fiir eine Teilparallelisierung der emittierten Strahlen in Richtung der
Rohrachse sorgt. Dadurch wird auch die effektive Lichtwegliange der Strahlung dhnlicher zur
Rohrldnge, da dann deutlich weniger Reflexionen an der Rohrinnenwand stattfinden. Die
Realisierung dieses verbesserten optischen Systems wurde durch den Einsatz des in Kapitel
3.5 beschriebenen Lampen-Reflektor-Systems der Firma Gilway durchgefiihrt. Abbildung 46
zeigt den schematischen Aufbau der verbesserten Optik der IR-Einstrahlgassensoren mit

Parabolspiegel.
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Abb. 46: schematischer Aufbau der Optik von IR-Einstrahlgassensoren mit Parabolspiegel in Rohrform
(nicht maRstablich).

Drei solcher Rohr-Sensoren mit Rohrlingen von 100, 200 und 300 mm wurden dann mit
Messgas verschiedener Kohlenmonoxidkonzentration beaufschlagt, und jeweils das Sensor-
signal (vgl. Kapitel 4.2) ermittelt und aufgezeichnet. Abbildung 47 zeigt die grafische Auftra-
gung der auf null normierten Sensorsignale gegen die Zeit und in Abhdngigkeit von der

vorliegenden Kohlenmonoxidkonzentration.



Apparativer und Experimenteller Teil 93

° 7 0 0
0

i ‘KMW g e o %\i‘fﬁ i b
] !q]'-w il iy
5]
i — 100 mm

-10 54
15 4 300 mm

=20 __
225 ] x(CO) / ppm
-30 _.
-35 _.
40
-45 ]
-50 _.

grundlinienverschobenes Signal / AU

-39 1 500

| ' T ' | ' | ' | ' | ' |
0 10 20 30 40 50 60

t / min
Abb. 47: Auf null verschobene Sensorsignale verschieden langer Rohr-Sensoren bei Beaufschlagung mit
verschiedenen Kohlenmonoxidkonzentrationen in synthetischer Luft. Die Zahlen an den Kurven geben
jeweils die eingestellte Kohlenmonoxidkonzentration im betreffenden Zeitintervall (Stufen) an.

An dieser Stelle sei bemerkt, dass die Einheit ppm (parts per million) eigentlich den
Molenbruch x einer Komponente in einem Gasgemisch bezeichnet, sich diese Einheit jedoch
in der Gasanalyse zur Quantifizierung von Gaskonzentrationen eingebiirgert hat. IR-Einstrahl-
gassensoren messen im Grunde genommen den Partialdruck der betrachteten Komponente.
Unter der Annahme idealen Verhaltens ist nach dem Dalton-Gesetz der Molenbruch jedoch
direkt proportional zur Konzentration und zum Partialdruck des Gases [30]. Da das Messgas
in der Regel mit dem Aussendruck im Gleichgewicht steht, betrdgt der Proportionalitétsfaktor
zwischen Molenbruch und Partialdruck unter Normalbedingungen den Wert des Standard-
drucks von einem bar. Da die Schwankungen des dufleren Luftdrucks relativ gering sind, und
fiir eine zeitlich begrenzte Messung ohnehin nur die Konstanz des Aussendrucks wahrend
dieser Zeit relevant ist, stellt daher der Molenbruch ein gutes Mal fiir die Gaskonzentration
dar. Es sei jedoch darauf hingewiesen, dass Messungen mit IR-Einstrahlgassensoren

prinzipiell druckabhéngig sind.

Wie aus Abbildung 47 ersichtlich wird, nimmt der Signalhub der Sensoren zwischen synthe-
tischer Luft und der Maximalkonzentration an Kohlenmonoxid (500 ppm) mit steigender
Rohrldange zu. Entscheidend fiir die Qualitdt einer Messung ist daneben aber auch die

Wiederholbarkeit der Messergebnisse bei (wéhrend einer Stufe) konstanter Gaskonzentration.
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Die Kombination dieser beiden Grof3en fiihrt zum Beurteilungskriterium des Rauschens, bzw.
des Signal-Rausch-Verhéltnisses [89] einer Messung.

Bei einer Erhohung der Rohrlénge im beschriebenen optischen System treten zwei in Bezug
auf die Qualitdt der Messung gegensétzliche Effekte auf. Einerseits wird die Lichtweglinge
erhoht, wodurch der Analyt mehr Moglichkeiten erhélt, mit der emittierten Strahlung in
Wechselwirkung zu treten. Dieser Effekt wirkt sich positiv auf die Signaldifferenz bei
unterschiedlichen Analytkonzentrationen aus. Andererseits sinkt die am Detektor eintreffende
Gesamtintensitdt der Strahlung, da diese zum Teil bei Reflexionen im Rohrinneren absorbiert
wird. Dieser Effekt wirkt sich, abhdngig von der Sensitivitit des Detektors, im allgemeinen
negativ auf die Stabilitdt des Sensorsignals aus. Bei Annahme eines Reflexionskoeffizienten
von 0,95 fiir alle Metalloberflichen betragen die Anteile der am Detektor registrierten
Intensitdt nach Berechnungen mit dem Strahlensimulationsprogramm fiir das 100 mm Rohr
34,9%, fiir das 200 mm Rohr 27,6% und fiir das 300 mm Rohr 22,1%. Da bei der Messung im
100 mm Rohr offenbar die Signalstabilitit nicht besser ist, als bei den lidngeren Sensor-
aufbauten (vgl. Abbildung 47), ist anzunehmen, dass der Detektor hier bereits in die Sattigung
[90] lief. Bei allen drei Messungen wurde die Lichtquelle mit einer Betriebsspannung von 5 V
gepulst. Die Verstarkung des Detektorsignals wurde jedoch an die Signalstirke angepasst.
Um das Rauschen der Gassensoren in Bezug auf die Gaskonzentration abschétzen zu kénnen,
werden zunéchst die Kalibrationskurven aus den Messungen errechnet, welche in Abbildung
48 dargestellt sind.

—— 100 mm

0% —<+— 200 mm
+§1

D ] T 300 mm
<
= 10
c
D
o 1
§ -20 -
[7)]
[72)
©
o
o -30 1
= 1
c
2
£ -40 -
ie]
C
o
o

-50 4

| I T I T I T I T I T I
0 100 200 300 400 500
x(CO) / ppm

Abb. 48: Kalibrationskurven der Messungen aus Abbildung 47. Alle Sensoren zeigen eine quasi lineare
Abhéngigkeit des Sensorsignals von der Kohlenmonoxidkonzentration. Dieses besitzt allerdings nur
geringe Aussagekraft, da die Kurven jeweils aus nur drei Messpunkten bestehen.
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Die Messwerte flir die jeweiligen Gaskonzentrationen in Abbildung 48 wurden jeweils durch
Mittelwertbildung aus den Werten der Sensorsignale, die im Zeitbereich der entsprechenden
Gasstufe liegen (vgl. Abbildung 47), gewonnen. Hierbei wurden 80% der Werte im gegebe-
nen Zeitbereich ausgewertet, die (zeitlich) ersten und letzten 10% der Messwerte wurden
nicht beriicksichtigt. Die Fehlerbalken ergeben sich jeweils aus dem doppelten Wert der
Standardabweichung im ausgewerteten Zeitintervall. Unter der Annahme eines statistischen
Rauschens des Sensorsignals wird so sichergestellt, dass ca. 95% aller Messwerte in dem
durch die Fehlerbalken begrenzten Bereich liegen [59].

Mit Hilfe der abschnittsweise linear definierten Analysenfunktionen aus den Kalibrations-
kurven der Sensoren lassen sich anschlielend die den Daten in Abbildung 47 entsprechenden

Gasmesskurven der verwendeten Sensoren berechnen. Diese sind in Abbildung 49 dargestellt.
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Abb. 49: Gasmesskurven der drei Rohrsensoren mit den Langen 100, 200 und 300 mm (mit Parabol-
spiegel). Die schwarzen Geraden geben die im entsprechenden Zeitintervall jeweils tatséchlich vorhan-
dene Gaskonzentration an.

Wie in Abbildung 49 zu erkennen ist, weist der IR-Einstrahlgassensor mit einer Rohrldnge
von 300 mm das geringste Rauschen auf (ca. £ 13,5 ppm), wihrend der kiirzeste Gassensor
mit 100 mm Rohrldnge um ca. £ 52 ppm rauscht. Die in Abbildung 49 angegebenen Standard-
abweichungen zwischen den Gasstufen von 0 ppm und 54 ppm betragen jeweils den Wert der
Standardabweichung des Sensorsignals bei der 0 ppm-Stufe, falls diese Standardabweichung

grofer ist als bei der 54 ppm-Stufe.
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Ansonsten wird der Wert der Standardabweichung des Sensorsignals bei der 54 ppm-Stufe
gewdhlt, um jeweils den maximalen Messfehler zu erfassen. Das Rauschen der Gassensoren
ergibt sich dann fiir den Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen als doppelter Wert
der maximalen Standardabweichung zwischen den beiden Gaskonzentrationen von 0 ppm und
54 ppm.

Die Nachweisgrenze [91] einer Messmethode ist definiert als dreifacher Wert der Standard-
abweichung des Messsignals im Bereich kleiner Konzentrationen, womit diese fiir die drei
Gassensoren zu etwa 80, 25 und 20 ppm beziffert werden kann.

Die in Abbildung 49 dargestellten Messkurven der IR-Einstrahlgassensoren ordnen jedem
Lampenpuls (vgl. Kapitel 4.2) einen Messwert der Kohlenmonoxidkonzentration zu. Bei der
tiblichen Pulsung der Strahlungsquelle mit 0,125 Hz bedeutet dies, dass der betreffende
Sensor alle acht Sekunden einen Messwert ausgeben kann. Bei den qualitativen Anforde-
rungen an einen Kohlenmonoxidsensor orientiert sich diese Arbeit jedoch am europdischen
Standard EN50291 [92] fiir Kohlenmonoxidmessgerite. Dieser schreibt unter anderem vor,
dass das Auftreten von Kohlenmonoxidkonzentrationen von mehr als 300 ppm innerhalb von
drei Minuten, also 180 s, detektiert werden muss. Dieses ist die kiirzeste von einigen im
Standard EN50291 vorgeschriebenen Zeitspannen. Unter der Voraussetzung, dass die wahre
Ansprechzeit eines Sensors weit unterhalb dieser Zeitspanne liegt (Aus Abbildung 49 lassen
sich hierzu Ansprechzeiten von maximal 24 s ablesen.), ist es also ausreichend, wenn ein
Sensor z. B. nur alle 40 s einen Wert ausgibt. Dieses kann genutzt werden, um das Sensor-
signal auf statistischem Wege zu stabilisieren. Anstatt alle 8 s einen Messwert zu generieren,
konnen so bei den vermessenen IR-Einstrahlgassensoren zunidchst ohne Werteausgabe vier
Messwerte zwischengespeichert oder aufsummiert werden, bevor nach Erfassung des flinften
Wertes die Ausgabe als Durchschnittswert iiber die letzten 40 s getdtigt wird. Abbildung 50
zeigt die jeweils tiber fiinf Werte gemittelten Messkurven der drei betrachteten Gassensoren.
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Abb. 50: Gasmesskurven der drei vermessenen Rohrsensoren bei einer Werteausgabe im Zeitintervall von
40 s (vgl. Abbildung 49).

Wie bei dem Vergleich der beiden Abbildungen 49 und 50 deutlich wird, wird durch die
Mittelung iiber jeweils fiinf aufeinander folgende Gasmesswerte fiir alle Sensoren das beob-
achtete Rauschen des Ausgabewertes betrachtlich reduziert.

Der europdische Standard EN50291 stellt selbstverstdndlich auch qualitative Anforderungen
an das Auflosungsvermdgen von Kohlenmonoxidsensoren. Bereits nach diesem Standard
zertifizierte Gerdte weisen in der Regel im Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen
ein Rauschen von etwa 15 bis £20 ppm auf [93]. Bei einer Orientierung an dieser Vorgabe
bedeutet dies fiir die drei vermessenen Rohrsensoren mit Parabolspiegel, dass derjenige
Gassensor mit einer Rohrldnge von 100 mm nur unbefriedigend genaue Analysenergebnisse
fiir die Kohlenmonoxidkonzentration liefert (vgl. Abbildung 50). Die beiden Gassensoren mit
langerem Lichtweg erweisen sich mit Messunsicherheiten von jeweils ca. = 7 ppm jedoch als
brauchbar.

Nach den Berechnungen mit dem Strahlensimulationsprogramm betragen die
durchschnittlichen Lichtwegldngen in den 200 mm und 300 mm langen Rohrsensoren unge-
fahr 234,5 mm und 325,5 mm (Im Vergleich dazu betragen die entsprechenden durchschnitt-
lichen Lichtweglidngen ohne Parabolspiegel 279,8 mm und 368,5 mm.).
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Da der Gassensor mit einer Rohrldnge von 200 mm bereits befriedigende Ergebnisse liefert,
der 300 mm lange Gassensor jedoch noch genauere Messungen zulésst (vgl. Abbildung 50),
wird die flir einen mit dem im Rahmen dieser Arbeit gegebenen Messaufbau ausgestatteten
Gassensor erforderliche Mindestweglidnge auf 250 mm abgeschitzt. Dieser Wert ist etwas
grofer als die tatsdchlich im 200 mm langen Rohrsensor mit Parabolspiegel auftretende

durchschnittliche Lichtweglénge.

4.3.3 Charakterisierung und Miniaturisierung von Sensoroptiken

Zunichst soll der bereits beschriebene Rohrsensor mit Parabolspiegel von 300 mm Linge
genauer charakterisiert werden, und zwar sowohl im Hinblick auf seine Kalibrationskurve, als
auch anhand der durchgefiihrten Simulationsrechnung an seinem virtuellen Modell mit Hilfe
des Strahlensimulationsprogramms. Abbildung 51 zeigt eine im Vergleich zu Abbildung 48
detailliertere Kalibrationskurve dieses IR-Einstrahlgassensors.
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Abb. 51: Kalibrierungsdaten des Rohrsensors mit Parabolspiegel von 300 mm Lange aus Messungen bei
funf verschiedenen Kohlenmonoxidkonzentrationen. Die Fehlerbalken bezlglich der Y-Achse ergeben
sich aus den doppelten Standardabweichungen der Sensorsignale im Zeitbereich der jeweils vorliegenden
Gaskonzentration (s.0.). Die Fehlerbalken entlang der X-Achse sind durch die Maximalfehler der
verwendeten Gasmischanlage gegeben (vgl. Kapitel 4.1). Die rote Kurve stellt die Fittingfunktion nach
dem Modell des exponentiellen Abfalls erster Ordnung (vgl. Kapitel 3.2) dar. Das effektive Messintervall
betrug 40 s.
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Obwohl die in Abbildung 51 dargestellte rote Kalibrierungsfunktion nach dem in Kapitel 3.2
abgeleiteten Modell eines exponentiellen Abfalls erster Ordnung annidhernd linear zu verlau-
fen scheint, besteht bei diesem Modell eine deutlich bessere Korrelation zu den Messwerten,
als dies bei einer linearen Regression der Daten erreicht wiirde. Es wurde jedoch bereits
darauf hingewiesen, dass die errechneten Fitting-Parameter, bei deren Ermittlung im iibrigen
nur die Fehler beziiglich der Y-Achse beriicksichtigt werden, stark fehlerbehaftet sind. Die
Sensitivitit [94, 95] des Sensors, welche im vorliegenden Fall als Absolutwert der Ableitung
der Kalibrierungsfunktion definiert ist, ist wegen des quasi linearen Funktionsverlaufs {iber
den gesamten Messbereich anndhernd konstant. Daher ist zu erwarten, dass der Sensor iiber
den gesamten Konzentrationsbereich von 0 ppm Kohlenmonoxid bis 500 ppm Kohlen-
monoxid ein gleichmiBig geringes Rauschen aufweist.

Abbildung 52 zeigt die Auftragung der Ausgabewerte des Sensors gegen die Zeit bei stufen-
weise erfolgender Beaufschlagung mit verschiedenen Kohlenmonoxidkonzentrationen und

einem Ausgabeintervall von 40 s (Mittelung iiber fiinf Messwerte).
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Abb. 52: Messkurve des 300 mm langen Rohrsensors mit Parabolspiegel bei stufenweise erfolgender
Beaufschlagung mit verschiedenen Kohlenmonoxidkonzentrationen. Die schwarzen Geraden geben
jeweils die im entsprechenden Zeitbereich tatsachlich vorliegenden Konzentrationen von Kohlenmonoxid
im Messgas an. Die rot gestrichelten Geraden markieren 10 ppm breite Bereiche um die Stufen von 0 ppm
und 54 ppm, um das Rauschen des Sensors von = 5 ppm im Bereich kleiner Kohlenmonoxid-
konzentrationen zu visualisieren.
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Wie aus Abbildung 52 ersichtlich wird, weist der Sensor liber den gesamten Messbereich der
Kohlenmonoxidkonzentration sowohl eine hohe Prézision (Rauschen < £ 10 ppm), als auch
eine gute Richtigkeit [23] auf. Uber den betrachteten kurzen Zeitraum der Messung zeigt der
Sensor keine Drift. Um diesbeziiglich eine Beurteilung zu ermdéglichen, wurde der Sensor
jeweils zu Anfang und zum Ende der Messung mit synthetischer Luft beaufschlagt (0 ppm-
Stufen). Mit diesem IR-Einstrahlgassensor wird also eine befriedigende Genauigkeit bei
Kohlenmonoxidmessungen erreicht.

Um andere optische Systeme in der Theorie an diesem Standard messen zu kénnen, werden
die mit dem Strahlensimulationsprogramm fiir das dreidimensionale Modell dieser Sensor-
optik ermittelten Werte herangezogen. Unter Beriicksichtigung der geometrischen Abmes-
sungen der Gliihlampe, des Parabolspiegels, des elektropolierten Edelstahlrohres, sowie der
Detektoroberfliche liefert das Strahlensimulationsprogramm bei einem fiir alle reflektieren-
den Flichen angenommenen Reflexionskoeffizienten von 0,95 und einer Mindestweglinge

von 250 mm (s. 0.) folgende Ergebnisse (vgl. Kapitel 3.4.3):

emittierte Strahlen: 16200
selfabsorbed: 4
vanished: 8049
verhungert: 3342
wg Anzahl Reflexionen: 0
wg Weglaenge: 0
wg Intensitaet: 3342
(Mehrfachnennungen moeglich !)
absorbiert: 0
Treffer: 4805
Prozentsatz Treffer: 29.66
Kontrollsumme: ok
durchschnittliche Anzahl von Reflexionen: 9.027
durchschnittliche Weglaenge: 325.5
durchschnittliche Intensitaet: 0.745
Gesamtanteil der detektierten Intensitaet (%) : 22.085
Anzahl informationshaltiger Strahlen: 4805
ges. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 29.66
rel. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 100
ges. Informationsgehalt (%6) : 22.085
relativer Informationsgehalt (%) : 100

Besondere Bedeutung kommt den Werten des gesamten und des relativen Informations-
gehaltes zu. Nach der vorliegenden Berechnung treffen ca. 22,09% der (bei 4,66 um) emit-
tierten Strahlungsintensitit auf den Detektor. Der hohe Wert fiir den berechneten gesamten
Informationsgehalt spiegelt die gute Pridzision des Sensors wieder. Da das Edelstahlrohr
langer als die geforderte Mindestwegldnge fiir einen Informationsbeitrag ist, liegt der relative

Informationsgehalt naturgemaf bei 100%.
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Die Sensitivitit des Detektors auf Anderung der Strahlungsintensitiit aufgrund von Absorption
durch den Analyten wird somit nicht durch eventuelle Storstrahlung beeintrichtigt.

Ein hoher relativer Informationsgehalt wirkt sich also ebenfalls positiv auf die Prazision eines
Gassensors aus. Da keine nicht informativen Strahlen auf den Detektor gelangen, ist wie in
Kapitel 3.2 beschrieben eine lineare Abhidngigkeit der GroBe In(Y/Yo) von der Kohlen-
monoxidkonzentration zu erwarten. In diesem Fall bezeichnet Y den Wert eines gemessenen
Sensorsignals, wihrend Y, den Wert des Sensorsignals bei 0 ppm Kohlenmonoxid angibt.
Abbildung 53 zeigt die entsprechende Auftragung flir den betrachteten IR-Einstrahlgassensor.
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Abb. 53: Auftragung des logarithmierten relativen Sensorsignals gegen die Kohlenmonoxidkonzentration.

Wie zu erkennen ist, verlduft der in Abbildung 53 dargestellte Graph tatsidchlich anndhernd
linear. Dieses ist unter anderem auch der Tatsache zu verdanken, dass durch die Strahlen-
parallelisierung mit Hilfe des Parabolspiegels die Lichtweglidngen der auf den Detektor gelan-
genden Strahlen relativ gleichméBig sind. Die mit dem Strahlensimulationsprogramm
berechnete durchschnittliche Weglédnge von ca. 325,5 mm liegt weniger als 10% iiber der

Rohrldnge des Sensors.

Wie gezeigt wurde, besitzt der 300 mm lange IR-Einstrahlgassensor mit Parabolspiegel
ausgezeichnete Eigenschaften flir die Gasanalyse, was auch aus den dargelegten theoretischen

Uberlegungen folgt, und durch Simulationsrechnungen quantifizierbar ist.
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Ein Problem besteht jedoch darin, dass ein Sensor mit einer Linge von 30 cm extrem
unhandlich ist, und wohl kaum in groBerem Umfang im Haushalt oder in der Industrie
eingesetzt wiirde. Hinzu kommt, dass sowohl elektropolierte Edelstahlrohre als auch
qualitativ hochwertige Parabolspiegel recht hochpreisige Komponenten darstellen. In erster
Linie muss also ausgehend vom bestehenden optischen System das Ziel der Miniaturisierung
verfolgt werden. Sekundir ist auch die Einsatzmdglichkeit kostengiinstigerer optischer Kom-

ponenten erstrebenswert.

Da fiir den fiir diese Arbeit verwendeten, bestehenden Messaufbau (vgl. Kapitel 4.1) die
Mindestwegldnge der Strahlung auf 250 mm abgeschitzt wurde (s. 0.), ist durch eine einfache
Verkiirzung der Rohrlénge keine signifikante Miniaturisierung der Sensoroptik zu erreichen.
Die einzige Moglichkeit hierzu besteht also darin, den Strahlengang innerhalb des optischen
Systems irgendwie durch Mehrfach-Reflexionen zu knicken oder zu falten, so dass die
erforderliche Weglidnge auf kleinerem Raum untergebracht werden kann.

Hierzu soll zunéchst untersucht werden, ob ein einfaches, funktionsfahiges optisches System
realisiert werden kann, bei welchem der direkte Strahlungsweg von der Lichtquelle zum
Detektor ausgeschlossen ist. Eine naheliegende Idee ist hier, das Edelstahlrohr quasi auf-
zuwickeln, um die dulleren Abmessungen des optischen Systems gering halten zu kdnnen. Ob
ein Sensor, der ginzlich auf direkte Einstrahlung auf den Detektor verzichtet, befriedigende
Ergebnisse liefern kann, wird an einem System mit lediglich einer halben Wicklung
untersucht. Auf diese Weise ergibt sich als Gasmesszelle ein U-Rohr. Zu dessen Herstellung
wurde ein 250 mm langes elektropoliertes Edelstahlrohr mit einem Biegeradius von 30 mm
um insgesamt 180° verbogen. Dieses wurde durch die Feinmechanikerwerkstatt des
Anorganisch-Chemischen Instituts der Westfdlischen Wilhelms-Universitdt Miinster
durchgefiihrt. Es zeigte sich jedoch, dass die elektropolierte Innenflache des Rohres durch den
Biegevorgang in Mitleidenschaft gezogen wurde. Aus diesem Grund musste zunéchst ein dem
oben beschriebenen Experiment zur Bestimmung des Reflexionskoeffizienten &hnlicher
Versuch durchgefiihrt werden, um den verminderten Reflexionskoeffizienten im U-Rohr

quantifizieren zu konnen.

Hierzu wurden dieselbe Lampe und derselbe Detektor, wie in Abbildung 44 gezeigt, nach-
einander an ein gerades elektropoliertes Edelstahlrohr von 250 mm Lénge und an das U-Rohr
angeschlossen, und bei identischer Pulsung und Signalverstirkung unter Spiilen mit synthe-
tischer Luft die jeweiligen Sensorsignale ermittelt. Das Verhéltnis der so ermittelten Signal-
intensitdten liefert den experimentellen Vergleichswert, welchem durch Simulationsrech-
nungen mit unterschiedlichen Reflexionskoeffizienten der anzunehmende Reflexionskoef-
fizient im U-Rohr zuzuordnen ist. Bei der Simulation wird zunéchst das gerade Rohr

betrachtet und die Berechnung fiir einen Reflexionskoeffizienten von 0,95 durchgefiihrt.
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Der errechnete Gesamtanteil der detektierten Intensitit kann dann als analog zum Sensor-
signal des geraden Rohres betrachtet werden.

Fiir das U-Rohr werden mehrere Simulationen mit unterschiedlichen Reflexionskoeffizienten
durchgefiihrt. Auch hierbei wird jeweils der berechnete Gesamtanteil der detektierten Inten-
sitdt in Analogie zum Sensorsignal bei der Vermessung des U-Rohrs gesetzt. Der Quotient
aus der berechneten Intensitéit fiir das Urohr und der berechneten Intensitdt fiir das gerade
Rohr gibt somit das berechnete erwartete Intensititsverhéltnis der beiden Sensorsignale fiir
einen bestimmten Reflexionskoeffizienten der Urohr-Innenfliche an. Da dieser nicht direkt
berechnet werden kann, muss quasi durch Ausprobieren der simulierte Reflexionskoeffizient
im Urohr so lange variiert werden, bis das berechnete Intensititsverhéltnis dem experimen-
tellen Wert entspricht. Diese Prozedur kann jedoch stark abgekiirzt werden, indem in der
Auftragung des durch die Simulationsrechnungen gewonnenen Intensititsverhdltnisses gegen
den fiir das Urohr eingesetzten Reflexionskoeffizienten einfach die Stelle ermittelt wird, an
welcher der Graph den Verhéltnis-Wert aus dem Experiment annimmt. Abbildung 54 stellt

diese Vorgehensweise grafisch dar.
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Abb. 54: Auftragung des aus der Simulation gewonnenen Intensitatsverhéaltnisses der Sensorsignale von

U-Rohr und geradem Rohr gegen den fir die Innenflache des U-Rohrs eingesetzten Reflexionskoef-

fizienten.

Wie aus Abbildung 54 zu entnehmen ist, schneidet die den experimentellen Wert repri-
sentierende horizontale Gerade (rot) den Graphen der dargestellten Auftragung bei einem X-
Wert von ungefdhr 87,5 (blau eingezeichnet).
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Somit wird fiir folgende Berechnungen der Reflexionskoeffizient der U-Rohrinnenfliche zu
durchschnittlich 0,875 abgeschitzt.

Trotz der verminderten Qualitit der Metalloberfliche wurde das U-Rohr nach Abbildung 46
anschlieBend mit einem Parabolspiegel ausgeriistet und eine Gasmessung durchgefiihrt.
Hierbei wurde genauso verfahren, wie es bereits fiir die geraden Rohrsensoren beschrieben
wurde. Nur die Verstirkung des Detektorsignals wurde an die neuen optischen Gegebenheiten
angepasst. Die Auswertung der Daten erfolgte nach der bereits bekannten Vorgehensweise.
Abbildung 55 zeigt die mit dem U-Rohr-Sensor erhaltene Messkurve (vgl. Abbildung 52).
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Abb. 55: Messkurve des U-Rohr-Sensors bei stufenweise erfolgender Beaufschlagung mit drei
verschiedenen Kohlenmonoxidkonzentrationen. Die schwarzen Geraden geben jeweils die im entsprech-
enden Zeitbereich tatsachlich vorliegenden Konzentrationen von Kohlenmonoxid im Messgas an. Die rot
gestrichelten Geraden markieren 30 ppm breite Bereiche um die Stufen von 0 ppm und 54 ppm, um das
Rauschen des Sensors von = 15 ppm im Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen zu visualisieren.

Ein Vergleich der beiden Abbildungen 52 und 55 zeigt, dass das Rauschen des U-Rohr-
Sensors dreimal hoher ausfillt als bei dem zuvor betrachteten geraden Rohrsensor von 300
mm Lénge. Dies wird annidhernd auch durch die Simulation der Modelle wiedergegeben. Die

Simulationsrechnung fiir den U-Rohr-Sensor liefert folgende Ergebnisse:
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emittierte Strahlen: 16200
selfabsorbed: 0
vanished: 5324
verhungert: 5905
wg Anzahl Reflexionen: 0
wg Weglaenge: 0
wg Intensitaet: 5905
(Mehrfachnennungen moeglich !)
absorbiert: 0
Treffer: 4971
Prozentsatz Treffer: 30.685
Kontrollsumme: ok
durchschnittliche Anzahl von Reflexionen: 10.804
durchschnittliche Weglaenge: 270.448
durchschnittliche Intensitaet: 0.273
Gesamtanteil der detektierten Intensitaet (%) : 8.374
Anzahl informationshaltiger Strahlen: 4971
ges. Anteil informationshaltiger Strahlen (%0) : 30.685
rel. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 100
ges. Informationsgehalt (%6) : 8.374
relativer Informationsgehalt (%) : 100

Der berechnete gesamte Informationsgehalt betrdgt fiir den U-Rohr-Sensor nur noch ca.
8,37%, was einer Verschlechterung gegeniiber dem geraden Sensor um einen Faktor von etwa
2,64 entspricht. Die real gemessene Verschlechterung der Sensorgenauigkeit fallt noch etwas
hoher aus, da zum einen die durchschnittliche Wegldnge der Strahlen niedriger ist (ca. 270
mm), und zum anderen die berechnete durchschnittliche Intensitdt der auf den Detektor
treffenden Strahlen beim Urohr-Sensor wesentlich geringer ist, als beim geraden Rohrsensor
(ca. 0,27 gegeniiber ca. 0,74), was eine negative Auswirkung auf den relativen Fehler des
Detektorsignals mit sich fiihrt.

Um den letzteren Effekt auszugleichen, also die Strahlungsintensitit auf den Detektor zu
erhohen, wurde ansatzweise versucht, die Glithlampe bei einer hoheren Spannung (8 V) zu
betreiben und somit die Grundintensitit des Lichts im optischen System zu erhéhen. Dies
hatte zwar insofern Erfolg, dass das relative Rauschen des Sensorsignals stark verringert
werden konnte, jedoch trat sofort eine schnelle Sensordrift in Folge der stark beschleunigten
Lampenalterung (vgl. Kapitel 3.2) auf, so dass keine brauchbare Kalibrationskurve erhalten
werden konnte. SchlieBlich fiihrte dieser Versuch innerhalb von zwei Stunden zur Zerstorung
(Durchbrennen) der Strahlungsquelle, weil diese durch den Betrieb bei der erhohten (vom

Hersteller nicht mehr empfohlenen) Spannung iiberlastet wurde.

Insgesamt kann trotz der Unterlegenheit gegeniiber dem geraden Sensor die Messung der
Kohlenmonoxidkonzentration mit dem U-Rohr-Sensor als erfolgreich bewertet werden. Das
auftretende Rauschen des Ausgabewertes im Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen

(vgl. Abbildung 55) betrdgt auch hier nicht mehr als die angestrebten +15 ppm.
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Da die Aufwicklung des Edelstahlrohres bei einer halben Wicklung jedoch bereits zu einer
deutlichen Abnahme der Messgenauigkeit fiihrt, verspricht diese Idee zur Miniaturisierung
der Sensoren keinen Erfolg. Dazu miisste der Reflexionskoeffizient im aufgewickelten Edel-
stahlrohr, welches ohnehin schon sehr schwierig herzustellen wire, da keine Knicke auftreten
diirfen, deutlich erhoht werden. Eine nachtriagliche Elektropolitur wére allerdings, falls {iber-
haupt sinnvoll durchfiihrbar, extrem teuer. Hinzu kommt, dass der durch den Parabolspiegel
erreichte Effekt der Strahlenparallelisierung nach Durchlaufen einer bestimmten Linge des
gekriimmten Rohres durch die vielen auftretenden Reflexionen vollstindig nivelliert wiirde.
Daher widre bei einer Erhohung der Wicklungsanzahl, selbst bei einem verbesserten
Reflexionskoeffizienten, auch ein rapider Abfall der auf den Detektor gelangenden Licht-
intensitdt zu erwarten. Ohne Verwendung eines Parabolspiegels wiirde z. B. bereits beim U-
Rohr-Sensor nach Simulationsberechnungen bei einem Reflexionskoeffizienten von 0,95 nur
ein Anteil von ca. 3,2% der emittierten Lichtintensitit auf den Detektor fallen. Eine Aufwick-
lung der Gasmesszelle ist daher nur in sehr begrenztem Umfang mdglich. Somit kann durch
diese Vorgehensweise keine wesentliche Miniaturisierung der Sensoren erreicht werden. Die
berechneten Eigenschaften des Urohr-Sensors kdnnen allerdings als Grundlage fiir die Mini-
malanforderungen an ein optisches System fiir einen IR-Einstrahlgassensor (in Bezug auf den

Analyten Kohlenmonoxid) dienen.

4.3.4 Die Erfindung der spiralformigen Gassensoroptik

Obwohl die folgenden grof3enteils theoretischen Ausfithrungen auch in einem eigenen Kapitel
behandelt werden konnten, werden diese hier vorgestellt, da sie in engem Zusammenhang mit
den experimentell durchgefiihrten Messungen und den entsprechenden Simulations-
rechnungen an den bisher behandelten Sensormodellen stehen.

Aus den vorangegangenen Uberlegungen folgt, dass ein optisches System fiir einen Gassensor
einen moglichst hohen Anteil des von der Strahlungsquelle emittierten Lichtes auf den
Detektor leiten sollte. Zusdtzlich muss hierbei eine grofle Lichtwegldnge erreicht werden, um
ein gutes Auflosungsvermogen des Sensors beziiglich der Analytkonzentration zu gewéhr-
leisten. Diesen Anforderungen kann technisch recht einfach Geniige geleistet werden, wie bei
dem Beispiel des geraden Rohrsensors mit Parabolspiegel gezeigt wurde. Hier tritt allerdings
das Problem der insgesamt zu groflen Abmessungen des optischen Systems auf. Da z. B.
durch eine Aufwicklung der Gasmesszelle, wie gezeigt, keine wesentliche Miniaturisierung
ohne erheblichen Qualititsverlust bei den Messungen erreicht werden kann, soll hier ein
vollig neues optisches System entwickelt werden.

Hierzu gibt es sicherlich eine enorme Anzahl von Ansatzmoglichkeiten. Die Grundlagen der

hier verfolgten Idee werden im folgenden erlautert.
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Aufgrund der fiir Kohlenmonoxidmessungen ungiinstigen Absorptionseigenschaften von Glas
im infraroten Wellenldngenbereich (vgl. Kapitel 2) muss ein erneutes Auftreffen der
emittierten Strahlung auf die Lichtquelle (Selbstabsorption) moglichst vermieden werden.
Gleichzeitig soll ein moglichst hoher Anteil der emittierten Strahlung auf die Detektor-
oberfldache geleitetet werden, d. h., es soll ein moglichst groler Raumwinkel der vom Emitter
ausgesendeten Strahlung erfasst werden. Ahnlich wie bei der Analyse der Reflexions-
eigenschaften von Parabolspiegeln (vgl. Kapitel 3.5) soll hier zunéchst eine zweidimensionale
Betrachtung erfolgen. Senkrecht zur Papieroberfliche stehende, metallische Reflexions-
flichen konnen dann anhand ihres Grundrisses als zweidimensionale Geraden, bzw. Kurven
dargestellt werden. Analog dazu wird beziiglich der Abstrahlung durch den Emitter zunichst
nur der Raumwinkel von 360° innerhalb der Papierebene betrachtet. Das kugelformige
Emittermodell wird so auf einen zweidimensionalen Kreis mit Mittelpunkt im Koordinaten-
ursprung reduziert. Mit dem auch in der zweidimensionalen Betrachtung giiltigen Refle-
xionsprinzip: Einfallswinkel = Ausfallswinkel konnen dann Strahlenginge innerhalb der
Papierebene konstruiert werden. Abbildung 56 zeigt den Ansatz fiir eine Konstruktion von
Reflexionsflichen, bei welcher eine direkte Selbstabsorption fiir alle Strahlen in Richtung

jedes beliebigen (zweidimensionalen) Raumwinkels ausgeschlossen wird.
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Abb. 56: Grundidee der spiralférmigen Gassensoroptik. Der orange Kreis stellt den Emitter dar, die
hellblauen Linien représentieren die senkrecht zur Papierebene stehende(n) Reflexionsflache(n). Einige
Strahlengange sind in rot eingezeichnet.
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Im folgenden wird der Emitterradius mit rg bezeichnet; die Abtragung des Raumwinkels fiir
die Strahlenemittierung erfolgt von der negativen Y-Achse aus, wobei positive Winkel gegen
den Uhrzeigersinn laufen. Der Abstand der ersten (also in Richtung des Raumwinkels von 0°)
Reflexionsflaiche vom Emitter wird mit rg (fiir Startradius) bezeichnet, welcher fiir das Modell
frei wahlbar ist.

Die Konstruktion beginnt mit dem in Abbildung 56 vertikal nach unten emittierten Strahl Nr.
1. Im Abstand rs vom Emitter soll dieser auf eine Reflexionsfldche treffen, die den Strahl so
reflektiert, dass dieser anschlieend mit einem Mindestabstand von rg (tangential) am Emitter
vorbei geleitet wird.

Bei der Reflexion muss der Strahl also um den Winkel o im Uhrzeigersinn gekippt werden.
Die Flichennormale der Reflexionsflidche ist somit durch die Winkelhalbierende des Winkels
Alpha an der Auftreffstelle des Strahls auf die Reflexionsfliche gegeben (gepunktet einge-
zeichnet). Fiir den Winkel Alpha gilt hierbei die trigonometrische Beziehung:

. I
sina =&
rS
(Gleichung 72)

Dadurch ist der erste Abschnitt der Reflexionsfliche mathematisch definiert. In der
zweidimensionalen Darstellung ist die linksseitige Begrenzung der reflektierenden Geraden
durch den Auftreffpunkt des Strahls Nr. 1 auf diese Gerade gegeben. Insgesamt wird der
Verlauf dieser Geraden in Abbildung 56 als gestrichelte schwarze Linie dargestellt. Nur der
letztlich innerhalb der sich ergebenden Begrenzungen liegende Teil der Gerade ist hellblau
und durchgezogen gezeichnet. Die rechtsseitige Begrenzung des Geradenabschnitts ergibt
sich aus dem Schnittpunkt der zuerst konstruierten Geraden mit dem Strahl Nr. 2. Dieser ist
so konstruiert, dass er einer Abstrahlung in Richtung des um den Winkelschritt y gedrehten
Strahls Nr. 1 entspricht. Wird der Strahl Nr. 2 bei einer Reflexion am Schnittpunkt mit der
ersten Gerade ebenfalls um den Winkel o im Uhrzeigersinn gekippt, so ist der Abstand des
reflektierten Strahls zum Emitter zwangslaufig groBer, als dies noch beim Strahl Nr. 1 der Fall
war, da die Entfernung des Emitters zum betrachteten Schnittpunkt nun groBer als rs ist.
Ausgehend vom berechneten Schnittpunkt wird nun eine neue Gerade konstruiert, die den
Strahl Nr. 2 so reflektieren wiirde, dass dieser bei einer Reflexion um den Winkel o im
Uhrzeigersinn gekippt wiirde. Die Normale der neuen Geraden ergibt sich dabei wiederum als
Winkelhalbierende des Winkels a. Dieses Verfahren kann dann mit weiteren um den Winkel-
schritt y gedrehten Strahlen durchgefiihrt werden, bis der gesamte Raumwinkel von 360°
abgefahren ist. In Abbildung 56 ist dies fiir vier Strahlen durchgefiihrt worden. Wie zu
erkennen ist, wiachst dabei mit zunehmendem Abstrahlwinkel der Abstand der reflektierten
Strahlen zum Emitter, so dass dieser niemals von einem reflektierten Strahl getroffen werden

kann.
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Fiir Strahlen, die jeweils zwischen zwei durch den Winkelschritt y ausgesuchten Strahlen (Nr.
1,2,3,4 etc.) emittiert werden, ist dieser Effekt des Wegleitens der Reflexion vom Emitter
noch stirker ausgeprigt, wie beispielhaft am Strahlengang des als 3b bezeichneten Strahles zu
sehen ist. Die Modellparameter in Abbildung 56 betragen rg = 10 mm, rs = 50 mm und y =
20°.

Bei einer Betrachtung des Gesamtwinkels von 360° ergibt sich als abschnittsweise definierte
Reflexionsflache nach der beschriebenen Konstruktionsweise eine Spiralform. Abbildung 57
zeigt die Aufsicht auf die so berechneten Reflexionsfldchen bei verschiedenen Einstellungen

des Winkelschritts y und konstanten Werten fiir rg und rs.

Abb. 57: Auf oben beschriebene Weise (vgl. Abbildung 56) mit dem Computer berechnete Spiralformen
fUr unterschiedlich gewahlte Winkelschrittweiten.
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Die Stiitzpunkte flir die Datensétze der Spiralkurven sind jeweils durch die Schnittpunkte der
betrachteten Strahlen (Raumwinkel = n * y) mit den jeweils durch den vorherigen Strahl
(Raumwinkel = (n-1) * y) gegebenen Geraden definiert. Wie aus Abbildung 57 ersichtlich
wird, geht die berechnete, abschnittsweise definierte Reflexionsfliche mit abnehmender
Winkelschrittweite von einer Aneinanderreihung von Geradenabschnitten (blau) in eine quasi
kontinuierliche Spiralform (himmelblau) iber.

Eine ideale (lineare) Spirale kann so definiert werden, dass der Radius mit jeder 360° Dreh-
ung um einen konstanten Wert Ar anwichst. Mathematisch kann dies fiir den zweidimen-

sionalen Fall in der Parameterdarstellung wie folgt beschrieben werden:

Ar
a) r=rg+—-¢

360
b) X=r-cos¢e
c) Yy=r-sing

(Gleichung 73)

Der Winkel ¢ bezeichnet hier den betrachteten Raumwinkel innerhalb der X-Y-Ebene.

Die berechneten (konstruierten), diskreten Datensdtze der Spiralkurven in Abbildung 57
besitzen logischerweise eine unterschiedlich Anzahl von Stiitzpunkten. Da bei allen Modellen
ein Raumwinkel von 0° < ¢ < 360° durchgescannt wurde und 360° jeweils glatt durch die

Winkelschrittweite vy teilbar ist, ergeben sich die entsprechenden Datensatzldngen N zu:

~360°

v
(Gleichung 74)

N +1

Werden die einzelnen Punkte der Datensétze mit i = 0 bis i = N-1 durchnummeriert, so ergibt

sich hier die Bahnbreite Ar der Spiralkonstruktionen jeweils zu:

Ar=r(N—-1)-r(0) ; mit

r(i) =/ x@)* + y(i)’

(Gleichung 75)

Zum Vergleich der konstruierten Spiralen mit einer linearen Spirale konnen die Datensitze

nun folgendermafen normiert werden:

r(i)—r und

r-rel (I) = Ar

nrel (I) = ﬁ

(Gleichung 76)
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Eine Auftragung des normierten Radius r. gegen die normierte Nummer n, ergibt fiir eine
ideale Spirale stets eine Gerade mit der Steigung eins und dem Achsenabschnitt null. Abbil-
dung 58 zeigt die entsprechenden Auftragungen fiir die in Abbildung 57 dargestellten

Spiralenmodelle.
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Abb. 58: Auftragung der normierten Radien gegen die normierten Nummern der Datensatze von Spiral-
modellen mit unterschiedlichen Konstruktions-Winkelschrittweiten y (vgl. Abbildung 57).

Wie Abbildung 58 zu entnehmen ist, weichen die konstruierten Modelle umso stirker von der
linearen Spirale ab, je groBer die Winkelschrittweite y bei der Konstruktion gewahlt wird.

Mit kleiner werdender Winkelschrittweite konvergiert das Modell jedoch nicht, wie vielleicht
anzunehmen wire, gegen das ideale Modell, sondern es verbleibt stets eine Abweichung, die
durch das Verhiltnis vom gegebenen Emitterradius rg zum gewéhlten Startradius rg (sina)
bestimmt wird.

Im Prinzip wére auch eine Fortsetzung der Spiralkurven iiber die 360° hinaus denkbar. Da der
Lichtweg im optischen System jedoch auf den durch die Spiralkurve begrenzten Raum kon-
zentriert werden soll, und eine Expansion der Spiralen auf mehrere Wicklungen zum einen
technisch schwierig zu realisieren wire, und zum anderen eine negative Auswirkung auf die
Intensititsausbeute hitte (Hier ldge eine Analogie zur oben beschriebenen Aufwicklung einer
geraden Gasmesszelle vor.), wird die Konstruktion nach Abschreitung eines vollen Winkels
abgebrochen. Der Abgriff der Strahlung durch den Detektor muss dann am Ausgang der
Spirale erfolgen.
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Da die Malle des Detektors normalerweise technisch vorgegeben sind, ist bei der Konstruk-
tion der Reflexionsfliche die Bahnbreite Ar der Spirale an die Ausmafle des Detektors anzu-
passen. Auch der Radius rg des Emitters ist technisch vorgegeben, so dass als Variablen bei
der Konstruktion noch die Parameter rs und y verbleiben.

Wie aus Abbildung 57 ersichtlich wird, kann bei vorgegebenem Emitterradius die Bahnbreite
der Spirale weitgehend durch die Wahl der Winkelschrittweite y eingestellt werden. Bei einer
Modellierung als lineare Spirale kann die Grofe Ar auch direkt entsprechend der Detektor-
mafle gewéhlt werden. Je nach Wahl des technischen Verfahrens zum Bau der Gasmesszelle
kann die Lénge des entsprechenden Datensatzes, bzw. die Genauigkeit der anzugebenden
einzelnen Stiitzpunkte jedoch limitiert sein.

Die GesamtgroBBe der Spiralkurve, und damit die resultierende durchschnittliche Lichtweg-
lange im optischen System kann unter anderem durch die Einstellung des Startradius rs gere-
gelt werden. Abbildung 59 zeigt Spiralkurven mit den Einstellungen rg = 1,65 mm und y =

0,1° fiir verschiedene Startradien.
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Abb. 59: Nichtlineare Spiralkurven fir verschiedene Einstellungen des Startradius rs.

Wie aus Abbildung 59 ersichtlich wird, hat der Startradius rs eine sehr direkte Auswirkung
auf die GroBe der von der Spiralkurve eingeschlossenen Fliache. Daneben wird in gewissem
MaBe auch die Bahnbreite Ar durch den Startradius beeinflusst. Abbildung 60 stellt dieses
grafisch dar.
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Abb. 60: Auftragung der Bahnbreite Ar der konstruierten Spiralkurve gegen den gewahlten Startradius
rs mit re = 1,65 mm und y = 0,1°. Bei einer Betrachtung eines weiter ausgedehnten Bereichs von rs zeigt
sich, dass die Kurve nicht konvergiert, sondern ein Minimum durchlduft. Der Quotient Ar/rs wird jedoch
mit wachsendem Startradius immer kleiner.

Bei der geometrischen Konstruktion der Spiralform (vgl. Abbildung 56) sind, im Gegensatz
zum linearen Spiralmodell (vgl. Gleichung 73), die Groflen rs und Ar also nicht komplett
unabhingig voneinander festzulegen. Mit steigendem Startradius rs gleicht sich die auf

geometrischem Weg konstruierte Kurvenform jedoch der linearen Spiralform an.

Neben der bei der beschriebenen Konstruktionsmethode verfolgten Intention, eine Selbst-
absorption der emittierten Lichtstrahlen durch den Emitter bei der jeweils ersten Reflexion zu
vermeiden, besteht die Aufgabe der Sensoroptik darin, moglichst viel Strahlungsintensitét auf
den Detektor zu leiten. Dieses ist selbstverstandlich nur dann moglich, wenn auch folgende
Strahlungsreflexionen nicht zur Selbstabsorption flihren. Auch dies wird durch die spiral-

formige Gassensoroptik gewéhrleistet, was im folgenden gezeigt wird.

Da reale Detektoren naturgemif3 dreidimensionale Abmessungen besitzen und damit bei der
Positionierung Platz benétigen, kann aus bautechnischen Griinden die Detektion der Strah-
lung nicht direkt am Spiralenausgang (vgl. Abbildungen 57 und 59) erfolgen. Hier ist eine Art
Adapter erforderlich, mit welchem sich der Detektor in das optische System integrieren lasst.

Bei der im Rahmen dieser Arbeit realisierten technischen Ausfithrung der spiralformigen
Gassensoroptik wurde daher die Spiralform an deren Ausgang um ein 10 mm langes, horizon-

tal verlaufendes Ansatzstiick verlidngert.
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Der sich dadurch zwangsldufig innerhalb der Form ausbildende Steg sollte dabei moglichst
diinn gehalten werden, um eine Beeintrdchtigung der optischen Eigenschaften des Systems
weitgehend zu vermeiden. Andererseits ist dieser Steg zur Stabilisierung des Bauteils
unverzichtbar. Bei der technischen Ausfithrung des Bauteils aus Edelstahl wurde seine maxi-
male Dicke zu 0,5 mm gewihlt. Abbildung 61 zeigt die Aufsicht auf das Kernstiick der spiral-
formigen Gassensoroptik, welches z. B. aus einer Metallplatte herausgeschnitten werden
kann, oder alternativ mit dem Spritzgussverfahren hergestellt werden kann. Zur Veranschau-
lichung der Funktionsweise ist beispielhaft auch ein typischer Strahlengang durch das

optische System dargestellt.

I—I—

Abb. 61: Modell der spiralférmigen Gassensoroptik in der Aufsicht. Der orange Kreis stellt den Emitter
dar. Reflektierende Flachen sind himmelblau gezeichnet, die Detektoroberflache ist als griine Linie
dargestellt. Der in rot dargestellte Lichtstrahl trifft nach neun Reflexionen und Zuricklegen einer im
Verhaltnis zur BauteilgroRBe sehr langen Strecke auf die Detektorflache. Die schwarzen Linien kenn-
zeichnen die mdoglichen Begrenzungen des Bauteils mit dem integrierten Adapter fur den Detektor. Die
dem Modell zugrunde liegenden Einstellungen bei der Berechnung sind: rg = 1,7 mm, rs = 15,8 mm und

v =0,1° (vgl. Abbildung 56).
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Wie aus Abbildung 61 ersichtlich ist, kann die senkrecht zur Papierebene stehende
Reflexionsflache in der Aufsicht durch einen einzigen, durchgehenden Linienzug dargestellt
werden.

In der zweidimensionalen Betrachtung des in Abbildung 61 dargestellten Modells erreichen
nach Simulationsrechnungen tiber 92% der emittierten Strahlen den Spiralenausgang.

Bei einer dquivalenten Konstruktion der Spiralform nach dem Modell der linearen Spirale
wiren dies ca. 89%, was ebenso eine enorm hohe Strahlenausbeute kennzeichnet (vgl. Kapitel
3.5). Konnte bei der technischen Konstruktion der spiralformigen Gassensoroptik auf den
Steg in der Spirale verzichtet werden, so wire in der zweidimensionalen Betrachtung bei
beiden Modellen sogar die Nutzung von 100% des Abstrahlwinkels (s. 0.) moglich. Der
Grund dafiir liegt darin, dass bei jedem beliebigen Strahl der Reflexionswinkel mit jeder
Reflexion groBer (stumpfer) wird. Auf diese Weise werden mit zunehmender Anzahl von
Reflexionen auf die Dauer alle emittierten Strahlen auf eine Bahn tangential, bzw. parallel zur
Begrenzungslinie der Spirale gezwungen. Gleichzeitig nimmt der Abstand der den Strahl
repriasentierenden Gerade vom Emitter nach jeder Reflexion stetig zu, so dass eine Selbst-
absorption durch den Emitter absolut ausgeschlossen wird. Die immer weiter auflen in der
Spirale verlaufenden Strahlen erreichen so schlielich zwangsldufig den Spiralenausgang, wo
sie vom Detektor registriert werden konnen. Alle emittierten Strahlen umlaufen also gegen
den Uhrzeigersinn mit steigendem Abstand den Emitter, bis sie nach einer gewissen Anzahl
von Umlédufen, welche hier als rationale Zahl definiert werden muss, aus der Spiralkurve
entweichen. Die durchschnittliche Anzahl von Umliufen wird dabei bei gegebenen Emit-
terradius durch die GroBen rs und Ar bestimmt. Die Reflexionswinkel (Das ist hier der bei
einer Reflexion zwischen einfallendem und ausfallendem Strahl eingeschlossenen Winkel.)
betragen fiir den in Abbildung 61 dargestellten Strahlengang in chronologischer Reihenfolge
ca. 6,2°, 16,8°, 34,4°, 41,6°, 67,4°, 71,6°, 75,6°, 79,2° und 85,5°. Anhand dieser Werte ldsst
sich die beschriebene Aufweitung der Reflexionswinkel gut belegen. Der durch die Spiral-
kurve begrenzte Raumbereich wird wegen der Mehrfachreflexion von fast allen Strahlen
mehrfach durchquert, so dass diese eine groBe Wegliange zum Detektor zuriicklegen. Da die
Strahlen, je nach Winkel der Emittierung, jedoch alle unterschiedlich verlaufen, unterscheiden

sich die Weglidngen der Strahlen untereinander allerdings recht deutlich.

Um fiir das optische System der spiralformigen Gassensoroptik die geeigneten Malle zu
finden und es nach den Kriterien beurteilen zu kénnen, die auch bei den vorher behandelten
Gassensoren zugrunde gelegt wurden, ist eine dreidimensionale Betrachtung unumgénglich.
Hierbei kommt noch der Parameter der Hohe der spiralformigen Reflexionsfldche hinzu, der
im Prinzip ebenfalls frei wéhlbar ist.

Letztendlich soll die gesamte Gasmesszelle aus der vertikal stehenden spiralformigen Fliche

bestehen und nach oben und unten durch zwei planparallele Spiegelflaichen begrenzt werden.



116 Apparativer und Experimenteller Teil

Abbildung 62 zeigt ein dreidimensionales Modell der geplanten Apparatur mit einem Strah-
lengang innerhalb der X-Y-Ebene.

£

Abb. 62: Dreidimensionales Modell der spiralférmigen Gassensoroptik (mit angehobenem Deckel). Die
blau gezeichneten Flachen stellen Reflexionsflachen dar, wobei die dunklere Flache die vertikal stehende
Flache markiert. Die hellere Flache reprasentiert die Spiegelflache des Bodens. In der Abbildung nicht zu
sehen ist die an der Unterseite des Deckels befindliche, dazu planparallele Reflexionsflache. Der Emitter
ist als orangefarbene Kugel dargestellt, die Detektoroberflache als griines Quadrat. Innerhalb der X-Y-
Ebene ist in rot ein berechneter Strahlengang eingezeichnet, wobei das Dunklerwerden der Farbe den
Intensitatsverlust des Lichtstrahls durch die stattfindenden Reflexionen visualisieren soll. Der
Auftreffpunkt des Lichtstrahls auf die Detektorfléche ist als kleiner Fleck erkennbar. Die Lécher fur den
Gas-Ein- und -Auslass sind nicht eingezeichnet.

Strahlen, die nicht innerhalb der X-Y-Ebene verlaufen, behalten beziiglich der Sicht entlang
der Z-Achse ihren Strahlengang so bei, wie in der zweidimensionalen Darstellung (vgl. Abbil-
dung 61) fiir deren Projektion auf diese Ebene berechnet werden kann. Da diese Strahlen mit
Komponente entlang der Z-Achse mehrfach zwischen den beiden planparallelen Spiegeln hin-
und her reflektiert werden, sind die in der Aufsicht beobachtbaren Geraden jedoch in dqui-
distante, durch Reflexionspunkte definierte Teilstiicke zu zerlegen.

Bei einer Blickrichtung orthogonal zur projizierten Ausbreitungsrichtung und zur Z-Achse
wire daher ein sdgezahnformiger Strahlenverlauf zu beobachten. Die Steilheit der Sdgezahn-

kurve ist dabei durch den Abstrahlwinkel beziiglich der X-Y-Ebene gegeben.
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Abbildung 63 zeigt das Modell aus Abbildung 62 mit dem Lichtweg eines Strahls, der mit
einer Komponente in Z-Richtung emittiert wird.

Abb. 63: Modell der spiralférmigen Gassensoroptik mit dem Strahlengang eines aus der X-Y-Ebene
heraustretenden Strahles. Die Reflexionsberechnungen wurden bei geschlossenem Deckel durchgefiihrt.

Obwohl der in Abbildung 63 dargestellte Strahlengang aufgrund der Vielzahl der Reflexionen
und der eingeschrinkten Sicht auf das Innere der Gasmesszelle insgesamt recht uniibersicht-
lich wirkt, ist stellenweise deutlich der sdgezahnférmige Verlauf des Lichtwegs zwischen
Boden und Deckel zu erkennen. Da, in Bezug auf die X-Y-Ebene, in sehr steiler Richtung
emittierte Strahlen extrem hédufig zwischen den planparallelen Spiegelflichen reflektiert
werden, wire hier noch eine starke Verbesserung des Modells in Bezug auf die Intensitdtsaus-
beute am Detektor moglich. Dazu miisste lediglich am Deckel (und/oder Boden) des Modells,
senkrecht iiber dem Emitter, ein ebenfalls reflektierender Kegel angebracht werden, der mit
der Spitze auf die Lichtquelle zeigt und die betreffenden Strahlen durch (ausschlieBliche) Be-
einflussung von deren Z-Komponente auf eine giinstigere (flachere) Bahn lenkt. Dies wurde
bisher jedoch noch nicht realisiert. Bei dem bestehenden Modell werden sehr steile Strahlen
daher entweder nach der ersten Reflexion vom Emitter selbstabsorbiert, oder werden auf
threm Weg durch das optische System so héufig reflektiert, dass sie einen fiir die Detektion zu
groflen Intensitéitsverlust erleiden (verhungern). Da der Grofteil aller emittierten Strahlen
mehrfach zwischen der Boden- und der Deckelfliche reflektiert wird, spielt die Hohe des

optischen Systems eine wesentliche Rolle fiir die auf den Detektor treffende Lichtintensitét.
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Abbildung 64 zeigt die Queransicht auf einen beziiglich der X-Y-Ebene im 45° Winkel emit-
tierten Strahl, wobei die Systemhdhe einmal 8 mm und einmal 6 mm betrégt.
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Abb. 64: Strahlengang zwischen den Deckplatten der spiralférmigen Gassensoroptik in der Queransicht.
Im oberen Fall betragt der Plattenabstand 8 mm, im unteren Fall 6 mm. Die Entfernung zwischen dem
Emitter und der grin eingezeichneten Detektorflache betragt in beiden Fallen 120 mm. Die Héhe der
Detektorflache hat einen Wert von 5,5 mm.

Der in Abbildung 64 dargestellte Strahl wird bei einer Systemhohe von 8§ mm vor dem
Auftreffen auf den Detektor nur 15 mal reflektiert, wihrend bei einem Deckflachenabstand
von 6 mm 20 Reflexionen stattfinden. Die insgesamt zuriickgelegte Weglange ist in beiden
Fillen gleich; die verbleibende Strahlungsintensitét ist jedoch, je nach Reflexionskoeffizient,
bei dem 8 mm hohen System groBer. Andererseits ist die Wahrscheinlichkeit fiir das Auf-
treffen eines Lichtstrahls auf den Detektor im flacheren System hoher, da hier fast die
gesamte Systemhdhe von der Hohe der Detektorfliche abgedeckt wird. Wie aus der oberen
Zeichnung in Abbildung 64 ersichtlich wird, bestehen im 8 mm hohen System viel mehr
Moglichkeiten, dass ein Strahl oberhalb oder unterhalb der Detektorfliche aus dem System
entweichen kann. In wieweit sich diese gegensétzlichen Effekte auf die Eigenschaften des
optischen Systems auswirken, kann mit Hilfe von Simulationsrechnungen abgeschétzt
werden.

Fiir Konstruktionsparameter der Spiralform von rg = 1,7 mm, rs = 15,8 mm und y = 0,1° und
einem angenommenen Reflexionskoeffizienten von generell 95% erhdlt man mit dem Strah-

lensimulationsprogramm fiir Systemhdhen von 6 mm bzw. 8 mm folgende Ergebnisse:

Systemhohe 6 mm:

emittierte Strahlen: 64800
selfabsorbed: 12118
vanished: 3029
verhungert: 28526
wg Anzahl Reflexionen: 0
wg Weglaenge: 0
wg Intensitaet: 28526
(Mehrfachnennungen moeglich 1)
absorbiert: 0
Treffer: 21127
Prozentsatz Treffer: 32.603
Kontrollsumme: ok
durchschnittliche Anzahl von Reflexionen: 25.465
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durchschnittliche Weglaenge: 298.267
durchschnittliche Intensitaet: 0.306

Gesamtanteil der detektierten Intensitaet (%) : 9.973
Anzahl informationshaltiger Strahlen: 15849

ges. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 24.458
rel. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 75.018
ges. Informationsgehalt (%) : 6.929

relativer Informationsgehalt (%0) : 69.476

Systemhohe 8 mm:

emittierte Strahlen: 64800
selfabsorbed: 9200
vanished: 10560
verhungert: 26229
wg Anzahl Reflexionen: 0
wg Weglaenge: 0
wg Intensitaet: 26229
(Mehrfachnennungen moeglich 1)
absorbiert: 0
Treffer: 18811
Prozentsatz Treffer: 29.029
Kontrollsumme: ok
durchschnittliche Anzahl von Reflexionen: 24.876
durchschnittliche Weglaenge: 312.273
durchschnittliche Intensitaet: 0.314
Gesamtanteil der detektierten Intensitaet (%) : 9.119
Anzahl informationshaltiger Strahlen: 14847
ges. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 22.912
rel. Anteil informationshaltiger Strahlen (%) : 78.927
ges. Informationsgehalt (%0) : 6.548
relativer Informationsgehalt (%0) : 71.8

Insgesamt gelangt bei dem 6 mm hohen System mehr Strahlungsintensitdt auf den Detektor

und auch der errechnete gesamte Informationsgehalt ist hier hoher als bei einer Systemhdhe

von 8§ mm. Die durchschnittliche Intensitét der einzelnen Strahlen ist, wie erwartet, aufgrund

der durchschnittlich geringeren Anzahl von Reflexionen bei der hoheren Gasmesszelle jedoch

grofBler als bei dem flacheren System. Aus diesem Grund ist bei dem 8 mm hohen System, bei

welchem auch eine etwas groBere durchschnittliche Weglidnge erreicht wird, der relative

Informationsgehalt grofer als bei der 6 mm hohen Gasmesszelle.

Eine detaillierte Analyse aller berechneten, auf den Detektor treffenden Strahlen lédsst eine

Auftragung der detektierten Intensitét in Abhédngigkeit von der zuriickgelegten Lichtwegldange

zu. Zur Veranschaulichung des beschriebenen Sachverhaltes stellt Abbildung 65 diese Auftra-

gung grafisch dar.
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Abb. 65: Balkendiagramme der auf den Detektor treffenden Lichtintensitét in Abhé&ngigkeit von der
Lichtweglange fur zwei unterschiedlich hohe Ausfihrungen der spiralférmigen Gassensoroptik. Jeder
Balken reprasentiert ein Langenintervall von 25 mm, iber welche die Intensitét der einzelnen Strahlen
jeweils aufsummiert wurde.

Die Summe der Balken in Abbildung 65 entspricht jeweils dem Gesamtanteil der detektierten
Intensitét bei der Simulationsrechnung. In beiden Fillen wird die Hauptintensitdt durch Licht-
strahlen geliefert, die eine Weglidnge zwischen 275 mm und 375 mm zuriickgelegt haben.
Balken, die im Diagramm links von der Mindestwegldnge liegen, repridsentieren nicht
informative Strahlen. Besonders diejenige Lichtintensitét, die nach Zuriicklegen einer recht
kurzen Weglidnge auf den Detektor trifft, kann als Storstrahlung bezeichnet werden, da das
Detektorsignal dadurch zwar angehoben wird, hierin aber kaum Information tiber die Analyt-
konzentration enthalten ist. Der relative Informationsgehalt gibt das Verhiltnis der Summe
der Balken rechts von der Mindestweglidnge zum gesamten Informationsgehalt an.

Insgesamt sind die Balken in Abbildung 65 fiir das 8 mm hohe optische System zwar
niedriger als bei dem flacheren System, jedoch liegt hier ein groBerer Intensitdtsanteil im
Wegliangenbereich oberhalb der Mindestweglange (vgl. durchschnittliche Weglénge).

Da der Informationsgehalt von Strahlung mit geringer Weglinge mit zunehmender
Analytkonzentration ansteigt, ist zu erwarten, dass das 6 mm hohe System aufgrund der
hoheren Gesamtintensitdt bei hohen Kohlenmonoxidkonzentrationen Vorteile gegeniiber dem
hoheren System aufweist.
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Bei geringen Kohlenmonoxidkonzentrationen ist es aufgrund der berechneten relativen
Informationsgehalte und der durchschnittlichen Strahlintensititen jedoch nicht unwahr-
scheinlich, dass sich das 8 mm hohe optische System als geeigneter zur Gasanalyse erweist.
Ein Vergleich der Simulationsergebnisse mit denen des oben beschriebenen U-Rohr-Sensors
zeigt, dass die spiralformige Gassensoroptik mit den verwendeten Einstellungen dem Urohr-
Sensor beziiglich der Informationsgewinnung iiber die Analytkonzentration unterlegen ist. Da
es sich bei der in den Simulationsrechnungen als (relative) Intensitit bezeichneten Eigen-
schaft des Lichtes im Grunde um eine Energiegrofle handelt, kann der berechnete, niedrigere
gesamte Informationsgehalt jedoch prinzipiell durch eine Leistungserhohung der Strahlungs-
quelle ausgeglichen werden. Mit der verwendeten Glithlampe der Firma Gilway wurde dies
beim U-Rohr-Sensor, wie oben beschrieben, bereits erfolglos versucht. Daher wurde in der
spiralformigen Gassensoroptik eine andere Glithlampe mit héherer Leistungsaufnahme einge-
setzt. Der Typ Wire Terminal T1 von der Firma Barthelme [96] nimmt nach Strommessungen
bei einer Spannung von 14 V eine elektrische Leistung von 1,092 W auf, wihrend das in den
anderen Sensoren verwendete Lampen-Reflektor-System der Firma Gilway bei 5 V eine
Leistungsauftnahme von 0,75 W aufweist. Mit dem sich daraus ergebenden Faktor von 1,456
sollte somit (unter Annahme einer dhnlichen Abstrahlungscharakteristik) die spiralformige
Gassensoroptik Kohlenmonoxidmessungen von vergleichbarer Qualitdt wie der U-Rohr-Sen-
sor ermoglichen, und zwar bei wesentlich giinstigeren geometrischen Abmessungen der Gas-
messzelle. Bei einem maximalen Durchmesser der Spiralform von etwa 41 mm wird eine
durchschnittliche Lichtwegldnge von ca. 300 mm erreicht, was eine bedeutende Miniaturisie-
rung gegeniiber einem vergleichbaren geraden Rohrsensor darstellt.

Die aus den Ergebnissen der Simulationsrechnungen ableitbaren optischen Eigenschaften der
spiralformigen Gassensoroptik sind systembedingt sehr stark abhingig von den Reflexions-
eigenschaften (-Koeffizienten) der Spiegelflachen, aus welchen das optische System gebildet
wird (Spiralflache, Bodenflache, Deckfldche).

Wiirde der in den Simulationsrechnungen vorausgesetzte Reflexionskoeffizient von 95%
signifikant unterschritten, bedeutete dies den Verlust der Funktionsfdhigkeit des Systems.
Andererseits konnte durch eine leichte Verbesserung des Reflexionskoeffizienten auch eine
groBe Performancesteigerung der spiralformigen Gassensoroptik erreicht werden. Hierzu
besteht z. B. die Moglichkeit, die Reflexionsflichen zu vergolden. Wiirde auf diese Weise ein
Reflexionskoeffizient von z. B. 98% realisiert werden, so wiirde dadurch der berechnete
gesamte Informationsgehalt fiir das 6 mm hohe System auf ca. 16% gesteigert werden, was
mehr als einer Verdopplung entspricht.

Die fiir die spiralformige Gassensoroptik gewéhlten Konstruktionsparameter (s. 0.) basieren
auf der Auswertung einer Vielzahl von Simulationsrechnungen, die fiir verschiedene Para-
metereinstellungen durchgefiihrt wurden. Hierbei wurden moglichst plausible Annahmen {iber
die Realitdt gemacht, und die technischen Gegebenheiten der verwendeten (verfiigbaren)

Bauteile sowie die Eigenschaften des gesamten eingesetzten Messsystems beriicksichtigt.
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Es wurde versucht, diejenige Parametereinstellung zu finden, welche beziiglich der durch-
schnittlichen Weglidnge, des gesamten und relativen Informationsgehaltes, der mittleren
Strahlenintensitdt und dem Gesamtanteil der detektierten Intensitit insgesamt die beste
Performance liefert. Hierbei wird jedoch nicht der Anspruch erhoben, das System bereits
optimiert zu haben. Besonders die Abhédngigkeit der Gesamtperformance von der Qualitét der
Messelektronik und der Sensitivitit des Detektors legt nahe, dass eine Optimierung der
Gasmesszelle eines IR-Einstrahlgassensors fiir jedes denkbare technische Setup separat und
speziell durchzufiihren ist. Bei der spiralformigen Gassensoroptik wiren zudem auch noch
andere Konstruktionsmethoden fiir die Spiralform als die bisher beschriebenen denkbar. So
konnte z. B. nach Abbildung 56 bei der Konstruktion der zweiten (und allen weiteren)
Reflexionsgeraden nicht der Reflexionswinkel o konstant gehalten werden, sondern der
Abstand des (ersten) reflektierten Strahls zum Emitter. Dadurch wiirde sich wiederum eine
etwas andere Spiralform ergeben, die ihrerseits im Hinblick auf deren Konstruktions-
parameter beziiglich der Strahlungsausbeute optimiert werden konnte. Aufgrund der unend-
lich vielen Moglichkeiten, eine spiralformige Gassensoroptik zu konstruieren, ist bei keiner
Parameterwahl gesichert, dass es sich tatsdchlich um den optimalen Satz von Daten handelt.
Zu dessen Ermittlung wire vielmehr eine iterative Vorgehensweise geeignet, die anhand von
Simulationsrechnungen und entsprechenden Messungen an verschiedenen Systemen zu einem
optimierten Setup eines Gassensors fiithren konnte.

Da der Bau jedes Prototypen jedoch teuer und zeitaufwindig ist, konnte die Wahl der
Konstruktionsparameter fiir die spiralformige Gassensoroptik im Rahmen dieser Arbeit nur
auf die durchgefiihrten Simulationsrechnungen gestiitzt werden. Hiervon ausgehend wurde
dann lediglich der Prototyp gemil} der Abbildung 61 mit Systemh6hen von 6 mm und 8§ mm
hergestellt. Im Nachhinein kann vermutet werden, dass vor allem fiir andere (verbesserte)
Messsysteme eine geringere Systemgrofle vorteilhafter wére, da zum einen die durch-
schnittliche Lichtweglinge in den ausgewihlten Systemen weit oberhalb der Mindest-
weglinge liegt (Dies hat allerdings auch Vorteile (s. 0.).), und zum anderen die Mindest-
wegliange selbst durch eine Verbesserung der Messelektronik stark reduziert werden konnte.
Auch eine Vergiitung der Reflexionsflichen konnte zur weiteren Miniaturisierung des

Systems beitragen (s. 0.).

Die Grundidee der spiralformigen Gassensoroptik wurde durch die Westfdlische Wilhelms-
Universitit Miinster, in Zusammenarbeit mit der Patentverwertungsfirma Provendis in
Miilheim a.d.R, unter der Nummer DE 10 2006 030 788.7 (Fluidkonzentrationsmesssensor)
[97] zum Patent angemeldet.
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4.3.5 Bau der spiralformigen Gassensoroptik

Die Prototypen der spiralformigen Gassensoroptik (vgl. Abb. 63) wurden durch Heraus-
schneiden der berechneten Form fiir die Mittelplatte aus Edelstahlplatten mit den Dicken 6
mm und 8§ mm (7 mm Platten waren nicht verfiigbar.) hergestellt (Fiir eine Massenproduktion
wire die Herstellung nach dem Spritzgussverfahren eine geeignete Option.). Die Herstellung
der Boden- und Deckelplatten erfolgte aus 3 mm dicken Stahlblechen. Die Formen wurden
aus terminlichen Griinden nicht CNC gefrést, sondern nach dem Drahterosionsverfahren in
der Werkstatt des Instituts fiir Kernphysik der Westfdlischen Wilhelms-Universitit Miinster
hergestellt. Das Erodierverfahren hat den Vorteil, dass hierbei gleichzeitig und sehr schnell
mehrere (libereinander gestapelte) Metallplatten zugeschnitten werden konnen. In Bezug auf
die Reflexionseigenschaften der geschnittenen Fldchen hat es jedoch den Nachteil, dass diese
von einer dunklen, matten Oxidschicht {iberzogen sind, so dass hieran quasi keine Reflexio-
nen stattfinden konnen. Abbildung 66 zeigt eine GroBaufnahme einer erodierten Metall-
oberflache.

erodierte Oberflache

00 Einzelentladung

Abb. 66: Detailansicht einer erodierten Metalloberflache [98].

Wie in Abbildung 66 zu erkennen ist, weisen erodierte Oberfldchen herstellungsbedingt eine
relativ groBBe UngleichméBigkeit auf. Nachdem einige Versuche, die Spiralfldche durch Polie-
ren mit einem Handschleifgerét reflexionsfahig zu machen, gescheitert waren (Das Material
ist extrem hart, und auch nach ausgiebiger Politur blieben die Spiegelungseigenschaften der
bearbeiteten Oberfldche unbefriedigend. Hinzu kommt, dass bei einer intensiven Bearbeitung
von Hand immer eine Wolbung der polierten Oberfldche entsteht, da die Materialabtragung an
den Rindern der Fldche stets grofer ausfillt als in deren Zentrum.), wurde ein anderer Weg
zur Oberflachenpréparation eingeschlagen. Die Firma Conrad Electronic SE, Hirschau, bietet
unter der Artikelnummer 297550 — 62 eine Spiegelfliche aus metallbedampftem Polystyrol

an.
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Diese ist leicht zu bearbeiten und unter Warmeeinwirkung beliebig verformbar. Da die Poly-
styrolplatte eine Dicke von 1 mm aufweist, eignet sich diese jedoch nicht zur direkten Auf-
bringung auf die vorgesehenen Reflexionsflichen. Daher wurde deren Dicke durch Abfrdsen
zunidchst auf 0,4 mm (Dies stellte sich als die Grenze des technisch Machbaren heraus [99].)
reduziert. Die so erhaltene Folie wurde dann auf die vertikale Spiralfliche aufgeklebt. Fiir die
Deckplatten wurde direkt die Polystyrolspiegelplatte eingesetzt, welche mit Hilfe z. B. eines
Cuttermessers leicht auf die Form der Deckplatten zuzuschneiden ist. Durch die Beaufschla-
gung der ausgeschnittenen Spiralfliche mit der 0,4 mm dicken Folie dndern sich selbstver-
standlich die optischen Eigenschaften des Systems. Nach angepassten Simulationsrechnungen
ergibt sich fiir beide Systeme (H6he 8 mm und 6 mm) dadurch ein Wert fiir den gesamten

Informationsgehalt von ca. 6%.

Damit sollten nach den voran gegangenen Uberlegungen quantitative Kohlenmonoxid-
messungen mit dem gegebenen Messsystem mdglich sein, obgleich die optischen Eigen-
schaften der Systeme nahe an denen durch den Urohr-Sensor spezifizierten Minimalbeding-
ungen liegen.

Abbildung 67 zeigt links ein Foto des 8 mm hohen Prototypen und rechts eine Aufnahme der
dazu passenden Deckplatte aus Spiegelpolystyrol. Obwohl deren Oberfldche auf dem Foto

matt erscheint, besitzt diese dieselben Reflexionseigenschaften wie auch die Bodenplatte des

Prototypen.

Abb. 67: Fotoaufnahmen eines (gedffneten) Prototypen der spiralférmigen Gassensoroptik mit
installierter Glihlampe und des dazugehdrigen Deckels (rechts). Der Deckel besitzt neben den Ldchern
fur die Schraubverbindungen zwei zusétzliche Bohrungen, die der Gas-Zu- und -Ableitung dienen.
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Auf dem linken Foto in Abbildung 67 ist die auf die Spiralfliche aufgeklebte Polystyrol-
spiegelfolie zu erkennen (weiler Rand). Die Beschaffenheit der erodierten Metallfldchen ist
bei den unbehandelten Seitenflichen (vorne) der Mittelplatte zu betrachten. Der Detektor

kann z. B. durch wieder verwendbare Klebemasse am Spiralenausgang fixiert werden.

4.3.6 Messungen mit der spiralférmigen Gassensoroptik

Mit dem 6 mm hohen Prototypen der spiralférmigen Gassensoroptik, im folgenden als Sensor
A bezeichnet, wurden Messungen iiber einen groflen Konzentrationsbereich von Kohlen-
monoxid in synthetischer Luft durchgefiihrt. Abbildung 68 zeigt eine Auftragung des Sensor-
signals gegen die Zeit bei stufenweise erfolgender Beaufschlagung des Sensors mit unter-

schiedlichen Kohlenmonoxidkonzentrationen.
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Abb. 68: Sensorsignal des Sensors A bei Beaufschlagung mit verschiedenen Kohlenmonoxidkonzen-
trationen in synthetischer Luft. Die Zahlen an den Kurven geben jeweils die eingestellte Kohlenmonoxid-
konzentration im betreffenden Zeitintervall (Stufen) an.
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Wie aus Abbildung 68 ersichtlich wird, lassen sich die vorgegebenen Stufen der Gaskonzen-
trationen in der Auftragung des Sensorsignals gegen die Zeit direkt erkennen. In Bezug auf
den Analyten Kohlenmonoxid handelt es sich um relativ hohe Konzentrationen, wie sie z. B.
bei (unvollstandigen) Verbrennungsprozessen auftreten konnen.

Auch bei der Stufe mit der geringsten Kohlenmonoxidkonzentration von ca. 1000 ppm be-
steht fiir den Menschen bereits, je nach Expositionsdauer, Vergiftungs- und unter Umstdnden
Lebensgefahr (vgl. Tabelle. 1). Quantitative Messungen im betrachteten Konzentrations-
bereich sind daher in erster Linie fiir die Uberwachung technischer Prozesse (z. B. Abgasun-
tersuchungen) interessant, bei Atemluftuntersuchungen wiren sie lediglich zur Uberwachung
einer Alarmschwelle sinnvoll. Abbildung 69 zeigt die Kalibrationskurve des Sensors A.
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Abb. 69: Kalibrierungsdaten des Sensors A. Die rote Kurve stellt die Fittingfunktion nach dem Modell des
exponentiellen Abfalls erster Ordnung (vgl. Kapitel 3.2) dar.

Wie in Abbildung 69 zu erkennen ist, weicht die Kalibrierungsfunktion des Sensors A
deutlich von einem linearen Verlauf ab. In erster Linie ist dies auf die Grofe des betrachteten
Konzentrationsbereichs zuriickzufiihren, in welchem nach dem erweiterten Lambert-Beer-
schen Gesetz (vgl. Kapitel 3.2) ein Verlauf der Kalibrierungsfunktion nach einer abfallenden
Exponentialfunktion zu erwarten ist.
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Jedoch liefert auch die logarithmische Auftragung der GroBe Y/Y, gegen die Kohlenmon-

oxidkonzentration keinen linearen Zusammenhang, wie Abbildung 70 zu entnehmen ist.
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Abb. 70: Auftragung des logarithmierten relativen Sensorsignals gegen die Kohlenmonoxidkonzentration
flr den Sensor A. Die rote Gerade stellt den hypothetischen linearen Verlauf dar.

Die Abweichung der Kurve in Abbildung 70 vom linearen Verlauf ist nach den oben und in
Kapitel 3.2 angestellten Uberlegungen zum groBen Teil auf die Uneinheitlichkeit der
Lichtweglingen in der Gasmesszelle zuriickzufithren. Insgesamt weist der Sensor A bei
groBen Analytkonzentrationen eine geringere Sensitivitét auf als bei kleinen Kohlenmonoxid-
gehalten im Messgas, wobei aufgrund der auftretenden Storstrahlung auch die Sensitivitét bei
kleinen Analytkonzentrationen gegeniiber derjenigen des U-Rohr-Sensors herabgesetzt ist.
Bezogen auf den untersuchten Konzentrationsbereich liefert der Sensor A dennoch
brauchbare Messergebnisse, wie durch Abbildung 71 dargestellt wird.
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Abb. 71: Messkurve des Sensors A bei stufenweise erfolgender Beaufschlagung mit finf verschiedenen
Kohlenmonoxidkonzentrationen. Die schwarzen Geraden geben jeweils die im entsprechenden Zeit-
bereich tatsachlich vorliegenden Konzentrationen von Kohlenmonoxid im Messgas an. Die rot gestrichel-
ten Geraden markieren 140 ppm breite Bereiche um die Stufen von 0 ppm und 1080 ppm, um das
Rauschen des Sensors von £ 70 ppm im Bereich kleinerer Kohlenmonoxidkonzentrationen zu visuali-
sieren. Das Messintervall betragt 40 s.

Die durch das Rauschen des Sensors im Bereich kleinerer Kohlenmonoxidkonzentrationen
definierte Nachweisgrenze des Sensors A betrdgt ca. 200 ppm, was 2% der maximal ein-
gesetzten Analytkonzentration entspricht. Insgesamt liegt die Auflosung des Sensors bei
weniger als + 100 ppm, also = 0,01% Vol, was fiir technische Anwendungen (z. B. Abgas-

untersuchungen nach Genauigkeitsklasse I [100]) im allgemeinen ausreichend ist.

Die Kombination des Prototypen der spiralformigen Gassensoroptik von 8 mm Hohe mit dem
Messsystem wird im folgenden als Sensor B bezeichnet. Dieser wurde auf seine Funktions-
fahigkeit zur Kohlenmonoxidmessung im Bereich von 0 ppm bis 500 ppm untersucht.
Abbildung 72 zeigt wiederum eine Auftragung des Sensorsignals gegen die Zeit bei stufen-
weise erfolgender Beaufschlagung des Sensors mit unterschiedlichen Kohlenmonoxidkonzen-

trationen.
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Abb. 72: Sensorsignal des Sensors B bei Beaufschlagung mit verschiedenen Kohlenmonoxidkon-
zentrationen in synthetischer Luft. Die Zahlen an den Kurven geben jeweils die eingestellte Kohlen-
monoxidkonzentration im betreffenden Zeitintervall (Stufen) an.

Die aus den Daten der Auftragung in Abbildung 72 resultierende Kalibrationskurve des
Sensors B ist in Abbildung 73 dargestellt.
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Abb. 73: Kalibrierungsdaten des Sensors B. Die rote Kurve stellt die Fittingfunktion nach dem Modell des
exponentiellen Abfalls erster Ordnung (vgl. Kapitel 3.2) dar.

Im Unterschied zur Kalibrationskurve des Sensors A ist die Abweichung der Kalibrierungs-
funktion des Sensors B von der Linearitdt nicht durch die Ausdehnung des betrachteten
Konzentrationsbereichs an Kohlenmonoxid zu erkléren, da der gerade Rohrsensor im selben
Bereich diesbeziiglich Linearitit zeigte (vgl. Abbildung 51). Die Sensitivitidt des Sensors B
nimmt bereits bei einer leicht erhhten Kohlenmonoxidkonzentration (500 ppm) geringfiigig,
aber messbar ab. Die Uneinheitlichkeit der Lichtwegldngen und der Einfluss der Storstrahlung
wirken sich hier also direkt auf das Sensorsignal aus. Dementsprechend zeigt auch die
Auftragung des logarithmierten relativen Sensorsignals gegen die Analytkonzentration keinen

linearen Zusammenhang, wie in Abbildung 74 zu erkennen ist.
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Abb. 74: Auftragung des logarithmierten relativen Sensorsignals gegen die Kohlenmonoxidkonzentration
flr den Sensor B. Die rote Gerade stellt den hypothetischen linearen Verlauf dar.

Die Messkurve des Sensors B ist in Abbildung 75 dargestellt.
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Abb. 75: Messkurve des Sensors B bei stufenweise erfolgender Beaufschlagung mit fiinf verschiedenen
Kohlenmonoxidkonzentrationen. Die schwarzen Geraden geben jeweils die im entsprechenden Zeit-
bereich tatsachlich vorliegenden Konzentrationen von Kohlenmonoxid im Messgas an. Die rot gestrichel-
ten Geraden markieren 30 ppm breite Bereiche um die Stufen von 0 ppm und 54 ppm, um das Rauschen
des Sensors von + 15 ppm im Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen zu visualisieren.

Wie Abbildung 75 zu entnehmen ist, weist der Sensor B im Bereich kleiner Kohlenmonoxid-
konzentrationen ein Rauschen auf, welches demjenigen des U-Rohr-Sensors (vgl. Abbildung
55) entspricht. Bei der 500 ppm Stufe rauscht das Sensorsignal um etwa 10%, was jedoch
auch bei anderen, bereits nach dem europdischen Standard EN50291 zertifizierten Kohlen-
monoxidsensoren der Fall ist [93]. Insgesamt kann der Sensor B in vorliegender Ausfiihrung
in Bezug auf die Messgenauigkeit bzw. Prizision also in etwa die Mindestanforderungen nach
dem europdischen Standard EN50291 erfiillen.

Unter anderem, um zu ermitteln, ob die Polystyrolspiegelfolie in Wirklichkeit einen wesent-
lich hoheren Reflexionskoeffizienten als polierter Edelstahl aufweist und damit alle Verbes-
serungsmdglichkeiten durch eine Oberflichenvergiitung bereits ausgeschopft wiren, wurde
ein dritter Prototyp der spiralformigen Gassensoroptik (mit gleichen Mafen) angefertigt. Als
Deckplatten dienten hier wiederum die Polystyrolspiegelfldchen, jedoch wurde die Spiral-
flache nicht beklebt, sondern durch die Firma DH-Oberflichentechnik GmbH in Pirna elek-
tropoliert. Anschlieend wurde die Reflexionsflache durch leichte Handpolitur auf Hochglanz
gebracht.
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Dieser Prototyp, der wie der Sensor B eine Hohe von 8 mm besitzt, wird im folgenden Sensor
C genannt. Der Sensor C zeigte im wesentlichen sehr dhnliche Eigenschaften wie der Sensor
B; es wurde beim Sensor C lediglich eine minimal bessere Signalstabilitét erreicht, wie es bei
dhnlichen Reflexionskoeffizienten der Spiegelflichen auch zu erwarten wire (vgl. Simula-
tionsergebnisse). Eine merkliche Verbesserung der Messgenauigkeit ergibt sich daraus
allerdings nicht. Diese kann jedoch dadurch erreicht werden, dass das Messintervall auf 56 s
(Mittelung iiber sieben Werte) erhoht wird. Abbildung 76 zeigt eine Messkurve des Sensors C

fiir den Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen bei einem Ausgabeintervall von 56 s.
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Abb. 76: Messkurve des Sensors C bei stufenweise erfolgender Beaufschlagung mit drei verschiedenen
Kohlenmonoxidkonzentrationen. Die schwarzen Geraden geben jeweils die im entsprechenden Zeit-
bereich tatséchlich vorliegenden Konzentrationen von Kohlenmonoxid im Messgas an. Die roten Geraden
markieren jeweils 20 ppm breite Bereiche um die Stufen von 0 ppm, 54 ppm und 118 ppm, um das
Rauschen des Sensors von = 10 ppm im Bereich kleiner Kohlenmonoxidkonzentrationen zu visualisieren.
Das Messintervall betréagt 56 s.

Wie in Abbildung 76 zu erkennen ist, kann bei einer Werteausgabe im Zeitintervall von ca.
einer Minute sehr deutlich zwischen Gaskonzentrationen von etwa 120 ppm, 55 ppm und 0
ppm differenziert werden. Das Rauschen betrdgt hier nur ca. £10 ppm. Eine Verldngerung der
Messdauer wirkt sich logischerweise bei allen beschriebenen Sensoren positiv auf deren
Prézision aus. Bei einer Messdauer von einer Minute konnen immer noch alle Zeitvorgaben

des europdischen Standards EN50291 fiir Kohlenmonoxidmessgerite erfiillt werden.
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Der Sensor A wurde auch im Hinblick auf seine Temperaturabhéngigkeit und die Quer-
empfindlichkeit gegeniiber Kohlendioxid untersucht. Diese Messung wurde allerdings anders
als die bisher beschriebenen Messungen durchgefiihrt. Die Werte der Sensorsignale wurden
nicht online aufgezeichnet, sondern erst im Anschluss an die Messung nachtriglich ermittelt.
Der Grund dafiir liegt darin, dass die Offsetspannung des Detektors (vgl. Kapitel 4.2) sehr
stark temperaturabhdngig ist, so dass bei Abfahren einer groBeren Temperaturspanne der
hardwaremédBig eingestellte Triggerlevel seine Funktion verlieren wiirde. Daher wurde das
Detektorsignal kontinuierlich aufgezeichnet und anschlieBend per Software die Signale fiir die
einzelnen Lampenpulse herausgefiltert. Die Messfrequenz lag bei nur ca. 40 Hz, so dass auch
eine andere Auswertungsmethode fiir die Detektorsignale gewéhlt wurde. Das Sensorsignal
wurde hier einfach als die Differenz aus dem Maximalwert und dem Minimalwert des Detek-
torsignals flir einen Lampenpuls definiert, nachdem dieses nach der Methode des gleitenden
Mittelwertes mit n = 21 gegléttet worden war. Bei der Messung wurde sowohl die Gas-
messzelle, als auch die angeschlossenen Verstirkungselektronik der Temperaturvariation
unterworfen, so dass die ermittelte Temperaturabhingigkeit sich auf die Kombination von
Detektor und Verstiarker bezieht. Obwohl es sich bei dem pyroelektrischen Detektor LIE 316
um eine bereits intern temperaturkompensierte Detektorversion handelt, ist eine Temperatur-
abhingigkeit des Detektorsignals zu erwarten, da das gesamte Messprinzip fiir die IR-
Strahlung letztlich auf einer Temperaturmessung beruht. Daneben ist nicht auszuschlief3en,
dass sich der Verstarkungsgrad der Elektronik bei einer Temperaturvariation dndert, da z. B.
die ohmschen Widersténde in der Schaltung eine Temperaturabhiingigkeit aufweisen kdnnen.
Abbildung 77 zeigt die Auftragung des nachtriglich berechneten Sensorsignals gegen die
Zeit, in welcher zunéchst eine Temperaturrampe abgefahren wurde (6 h) und der Sensor
anschlieBend mit verschiedenen Konzentrationen von (jeweils ausschlielich) Kohlen-
monoxid und Kohlendioxid beaufschlagt wurde. Wahrend der Temperaturrampe wurde der
Sensor mit synthetischer Luft gespiilt, bei den Gasmessungen wurde die Temperatur auf
konstant 25° C gehalten. Das Messintervall betrdgt 8 s. Die teilweise auftretenden starken
Signalausschlige an den Réndern der Gasstufen riihren vom starken elektromagnetischen
Impuls her, der bei der Schaltung der Magnetventile in der Gasmischanlage ausgelost wird.
Bei den vorherigen Messungen war dies auch der Fall (vgl. z. B. Abbildung 71), jedoch fiel
dort die Signaliibersteuerung aufgrund des lingeren Messintervalls (Mittelung) nicht so stark
auf.
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Abb. 77: Nachtraglich aus einer kontinuierlichen Aufzeichnung berechnetes Sensorsignal des Sensors A
bei Durchlaufen einer Temperaturrampe und Beaufschlagung mit verschiedenen Konzentrationen von
Kohlenmonoxid und Kohlendioxid in synthetischer Luft.

Wie in Abbildung 77 zu erkennen ist, zeigt der Sensor in Anbetracht der geringen Mess-
frequenz und des kurzen Ausgabeintervalls eine erstaunlich gute Auflosung der einzelnen
Gasstufen. Die Schwankung der Temperatur ist direkt am Verlauf des Sensorsignals abzu-
lesen. Ein Vergleich der GroBe der Signaldnderung durch die Temperaturdnderung mit
derjenigen Signaldnderung, die durch die Konzentrationsdnderung an Kohlenmonoxid ausge-
16st wird, ergibt, dass eine Temperaturinderung von einem Kelvin eine Anderung der Kohlen-
monoxidkonzentration von ca. 150 ppm im Ausgabesignal vortduschen wiirde. Aus diesem
Grund muss im allgemeinen bei Messungen mit IR-Einstrahlgassensoren stets auch die
Temperatur bestimmt werden, um deren Effekt auf das Sensorsignal kompensieren zu
konnen. Hier bietet sich der Einsatz eines Temperaturfiihlers im Sensor an, der bei jeder
Gasmessung ebenfalls durch die Messelektronik ausgelesen werden kann.

Abbildung 78 zeigt die Kalibrationskurven des Sensors A in Bezug auf die Kohlenmonoxid-
und Kohlendioxidkonzentration.
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Abb. 78: Kalibrierungsdaten des Sensors A fiir Kohlenmonoxid (schwarz) und Kohlendioxid (rot). Die
Kalibrierungsfunktionen wurden jeweils durch Fitting der Daten nach dem Modell des exponentiellen
Abfalls erster Ordnung erhalten.

Wie aus Abbildung 78 zu entnehmen ist, zeigt der Sensor A sogar eine hohere Sensitivitit
gegeniiber Kohlendioxid als in Bezug auf Kohlenmonoxid. Die Querempfindlichkeit ist also
extrem stark ausgeprigt. Im Ausgabesignal wiirden 1000 ppm Kohlendioxid eine Kohlen-
monoxidkonzentration von ca. 3000 ppm vortduschen. Der eingesetzte Interferenzfilter ist
also offenbar (zumindest fiir das verwendete optische System) zu breitbandig, so dass er auch
Strahlung einer Wellenldnge passieren ldsst, die im Bereich der Absorptionsbande von
Kohlendioxid liegt. In diesem Punkt wére also eine Verbesserung des Systems dringend
notwendig.

Da umgekehrt die Bestimmung von Kohlendioxid mittels eines IR-Einstrahlgassensors quasi
vollig unabhingig von der Kohlenmonoxidkonzentration durchgefiihrt werden kann [101], ist
jedoch z. B. durch Einsatz eines Doppeldetektors eine Kompensierung der Kohlendioxidkon-
zentration moglich. Zur Bestimmung von Kohlenmonoxid neben Kohlendioxid bei variabler
Temperatur wire also eine Erfassung der Messgroflen Temperatur und Kohlendioxid-
konzentration vor der eigentlichen Ermittlung der Kohlenmonoxidkonzentration vorzu-

nehmen.
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Dies konnte durch ein Dreikanal-Messsystem realisiert werden, welches Detektoren fiir die
Temperatur, Kohlendioxid und Kohlenmonoxid enthélt. Alternativ konnte auch ein IR-
Detektor mit einstellbarem Interferenzfilter verwendet werden, mit welchem die beiden Gase

im Wechsel gemessen werden konnen.

4.4 Qualitatssteigerung durch VVerbesserung der Messelektronik

Zur Untersuchung der bereits mehrfach angesprochenen Mdglichkeit, die Messgenauigkeit
der Sensoren durch eine Verbesserung der Messelektronik zu steigern, war die Firma
Gasbeetle GmbH in Miinster-Roxel freundlicherweise bereit, zu Testzwecken eine integrierte
Schaltung mit Verstiarker, AD-Wandler und Mikroprozessor zur Verfiigung zu stellen. Der
genaue Schaltplan dieser Platine unterliegt allerdings der Geheimhaltung [102]. Das
bestehende Messsystem wurde damit insofern abgedndert, dass die Verstarkungselektronik
und das PC-Oszilloskop durch diese integrierte Schaltung ersetzt wurden (vgl. Abbildung 25).
Die digitalisierten Daten des Detektorsignals wurden dann vom Mikroprozessor iiber die
COM-Schnittstelle zur Auswertung an den Computer weitergeleitet. Die Datenaufzeichnung
am Computer erfolgte kontinuierlich und mit einer Messfrequenz von ca. 1,5 kHz. Aufgrund
der Art der durch die integrierte Schaltung vorgegebenen Datenaufzeichnung war hier
allerdings keine online-Messung moglich, sondern das Detektorsignal musste nachtraglich per
Software getriggert werden. Auf diese Weise wurden dann Datensétze der Form erhalten, wie
sie auch vom PC-Oszilloskop geliefert werden. Die Datenauswertung kann dann wie gehabt
durchgefiihrt werden. Abbildung 79 zeigt die Auftragung des so ermittelten Ausgabesignals
des geraden Rohrsensors von 300 mm Linge gegen die Zeit im Bereich kleiner Kohlen-

monoxidkonzentrationen.
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Abb. 79: Messkurve des geraden Rohrsensors von 300 mm Lé&nge bei Verwendung einer integrierten
Schaltung zur Signalaufnahme. Das Messintervall betragt 40 s.

Ein Vergleich der Abbildungen 52 und 79 zeigt, dass durch den Einsatz einer verbesserten
Messelektronik das Rauschen des Sensorsignals stark reduziert werden kann (hier von £5
ppm auf £+ 2ppm). Diese Aussage lésst sich auf alle durchgefiihrten Messungen iibertragen, da
durch die Messelektronik direkt das Signal-Rauschverhéltnis des Detektorsignals beeinflusst
wird. Eine Stabilisierung des (verstirkten) Detektorsignals flihrt wiederum zu einem gleich-
méBigeren Sensorsignal und somit zu einem geringeren Rauschen der Ausgabewerte. Die
Verbesserung der Messgenauigkeit wurde hier erreicht, obwohl es sich bei dem in der inte-
grierten Schaltung verwendeten AD-Wandler nur um ein 12 Bit Gerédt handelt, wahrend im
Picoskop ein 16 Bit AD-Wandler zum Einsatz kommt. Die Auflosung fiir das Detektorsignal
ist bei der integrierten Schaltung also zwar wesentlich geringer als beim Picoskop

(AU * 1/4096 gegeniiber AU * 1/65536; wobei AU den Messbereich der Spannung angibt),
jedoch ist die integrierte Schaltung deutlich unempfindlicher gegeniiber Storeinfliissen aus der
Umgebung. Dieses ist hier das entscheidende Kriterium, da auch die Messfrequenz bei der
Messung mit der integrierten Schaltung um einen Faktor von ca. 13 gegeniiber den Messung-
en mit dem Picoskop herabgesetzt war.

Durch eine digitale Dateniibertragung lésst sich also eine wesentlich bessere Messgenauigkeit

erreichen, als dies bei einem in diesem Punkt analog arbeitenden System moglich ist.
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Die Langzeitstabilitit der betrachteten IR-Einstrahlgassensoren wurde im Rahmen dieser
Arbeit nicht untersucht, jedoch ist davon auszugehen, dass infolge der Lampenalterung mit
der Zeit eine Sensordrift auftreten wiirde. Bei der spiralformigen Gassensoroptik stehen
allerdings alle in Kapitel 3.2 beschriebenen Mdglichkeiten zur Alterungskompensation offen.
Auch eine Erweiterung des Systems auf zwei oder mehr Strahlungsquellen ist ohne Probleme

moglich, indem diese iibereinander im System angeordnet werden.
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5. Zusammenfassung

Im Rahmen dieser Arbeit wurde erfolgreich ein Computerprogramm entwickelt, das durch
Simulationsrechnungen an dreidimensionalen Modellen eine Vorhersage iiber die Eigen-
schaften reflektiv arbeitender optischer Systeme treffen kann. Daneben wurde ein Computer-
programm entwickelt, welches sowohl beliebige Modelle von Gasmesszellen, als auch
errechnete Strahlengéinge in perspektivischer Ansicht grafisch darstellen kann. Auf der
Grundlage von theoretischen Uberlegungen zu moglichen, optimierten Strahlengingen,
entsprechenden Simulationsrechnungen an virtuellen Modellen und Vergleichsmessungen an
verschiedenen realen Gasmesszellen wurde eine neuartige Langwegmesszelle entwickelt.
Diese zeichnet sich dadurch aus, dass sie auf einem einfachen Bauplan beruht, eine in
Relation zur eigenen GroBle hohe durchschnittliche Lichtwegldnge aufweist und einen grof3en
Anteil der von der Lichtquelle emittierten Strahlung flir die Gasanalyse nutzbar macht. Der
Wirkungsgrad der Messzelle ist hierbei abhingig von den Reflexionseigenschaften der
Oberfldachen, durch welche das optische System begrenzt wird. Die Konstruktionsparameter
fiir die gebauten Prototypen der spiralformigen Gassensoroptik wurden auf das fiir diese
Arbeit vorhandene Messsystem zugeschnitten. Mit diesem wurden dann Gasmessungen zur
Charakterisierung der hergestellten Prototypen durchgefiihrt. Es wurde festgestellt, dass
Messungen mit dem Prototyp A (Hoéhe 6 mm) im Bereich von Kohlenmonoxid-
konzentrationen, die bei technischen Anwendungen (z. B. Abgas-untersuchungen an KFZ-
Motoren; 10000 ppm = 1% Vol) auftreten konnen, eine befriedigende Genauigkeit von
weniger als = 0,01% Vol aufweisen. Eine Untersuchung der Temperaturabhéngigkeit und der
Querempfindlichkeit gegeniiber Kohlendioxid fiihrt jedoch zu der Erkenntnis, dass eine
Realisierung als Kohlenmonoxidmessgerdt in Form eines IR-Einstrahlgassensors nicht
hinreichend ist. Da bei den meisten Abgasuntersuchungen ohnehin sowohl Kohlenmonoxid,
als auch Kohlendioxid bestimmt werden (z. B. bei der Uberpriifung von Heizungsanlagen
durch den Schornsteinfeger), bietet sich also eine Konstruktion als Doppelgassensor mit
Temperaturfiihler an. Das gleiche gilt fiir den Prototyp B (Hohe 8§ mm), mit dem Messungen
im fiir die Sicherheit des Menschen relevanten Konzentrationsbereich von Kohlenmonoxid
durchgefiihrt wurden. Die Qualitdtsanforderungen an Kohlenmonoxidmessgeréte, die im Auf-
enthaltsbereich von Personen eingesetzt werden diirfen, werden durch den européischen
Standard EN50291 definiert. Die durchgefiihrten Messungen zeigen, dass mit der spiral-
formigen Gassensoroptik die im genannten Standard gestellten Bedingungen prinzipiell erfiillt
werden konnen.

Zudem besteht im Vergleich zu denen im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrten Kohlen-
monoxidmessungen mit der spiralférmigen Gassensoroptik ein groBles Verbesserungspoten-

zial beziiglich der bisher erreichten Messgenauigkeit.
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Moglichkeiten zur Qualitdtssteigerung ergeben sich hier vor allem durch die Verbesserung
der Messelektronik, bzw. der Dateniibertragung, die Vergiitung der Reflexionsflachen sowie
die weitere Optimierung der Konstruktionsparameter. Eine durch den technischen Fortschritt
erzielte Verbesserung einzelner Systemkomponenten (Emitter, Detektor, Interferenzfilter)
konnte ebenfalls zu einer Performancesteigerung bei den Gasmessungen beitragen.

Die vermessenen IR-Einstrahlgassensoren zeigen innerhalb der fiir die jeweiligen Messungen
benotigten Zeitspannen keine nennenswerten Drifterscheinungen. Auf lingere Sicht ist jedoch
mit einer Alterung der Strahlungsquellen zu rechnen, so dass eine Methode zur Kompen-
sierung dieses Effektes eingeplant werden muss. Hierzu konnen verschiedene Verfahren
angewendet werden, wie z. B. der Einsatz einer Referenzlampe (die problemlos mit in die
spiralformige Gassensoroptik eingesetzt werden kann) oder die Intensititsmessung auf einer

Wellenldnge, die erwartungsgemail von keinem auftretenden Gas absorbiert wird.

Die vom Verfasser dieser Arbeit erfundene spiralformige Gassensoroptik wurde durch die
Westfilische Wilhelms-Universitit Miinster in Zusammenarbeit mit der Patentverwertungs-
firma Provendis in Miilheim a.d.R unter der Nummer DE 10 2006 030 788.7 (Fluid-

konzentrationsmesssensor) zum Patent angemeldet.
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6. Ausblick

Fiir die effektive und kommerzielle Nutzung der im Rahmen dieser Arbeit entwickelten
spiralformigen Gassensoroptik ist die Integration einer oder mehrerer solcher Gasmesszellen
in ein eigenstindiges Messgerit erforderlich. Dieses Messgerét sollte nach Mdglichkeit einen
Mikrocontroller enthalten, der eigenstindig die Pulsung der Strahlungsquelle(n), so wie die
Aufnahme und Digitalisierung der Detektordaten steuert. Auf diese Weise kann gegeniiber
einem externen Dauerbetrieb eine grofle Energieeinsparung erreicht werden. Die Daten-
auswertung kann dann entweder direkt durch den Mikrocontroller erfolgen, oder aber durch
einen PC, der z. B. iiber den USB-Port mit dem Messgerdt verbunden werden kann. Das
Messgerit sollte einen Temperatursensor und, bei einer Spezialisierung auf Kohlenmonoxid,
mindestens zwei Gassensoren (fiir Kohlenmonoxid und fiir Kohlendioxid) enthalten. Auch fiir
die Kompensation eines Alterungseffektes der Strahlungsquelle(n) muss hierbei gesorgt
werden. Einige Moglichkeiten hierzu wurden bereits beschrieben. Die Nutzung des
entwickelten optischen Systems ist selbstverstéindlich nicht auf den Analyten Kohlenmonoxid
beschrinkt, sondern dieses kann prinzipiell auch auf andere IR-aktive Gase angepasst werden.
Fiir Kohlendioxid z. B. wire aufgrund des grolen Extinktionskoeffizienten eine deutliche
Verkleinerung der Gasmesszelle moglich. Durch eine Kombination mehrerer Sensorsysteme
wiére auch die Realisierung eines Multigassensors erstrebenswert. Die weitere Forschung
sollte zudem die FEinsatzmoglichkeit andersartiger IR-Detektoren (z. B. Thermopiles)
iiberpriifen, um gegebenenfalls die Baukosten fiir ein integriertes Messgerdt weiter
abzusenken.

Da im Strahlensimulationsprogramm aufgrund der IR-Absorption durch Glas (im Bereich der
Kohlenmonoxidbande) bisher auf eine Beriicksichtigung der Lichtbrechung verzichtet werden
konnte, bietet sich hier diesbeziiglich ein Upgrade an. Damit konnte diese Software auch zur
Beurteilung und Entwicklung von optischen Systemen genutzt werden, die lichtbrechende
Elemente, wie z. B. Glaslinsen enthalten. Somit wiirde das Programm wesentlich universeller
einsetzbar werden, und konnte auch auf anderen Gebieten der Optik zur Simulation und

Optimierung von Strahlengéingen verwendet werden.
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7. Anhang

7.1 Verifizierung von Gleichung 45 aus Kapitel 3.5

Im Folgenden wird Bezug auf die in Kapitel 3.5 abgeleiteten Gleichungen und Sachverhalte
genommen. Fiir den Parallelisierungswinkel (B - a) einer nach Gleichung 40 definierten
achsensymmetrischen Parabel mit Brennpunkt im Koordinatenursprung gelten die Rand-
bedingungen: -90° < a < 90°, -90° < 3 < 90° und > a. Wegen der strengen Monotonie der
Tangensfunktion (Die Funktion ist steigend.) in dem fiir o und 8 geltenden Definitionsbereich
(AuBerhalb dieses Bereiches gilt Periodizitit.) ist ein in der Auftragung des Paralle-
lisierungswinkels gegen den Funktionsparameter a auftretendes relatives Maximum zwangs-
laufig an derselben Stelle auch in der Tangensfunktion des Parallelisierungswinkels zu finden.
Der Definitionsbereich fiir den Funktionsparameter a ist dabei unter Beriicksichtigung des
Definitionsbereichs von o implizit durch Gleichung 43 gegeben. Da der Parallelisierungswin-
kel (B — a) nicht an den Definitionsbereich von a und 3 gebunden ist, sondern Werte zwi-
schen (jeweils exklusiv) 0° und 180° annehmen kann, ist bei der Ubertragung der Extrem-
wertsuche auf die Tangensfunktion nur die Bestimmung des relativen Maximums sinnvoll.
Daneben kann im betrachteten Intervall eine Polstelle mit Vorzeichenwechsel auftreten, an
welcher die Tangensfunktion {iber jede vorgegebene Grenze hinaus wichst bzw. unter jede
vorgegebene Grenze fillt. Unter Zurkenntnisnahme dieser Tatsache kann die Ermittlung des
absoluten Maximums des Parallelisierungswinkels auf die Berechnung des relativen Maxi-
mums von dessen Tangensfunktion iibertragen werden. Diese Vorgehensweise wird deshalb
gewdhlt, weil die Tangensfunktionen der Winkel o und 3 durch die Gleichungen 42 und 44
gegeben sind und damit in direktem Zusammenhang mit dem Funktionsparameter a (vgl.
Gleichung 40) stehen. Der Bezug zur Tangensfunktion des Parallelisierungswinkels wird iiber

ein Additionstheorem fiir die Tangensfunktion [55] hergestellt:

tan(f— o) = tan( /) — tan(o)
1+ tan(f) - tan()

(Gleichung 77)

Im folgenden wird die Vereinfachung: rg = d/2 eingefiihrt. Dies fiihrt unter Verwendung der
Gleichungen 42 und 44 mit Gleichung 40 zu:

1 1
2 2
a-rg ——— e = 4.2 2 2
. . at(rerd—r2org)-ro+r
tan( ) — tan(@) = 4-a 4-a _ (E R T R) E IR
Iy re 4-a-rg-ry

(Gleichung 78)
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Das Produkt der beiden Tangensfunktionen von a und B wird durch analoge Substitutionen

erhalten:
1 1 1 1 1
a-ri——— ari—-——— a’ - r2rg——r2——-r; .
I Ie e Tk
(Gleichung 79)
Der Nenner in Gleichung 77 ergibt sich somit zu:
1 1 1

a’-rgrg——r;——-r; :

1+ tan(f) - tan(a) =1 + 4 4 16-3
e -1y
SRR NS S SPS S N R
_ E R 4 E R E R 16a2
e - Iy

(Gleichung 80)

Gleichung 77 ist nun gegeben als Quotient von Gleichung 78 und Gleichung 80. Die Division
fiihrt zu:

tan(f —a) =

(Gleichung 81)

Gleichung 81 beschreibt die gesuchte Abhingigkeit der Tangensfunktion des Paralleli-
sierungswinkels vom Funktionsparameter a.

Durch Bildung der arctan-Funktion konnte so auch direkt die Abhéngigkeit des Paralleli-
sierungswinkels einer Parabel vom Funktionsparameter a hergestellt werden (vgl. Abbildung
22 in Kapitel 3.5). Hierbei wire jedoch zu beachten, dass die arctan-Funktion als Umkehrung
der Tangensfunktion nur fiir den fiir o und B geltenden Monotoniebereich definiert ist. Die
arctan-Funktion eines beliebigen reellen Argumentes liefert daher immer nur den kleinsten
Winkel, dessen Tangens gleich diesem Argument ist. Mit n als ganzer Zahl gilt dies wegen
der Periodizitit der Tangensfunktion: tan(¢) = tan(¢ + n * 180°) jedoch fiir unendlich viele
Winkel. Mit dem Definitionsbereich des Parallelisierungswinkels (s. 0.) wére daher unter Um-
stainden das Ergebnis der arctan-Funktion aus Gleichung 81 um die Periode 180° zu korri-

gieren.

Um Gleichung 81 leichter nach dem Funktionsparameter a differenzieren zu kdnnen, werden
Zidhler und Nenner der Gleichung auf die Form ganzrationaler Funktionen gebracht. Die

Ausmultiplizierung des Nenners ergibt zunéchst:
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1 1 1
d-a-la’r2rg ——r;——rg4r.ry+
( ETR T TE T RTIETIRT 00

4 2 2 2 2 2
=16-a g -ry +4-a -(4-rE-rR—rE —rR)+1

4-a

(Gleichung 82)

Durch Substitution des Nenners in Gleichung 81 durch Gleichung 82 wird die Tangensfunk-
tion des Parallelisierungswinkels dann als echt gebrochen rationale Funktion des Parameters a

erhalten:

16-a° -(rE o -rR)+4-a-(rR -r.)

4 2 2 2 2 2
16-a” -rg -ry +4-a -(4-rE g —rg — Iy )+1

tan(f - ) =
(Gleichung 83)

Abbildung 80 zeigt den Graphen der Funktion nach Gleichung 83 fiir die technischen

Vorgaben rg = 1,65 mm und rg =4 mm.

tan(p - o)
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Abb. 80: Auftragung der Tangensfunktion des Parallelisierungswinkels einer Parabel gegen den
Funktionsparameter a. Fir den Fall der gewéhlten technischen Vorgaben tritt keine Polstelle auf.

Gebrochen rationale Funktionen wie Gleichung 83 konnen unter Anwendung der Quotienten-
regel [55] der Differentialrechnung abgeleitet werden. Die Quotientenregel wird {iblicher-

weise wie folgt formuliert:
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f(x):% ; V(X)=0

U'(X) - V(X) —u(x) -V'(X)
(v(x))

— f'(x)=

(Gleichung 84)

Mit

ol6-a’-\r.-r:—rZ-ry)+4-a-(r,—r,
( (E R Eaa R) (r, E)):48-a2-(rE-rRZ—rEZ-rR)+4-(rR—rE)
(Gleichung 85)

und

ofi6-at-rg-rf +4-a (4 rer -2 1y
oa

+1
) ):64-a3~r,§ ~rRz+8-a~(4-rE Ty —rEz—rRz)
(Gleichung 86)

ergibt sich durch Einsetzen der Gleichungen 85 und 86 in Gleichung 84 die nach a differen-

zierte Tangensfunktion des Parallelisierungswinkels (vgl. Gleichung 83) nach einigen Umfor-

mungen zZu:
an(p ) _ )2 .
oa [16-a“.rEz~rR2+4~a2~(4~rE-rR—rEz—rRz)Jrl]2

Z=a° -(—64~rE3 -r§)+a4~[—16~rE Ty ~((rR —r. )+, -rR)]+a2 ~[4-((rR —r. ) 41, ~rR)+1
(Gleichung 87)

Fiir die technischen Vorgaben rg = 1,65 mm und rg = 4 mm weist Gleichung 87 den in

Abbildung 81 dargestellten Kurvenverlauf auf.
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Abb. 81: Die rote Kurve zeigt die nach Gleichung 87 berechnete Ableitung der Tangensfunktion des
Parallelisierungswinkels, wahrend die fett gezeichnete schwarze Kurve zur Kontrolle die numerische
Ableitung der Auftragung aus Abbildung 78 darstellt. Die Kurven sind im Rahmen der Rechen-
genauigkeit identisch. Da die maximal auftretende Potenz von a im Nenner der Gleichung 87 grofer ist als
diejenige im Z&hler der Gleichung, konvergiert die gesamte Funktion mit wachsendem a gegen null.

Um die notwendige Bedingung fiir ein Extremum in der Tangensfunktion des Paral-
lelisierungswinkels zu erfiillen, muss die Gleichung 87 den Wert null ergeben. Da ein Bruch
genau dann gleich null ist, wenn dessen Zihler gleich null ist (unter der Voraussetzung, dass
der Nenner ungleich null ist), und per Definition gilt, dass rr groBer als rg ist (vgl. Gleichung
41 in Kapitel 3.5), kann dies nur dann eintreten, wenn die Substitutionsvariable Z gleich null

ist.

Aufgrund der negativen Vorzeichen der Koeffizienten der Funktionsterme mit den hohen
Exponenten von a in der Definitionsgleichung der Substitutionsvariablen Z ist zu erwarten,
dass Z mit steigendem a sehr schnell gegen -co geht. Abbildung 82 zeigt den Graphen von Z

gegen a im Bereich der Nullstelle.
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Abb. 82: Auftragung der Substitutionsvariablen Z gegen den Parameter a fur die technischen Vorgaben
re = 1,65 mm und rg = 4 mm. Der Bereich auf der X-Achse umfasst nur etwa 1/10 des Bereiches aus
Abbildung 81, da die Kurve rechts von der Nullstelle extrem steil abféllt. Die Darstellung eines groleren
Bereiches auf der X-Achse wurde bei linearer Skalierung der Achsen das Erkennen der geschwungenen
Kurvenform im Bereich kleiner Werte von a stark behindern.

Da die Nullstelle der Funktion Z(a) nicht ohne weiteres direkt bestimmt werden kann, und
weder durch die grafische Losung, noch durch die Bestimmung mit Hilfe des iterativen
Bisektionsverfahrens [83], die Nullstelle als Funktion der technischen Vorgaben erhalten
werden kann, kann eine Vermutung beziiglich der Lage der Nullstelle nur durch Einsetzen in
die Funktion Z(a) verifiziert, bzw. falsifiziert werden.

Die in Kapitel 3.5 unter Gleichung 45 formulierte Vermutung fiir die Maximalbedingung des
Parallelisierungswinkels muss also beim Einsetzen in die Formel fiir Z den Wert null ergeben,;
ansonsten wire die Annahme falsifiziert.

Mit der Vereinfachung d =2 * rg (s. 0.) folgt aus Gleichung 45:

a—
SRR A
1
4
—al =
161
6 _ a4 2 _ 1
: a‘max amax ’ amax 64 r3 r3
E R

(Gleichung 88)
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Das Einsetzen der Terme aus Gleichung 88 in die Definitionsgleichung von Z (vgl. Gleichung
87) liefert:

(a ):_64-rE3-rFf 161, -rR-((rR—rE)2+rE-rR)

6412 1o 161212
4-(r —r. ) +r -r)
+ (R E) E R +1
4-rg -1y
2 2
Mo =T ) +rg-ry (rg—r.) +r.-r

_1_(R E) E R+(R E) E'R11-0

e -Tr e - Tr

(Gleichung 89)

Mit diesem Ergebnis fiir Gleichung 89 ist somit die Gleichung 45 in Kapitel 3.5 verifiziert.

Da die Graphen der Funktionen nach den Gleichungen 83 und 87 bekannt sind (vgl. Abbil-
dungen 80 und 81), wird hier auf die mathematische Verifizierung der hinreichenden Bedin-
gung (82(tan([3—oc))/8a2 < 0) fiir das Vorliegen eines Maximums der Funktion tan(f — o) an
der Stelle a = an,x verzichtet. Die Steigung des Graphen der Ableitungsfunktion in Abbildung
81 ist an dessen Nullstelle eindeutig negativ, und in der Auftragung in Abbildung 80 ist klar

ein Maximum an derselben Stelle zu erkennen.

7.2 Graphische Analyse der Zeichnung D aus Abbildung 24

Abbildung 83 zeigt die in Kapitel 3.5, Abbildung 24 dargestellte Zeichnung D einer Parabel
mit Emitter in starker VergroBerung. Zusétzlich sind in rot die mutmaBlichen Strahlenginge

zweier vom Emitter ausgehender Strahlen eingezeichnet.
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Abb. 83: Grafische Konstruktion der Strahlengénge zweier vom Mittelpunkt des Gluhdrates ausgehender
Strahlen (rot). Die schwarzen Geraden an den Auftreffpunkten der Strahlen auf den Parabolspiegel
stellen die Lotrechten auf die Parabel dar. Die reflektierten Strahlen wurden unter der Reflexions-
bedingung: Einfallswinkel = Ausfallswinkel von Hand konstruiert. Die Lichtbrechung der Strahlen am
Glasgehduse der Glihlampe wurde dabei vernachlassigt.

Obwohl sowohl die Strahlen als auch die Lotrechten in Abbildung 83 per Augenmall mit
einem Grafikprogramm eingefiigt wurden und daher einer relativ hohen Ungenauigkeit
unterliegen, wird deutlich, dass das abgebildete System keine Parallelstrahlen generiert.
Selbst bei einem Fehler der Lotrechten und der reflektierten Strahlen von jeweils mehreren
Winkelgraden wére nicht mit der Reflexion eines Strahles auf die Richtung der Waagerechten
zu rechnen. Die Griinde hierfiir kdnnen sein, dass a) es sich nicht um eine ideale Parabel

handelt und/oder b) der Emitter sich nicht im Brennpunkt der Parabel befindet.

7.3 Demonstration der FET-Filterung

Zur Demonstration der Funktionsweise der FFT-Filterung wird zunéchst ein Datensatz der
Liange N = 1000 konstruiert, der mit einer Messfrequenz von Fy = 1000 Hz aufgezeichnet
sein soll. Der Datensatz bestehe aus der Summe von fiinf Sinusfunktionen, welche die
Frequenzen 1, 3, 8, 20 und 50 Hz aufweisen und die Amplituden 1, 4, 0,2, 1,5 und 0,5
besitzen. Abbildung 84 zeigt die Graphen der fiinf Sinusfunktionen.
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Abb. 84: Sinusfunktionen unterschiedlicher Frequenz und Amplitude tber die Dauer von einer Sekunde.

Der Datensatz, als Summe der Teilfunktionen, ist in Abbildung 85 dargestellt.
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Abb. 85: Summe der funf in Abbildung 84 dargestellten Sinusfunktionen.
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Eine Ausfilterung aller Frequenzen oberhalb von 10 Hz kommt der Konstruktion eines
Datensatzes gleich, der nur aus den Sinusfunktionen mit den Frequenzen 1, 3 und 8 Hz
besteht (Die hoherfrequenten Funktionen mit 20 und 50 Hz finden dann keine
Beriicksichtigung mehr.). Der so konstruierte Datensatz ist in Abbildung 86 dargestellt.
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| | | | |
0 200 400 600 800 1000
Nummer i

Abb. 86: Summe der in Abbildung 84 dargestellten Sinusfunktionen mit den Frequenzen 1, 3 und 8 Hz.

Der in Abbildung 86 dargestellte Signalverlauf sollte sich auch dann ergeben, wenn der ur-
spriingliche Datensatz aus Abbildung 85 tatsdchlich im Frequenzraum entsprechend gefiltert
wird. Dazu muss zunichst die (komplexe) DFT des Datensatzes berechnet werden. Am an-
schaulichsten kann der Prozess der Filterung dann anhand des durch die DFT zugénglichen
Fourier- bzw. Amplitudenspektrums [57] demonstriert werden. Die Amplitude eines Wertes
der DFT ist dabei definiert als die Wurzel aus der Summe der Quadrate von Real- und
Imaginarteil. Abbildung 87 zeigt einen Teil des Amplitudenspektrums des Datensatzes aus
Abbildung 85, sowie einen Teil der Werte des Butterworth-Tiefpasses mit einer Filter-

frequenz von 10 Hz und der Ordnung 6.
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Abb. 87: Amplitudenspektrum des Datensatzes aus Abbildung 85 und die Kurve des Butterworth-
Tiefpasses (rot).

Das Amplitudenspektrum in Abbildung 87 gibt die Amplituden der Teilfunktionen aus Abbil-
dung 84 bei den entsprechenden Frequenzen exakt wieder. Durch die Multiplikation der DFT
mit dem Tiefpass-Filter (rot) werden die Amplituden bei den Frequenzen 20 Hz und 50 Hz
auf Werte sehr nahe an null gesetzt, wihrend die Amplituden bei den Frequenzen 1, 3 und 8
Hz anndhernd ihre Werte beibehalten. Grafisch gesehen werden so alle Amplituden oberhalb
der Filterkurve abgeschnitten. Die anschlieBende Retransformation der DFT in die Zeitdo-
méine liefert dann den gefilterten Datensatz. In Abbildung 88 ist der bereits in Abbildung 86
gezeigte Datensatz schwarz abgebildet, wihrend der im Frequenzraum gefilterte Datensatz rot

eingezeichnet ist.
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Abb. 88: Vergleich des konstruierten Datensatzes (schwarz) mit dem tatsachlich gefilterten Datensatz
(rot). Fur die Sichtbarkeit beider Datensatze wurde der konstruierte Datensatz fett gezeichnet.

Wie aus Abbildung 88 ersichtlich wird, stimmen die beiden Datensitze (bis mindestens auf
die zweite Nachkommastelle) iiberein, was die Funktionalitit des Filterungsalgorithmus be-

legt.

In Abbildung 89 ist der urspriingliche Datensatz zusammen mit dem gefilterten Datensatz

aufgetragen, um die Wirkung der Filterung fiir den betrachteten Fall zu visualisieren.



Anhang 157

7 =
6

o

2

;f ’ /

4]

i { N

Elongation

-5 _
-6 -
-7

T T T T 1
200 400 600 800 1000

O -

Nummer i

Abb. 89: Vergleich des ungefilterten Datensatzes (schwarz) mit dem im Frequenzraum gefilterten Daten-
satz (rot).

Der Abbildung 89 ist zu entnehmen, dass durch die im Frequenzraum durchgefiihrte Filterung
eines Datensatzes dieser stark geglittet werden kann. Allgemein lassen sich Datenmanipulati-
onen im Frequenzraum hdufig einfacher durchfiihren, als dies in der normalen Darstellung

moglich ist.

7.4 Literaturverzeichnis

[1] Bundesministerium der Justiz, ,,BGBI, 2002, Nr. 66: Zweiundzwanzigste
Verordnung zur Durchfithrung des Bundes-Immissionsschutzgesetzes®,

Bundesanzeiger Verlagsgesellschaft mbH, Bonn, 2002

[2] Bundesministerium der Justiz, ,,BGBI, 2006, Nr. 11: Einundvierzigste
Verordnung zur Anderung straBenverkehrsrechtlicher Vorschriften®,

Bundesanzeiger Verlagsgesellschaft mbH, Bonn, 2006



158

Anhang

[4]

[9]
[10]

[11]

[12]

[13]

Fa. HORIBA Europe GmbH, Oberursel: Produktbeschreibung des Kohlenmonoxid-
Analysators APMA-360 —

Fassung von 2003 —

URL: http://www.horiba.de/produkteshow.asp?id=11 —

Zugriff am 23.10.2006

Barsan, N.; Stetter, J. R.; Findlay, M., Jr; Gopel, W.: ,,High-Performance Gas
Sensing of CO: Comparative Tests for Semiconducting (SnO,-based) and for
Amperometric Gas Sensors®, Anal. Chem. 1999, 71, 2512-2517

Horn, D.; Pimentel, G. C.: ,,2.5-km Low-Temperature Multiple-Reflection Cell”,
Appl. Opt. 1971, 10, 1892-1898

Lipman, M. M.: ,, The night the cat died”, Consum. Rep. Health 2003, 15, 11

Ryter, S. W.; Otterbein, L. E.: ,,Carbon monoxide in biology and medicine”,
BioEssays 2004, 26, 270-280

Fa. UMAD Umweltmesstechnik- und Datenverarbeitungsgesellschaft mbH, Berlin:
Wirkungen von Luftschadstoffen —

Fassung vom (unbekannt) —

URL: http://www.umad.de/infos/wirkungen/kohlenmonoxid.htm —

Zugriff am 17.10.2006

Killick, E. M.: ,,Carbon monoxide anoxemia”, Physiol. Rev. 1940, 20, 313-344

Fa. Ahlborn Mess- und Regelungstechnik GmbH, Holzkirchen:
Gaskonzentrationen in Luft —

Fassung vom Januar 2005 —

URL: http://www.ahlborn.com/sites/de/getfile.php?618.pdf —
Zugriff am 17.10.2006

Landesamt fiir Umwelt, Messungen und Naturschutz - Baden-Wiirttemberg:
Vekehrsemissionen —

Fassung vom 01.07.1998 —

URL: http://www2.1fu.baden-wuerttemberg.de/lfu/abt3/luft/verkehr/
verkehrsemissionen/kraftfahrzeugverkehr/content.html —

Zugriff am 24.10.2006

Sporri, R.: ,,Rauchgasintoxikation: Diagnose und Therapie”, Rettungsdienst 2004,
4,358-363

Zentralverband Deutscher Schornsteinfeger e. V.: ,,Wahre Liigen®, Schornsteinfeger,
2003, 1


http://www.umad.de/infos/wirkungen/kohlenmonoxid.htm
http://www.ahlborn.com/sites/de/getfile.php?618.pdf
http://www2.lfu.baden-wuerttemberg.de/lfu/abt3/luft/verkehr/

Anhang

159

[14]

[15]

[16]

[17]

[18]

[19]

[20]

[21]

[22]

[23]

[24]

[25]

[26]

[27]

[28]

Glickman, L. T.: ,,Environmental Toxicologic Pathology — The canary went home”,
Toxicol. Pathol., 1997, 25, 662-663

Mortimer, C. E., ,,Chemie, Thieme, Stuttgart u.a., 1987

Bombick, D. W.; Bombick, B. R.; Ayres, P. H.; Putnam, K.; Avalos, J.; Borgerding
M. F.; Doolittle, D. J.: ,,Evaluation of the Genotoxic and Cytotoxic Potential of
Mainstream Whole Smoke and Smoke Condensate from a Cigarette Containing a
Novel Carbon Filter”, Fundam. Appl. Toxicol., 1997, 39, 11-17

Amt fiir amtliche Verdffentlichungen der Europédischen Gemeinschaften, ,,Amtsblatt
der Europdischen Gemeinschaften L 313: Richtlinie 2000/69/EG des Européischen
Parlaments und des Rates vom 16. November 2000 iiber Grenzwerte fiir Benzol und

Kohlenmonoxid in der Luft®, Verlag der Européischen Union, Luxemburg, 2000

Wallis, D.; Kuzmicki, P., ,,Entwicklung eines IR-Gassensors®, Dortmund,
Fachhochschule, Diplomarbeit, 2001

Fa. Gilway Technical Lamp, USA, Peabody, MA.: Katalog Nr. 169: T-1 Lamps,
Visible-Infrared

Fa. Valvo Unternehmensbereich Bauelemente der Philips GmbH, ,,Pyroelektrische
Infrarot-Detektoren®, Hiithig, Heidelberg, 1987

Wu, J. C.-S.; Sheen, J.-D.; Chen, S.-Y.; Fan, Y.-C.: ,,Feasibility of CO, Fixation
via Artificial Rock Weathering”, Ind. Eng. Chem. Res., 2001, 40, 3902-3905

Schoen, D.: ,,Learning from Polar Ice Core Research”, Environ. Sci. Technol.
A-Pages, 1999, 33, 160 A-163 A

Cammann, K., ,,Instrumentelle Analytische Chemie®, Spektrum, Heidelberg [u. a.],
2001

Gauglitz, G., ,,Praktische Spektroskopie®, Atempto, Tiibingen, 1983

Schmale, U., ,,Entwicklung eines langzeitstabilen Niedrigenergie-IR-Gassensors*,

Aachen, Technische Universitit, Inauguraldissertation, 2000

Dr. R. Freund, Hanau-Steinheim: Elektromagnetische Strahlung —
Fassung vom 21.07.2006 —

URL: http://www.drfreund.net/astronomy_spektrum.htm —
Zugriff am 21.07.2006

Grehn, J., ,,Metzler Physik*, 2. Aufl., Schroedel, Stuttgart, 1991

Giinzler, H.; Heise, H. M., ,,IR-Spektroskopie*, VCH, Weinheim, 1996



160 Anhang

[29] Stroppe, H., ,,Physik fiir Studenten der Natur- und Ingenieurwissenschaften®,
13. Aufl., Hanser, Miinchen u. a., 2005

[30] Atkins, P. W., ,,Physical Chemistry*, 5t Edition, Oxford University Press, Oxford
[u.a.], 1994

[31] Coulson, C. A.: “Some theoretical considerations about vibrational band intensities”,
Spectr. A, 1959, 14, 161-180

[32] Yukhnevich, G. V.: “On Application of the Morse Potential for Evaluating
Anharmonic Vibrations of Polyatomic Molecules with XH,-Complexes”,
Doklady Physics, 2000, 45, 201-204

[33] Giinzler, H.; Gremlich, H.-U., ,,IR Spectroscopy*, VCH, Weinheim, 2002

[34] Wedler, G., ,,Lehrbuch der Physikalischen Chemie®, 5. Aufl., VCH, Weinheim,
2004

[35] Atkins, P. W., ,,Quanten, VCH, Weinheim u. a., 1993

[36] Hollas, J. M., ,,Moderne Methoden in der Spektroskopie®, Vieweg, Braunschweig
u. a., 1995

[37] Moore, W. J., ,,Grundlagen der Physikalischen Chemie®, de Gruyter, Berlin u. a.,
1990

[38] Banwell, C. N.; McCash, E. M., ,,Molekiilspektroskopie*, Oldenbourg, Miinchen
u. a., 1999

[39] Naumer, H.; Heller, W., ,,Untersuchungsmethoden in der Chemie®, 3. Aufl.,
Thieme, Stuttgart u. a., 1997

[40] C. Merten; J. Willmann, Universitit Bremen, Vorlesungsskript:
Physikalische Grundlagen der Spektroskopie —
Fassung vom Mai 2005 —
URL: http://www.merten-web.de/scripts/spektroskopiel.pdf —
Zugriff am 17.08.2006

[41] Otto, M., ,,Analytische Chemie*, 2. Aufl.,, VCH, Weinheim u. a., 2000

[42] Lu, H.; Gratzl, M.: “Optical Detection in Microscopic Domains. 1. Monitoring
Chemical Manipulations with Absorption Microspectrometry”, Anal. Chem., 2000,
72, 1569-1575

[43] Doerffel, K.; Geyer, R.; Miiller, H., ,,Analytikum*, 9. Aufl., Deutscher Verlag fiir

Grundstoffindustrie, Leipzig u. a., 1994


http://www.merten-web.de/scripts/spektroskopie1.pdf

Anhang 161

[44] Dr.-Ing. M. Juretzko, Universitit Karlsruhe, Geodétisches Institut: Leistungs-
fahigkeit des reflektorlosen Distanzmessmoduls R300 der Tachymeterserie TPS1200
von Leica —

Fassung vom 08.08.2006 —

URL: http://www.gik.uni-karlsruhe.de/fileadmin/pool/www/files/
publi2006/Juretzko _2006.pdf —

Zugriff am 25.10.2006

[45] Fa. Conrad Electronic SE, Hirschau: Datenblatt zum NTC-
Temperaturfiihler FS-200N —
Fassung vom (unbekannt) —
URL: http://www?2.produktinfo.conrad.com/datenblaetter/175000-199999/198453-
da-01-en-NTC-TEMPERATURFUEHLER _FS-200N.pdf —
Zugriff am 23.10.2006

[46] Im Juli 2001 von B. Kriisemann zur Verfiigung gestellte Messdaten, die am Institut

fiir Chemo- und Biosensorik e.V. Miinster aufgenommen worden waren

[47] Hjelle, @.; Daehlen, M., ,,Triangulations and Applications, Springer, Berlin u. a.,
2006

[48] Darvas, G.: “Perspective as a Symmetry Transformation”, Nexus Network Journal,
2003, 5, 9-21

[49] Zeppenfeld, K., ,,Lehrbuch der Grafikprogrammierung®, Spektrum,
Heidelberg u. a., 2004

[50] H. Schwarz; M. Pilop, Humboldt-Universitéit zu Berlin, Institut fiir Informatik:
Seminar 3-D Grafik — Mathematische Grundlagen, Ridume, Koordinatensysteme,
Projektionen —

Fassung vom 20.11.2003 —
URL: http://www?2.informatik.hu-berlin.de/~pilop/3D-basics.pdf —
Zugriff am 25.10.2006

[51] Qureshi, F. Z.; Terzopoulos, D.: “Surveillance camera scheduling: a virtual vision
approach”, Multimedia Systems, 2006, 12, 269-283

[52] Williams, J. J.; Rutledge, J. C.; Katsaggelos, A. K.; Garstecki, D. C.: “Frame Rate
and Viseme Analysis for Multimedia Applications to assist Speechreading”,
Journal of VLSI Signal Processing, 1998, 20, 7-23

[53] Knoche, I.; Knoche, N.; Krallmann, M. u. B.; Kneifel, D., ,, DUDEN-Abiturhilfen —

Lineare Algebra und analytische Geometrie I, Duden, Mannheim u. a., 1991


http://www.gik.uni-karlsruhe.de/fileadmin/pool/www/files/
http://www2.produktinfo.conrad.com/datenblaetter/175000-199999/198453-
http://www2.informatik.hu-berlin.de/~pilop/3D-basics.pdf

162

Anhang

[54]

[55]

[56]

[57]

[58]

[59]

[60]

[61]

[62]

[63]

[64]

Knoche, I.; Knoche, N.; Krallmann, M. u. B.; Kneifel, D., ,, DUDEN-Abiturhilfen —
Lineare Algebra und analytische Geometrie 11, Duden, Mannheim u. a., 1992

Eggs, H.; Neugart, G.; Raith, F., ,Mathematische Formelsammlung — Begriffe und
Satze*, 2. Aufl., Diesterweg, Frankfurt a. M., 1993

Prof. Dr. C. Schiedermeier, Georg-Simon-Ohm-Fachhochschule Niirnberg,
Fachbereich Informatik: Visualisierung —

Fassung vom 30.09.2002 —

URL: http://www.informatik.fh-nuernberg.de/Professors/Schiedermeier/SS_2002/
Visualisierung/Vorlesung/Visualisierung.pdf —

Zugriff am 26.10.2006

Stockhausen, M., ,,Mathematik fiir Chemiker*, 3. Aufl., Steinkopff, Darmstadt, 1995

Bright, R. J.; Jackson, D. A.; Kuhn, H.: “The Resolving Power and Intensity
Relationships of the Fabry Perot Interferometer with Silvered Reflecting Surfaces”,
Proc. Phys. Soc. A, 1949, 62, 225-236

Stockhausen, M., ,,Mathematische Behandlung naturwissenschaftlicher Probleme*,
2. Aufl., Steinkopff, Darmstadt, 1987

Durch B. Kriisemann und H. Geuking am Institut fiir Chemo- und Biosensorik e. V.
Miinster im April 2001 durchgefiihrte Messungen mit einer digitalen Mikrometer-
schraube an einer Charge von Miniaturglithlampen der Firma SLI (jetzt CML Inno-

vative Technologies)

Friebe, P., ,,Adsorption und Reduktion von Kohlendioxid an Ubergangsmetallen®,

Berlin, Freie Universitit, Inauguraldissertation, 1998

Knoche, N.; Krallmann, M. u. B.; Kneifel, D., ,,DUDEN-Abiturhilfen —
Analysis [, Duden, Mannheim [u. a.], 1988

Zachmann, H. G., ,,Mathematik fiir Chemiker®, 5. Aufl.,, VCH, Weinheim [u. a.],
1994

Fa. Gilway Technical Lamp, USA, Peabody, MA., Katalog Nr. 169: Reflector Lamp
Assemblies —

Fassung vom (unbekannt) —

URL.: http://www.ortodoxism.ro/datasheets/gilway/1150-3.pdf —

Zugriff am 15.08.2006



http://www.informatik.fh-nuernberg.de/Professors/Schiedermeier/SS_2002/
http://www.ortodoxism.ro/datasheets/gilway/1150-3.pdf

Anhang

163

[65]

[66]

[67]

[68]

[69]

[70]

[71]

[72]

[73]

[74]

[75]

[76]

Fa. Electro Optical Components, Inc., USA, Santa Rosa, CA: LIE-316-# —
Fassung vom 13.12.2005 —

URL: http://www.eoc-inc.com/infratec/pdf/lie316.pdf —

Zugriff am 26.10.2006

Ghulghule, J. R.; Katpatal, A. G.: “Pyroelectric behaviour of pure and lanthanum-
doped lead germanate single crystal”, J. Phys. Chem. Solids, 1999, 60, 425-428

Fa. Laser Components GmbH, Olching, Datasheets: IR Filters and Windows —
Fassung vom 31.12.2005 —

URL: http://www.lasercomponents.com/de/fileadmin/user_upload/home/
Datasheets/infratec/ir_filt wind.pdf —

Zugriff am 15.07.2006

Fabry, C.; Pérot, A.: “Théorie et Applications d’une nouvelle Méthode de
Spectroscopie Interférentielle”, Ann. Chim. Phys., 1899, 16, 115-146

Hecht, E., ,,Optik®, 3. Aufl., Oldenbourg, Miinchen u. a., 2001

Prof. Dr. T. Lohse, Humboldt-Universitdt Berlin, Fachbereich Physik,
Vorlesung im WS 2004/2005: Wellenoptik: Interferenz und Beugung —
Fassung vom 12.01.2005 —

URL: www-eep.physik.hu-berlin.de/~lohse/physik 3/kap3.ppt —
Zugriff am 16.09.2006

Zeichnung angefertigt im September 2006 durch Dipl.-Ing. M. KieBhauer,
Westfilische Wilhelms-Universitdt Miinster, Institut fiir Anorganische

und Analytische Chemie, Elektronikwerkstatt

White, J. U.: “Long Optical Paths of Large Aperture”, J. Opt. Soc. Am.,
1942, 32, 285-288

Herriott, D. R.; Schulte, H. J.: “Folded Optical Delay Lines”, Appl. Opt., 1965,
4, 883-889

Zeichnung im Original entworfen im November 2002 durch F. Hiippmeier, Institut
fiir Chemo- und Biosensorik e. V., Miinster; Modifikation im Oktober 2006 durch
Dipl. Ing. C. Koetter, Gasbeetle GmbH, Miinster-Roxel

Baehr, H. D.; Stephan, K., ,,Warme- und Stoffiibertragung®, 5. Aufl., Springer,
Berlin u. a., 2006

Lavenda, B. H.; Dunning-Davies, J.: “Stefan-Boltzmann Law for Black Bodies and
Black Holes”, International Journal of Theoretical Physics, 1990, 29, 501-514


http://www.eoc-inc.com/infratec/pdf/lie316.pdf
http://www.lasercomponents.com/de/fileadmin/user_upload/home/

164

Anhang

[77]

[78]

[79]

[80]

[81]

[82]

[83]

[84]

[85]

[86]

Dr.-Ing. P. Bohmer, Technische Universitdt Dresden, Institut fiir Thermodynamik
und Technische Gebaudeausriistung: Ausgewéhlte Grundlagen

der Wirmeiibertragung —

Fassung vom 07.04.2006 —

URL: http://www.thermo.tu-dresden.de/Individuelle%20Seiten/IS022
Boehmer/Folien%20Waermeuebertragung/Waermeue.pdf —

Zugriff am 13.10.2006

Wiegran, K.: ,,Entwicklung eines coulometrischen Sensors fiir die Bestimmung von
Gelostkohlendioxid®, Miinster, Westfalische Wilhelms-Universitét,
Diplomarbeit, 1998

Schlatt, B.: ,,Einsatz der multivarianten Datenanalyse zur Untersuchung von
impediometrischen Gassensoren und daraus gebildeten Multisensorsystemen®,
Miinster, Westfilische Wilhelms-Universitdt, Diplomarbeit, 1996

Bevington, P. R., ,,Data reduction and error analysis for the physical sciences®,
McGraw-Hill, New York u. a., 1969

Oztekin, M. ~Entwicklung eines Mef3- und Auswerteverfahrens zur inter-
mittierenden optischen Gasmessung*, Bochum, Ruhr-Universitit, Diplomarbeit,

1996, durchgefiihrt am Institut fiir Chemo- und Biosensorik e. V., Miinster

Dr.-Ing. B. Feiten; Dr.-Ing. A. Robel, Technische Universitit Berlin, Fachgebiet
Kommunikationswissenschaft: Diskrete Fourier-Transformation (DFT) —
Fassung vom 26.07.2005 —

URL: http://www.kgw.tu-berlin.de/statisch/lehre/skript/ds/node35.html —
Zugriff am 22.08.2006

Faires, J. D.; Burden, R. L., ,,Numerische Methoden®, Spektrum, Heidelberg u. a.,
1994

Piskorowski, J.: “Phase-Compensated Time-Varying Butterworth Filters”,
Analog Integrated Circuits and Signal Processing, 2006, 47, 233-241

Hinich, M. J.: “Sampling Dynamical Systems”, Macroeconomic Dynamics, 1999,
3, 602-609

Hanke-Bourgeois, M., ,,Grundlagen der Numerischen Mathematik und des Wissen-
schaftlichen Rechnens®, Teubner, Stuttgart u. a., 2002


http://www.thermo.tu-dresden.de/Individuelle Seiten/IS022_
http://www.kgw.tu-berlin.de/statisch/lehre/skript/ds/node35.html

Anhang

165

[87]

[88]

[89]

[90]

[91]

[92]

[93]

[94]

[95]

[96]

Fa. Perkin Elmer Optoelectronics GmbH & CoKG, Wiesbaden, Datasheet:
Pyroelectric Detector LHi 807TC / LHi 807 —

Fassung vom 28.08.2003 —

URL.: http://optoelectronics.perkinelmer.com/content/Datasheets/LHIS07TC.pdf —
Zugriff am 21.09.2006

Tamim, N. M.; Bennet, L. W.; Shellem, T. A.; Doerr, J. A.: “High-Performance
Liquid Chromatographic Determination of Biogenic Amines in Poultry Carcasses”,
J. Agric. Food Chem., 2002, 50, 5012-5015

Vullev, V. 1.; Wan, J.; Heinrich, V.; Landsman, P.; Bower, P. E.; Xia, B.; Millare,B.;
Jones, G.: “Nonlithographic Fabrication of Microfluidic Devices”,
J. Am. Chem. Soc., 2006, 128, 16062-16072

Yozgatli, H. P., ,,Unsicherheitsbilanzen in der quantitativen FT-IR-
Spektroskopie®, Berlin, Humboldt-Universitdt, Inauguraldissertation, 2002

Linsinger, T.; Koomen, G.; Emteborg, H.; Roebben, G.; Kramer, G.; Lamberty, A.:
“Validation of the European Union’s Reference Method for the Determination of
Solvent Yellow 124 in Gas Oil and Kerosene”,

Energy Fuels, 2004, 18, 1851-1854

Deutsches Institut fiir Normung e. V., ,,DIN EN 50291:2001: Elektrische Geréte fiir
die Detektion von Kohlenmonoxid in Wohnhédusern — Priifverfahren und Anforde-

rungen an das Betriebsverhalten®, Beuth, Berlin, 2002

Fa. Kidde Safety Europe Ltd, Colnbrook, GB: Battery Operated Carbon Monoxide
Alarm - User’s Guide —

Fassung vom August 2005 —

URL: http://www .kiddesafetyeurope.co.uk/utcfs/ws-401/
Assets/CO%20Manuals/9C0O5.%20900-0146.pdf —

Zugriff am 27.09.2006

de B. Harrington, P.; Urbas, A.; Wan, C.: “Evaluation of Neural Network Models
with Generalized Sensitivity Analysis”, Anal. Chem., 2000, 72, 5004-5013

Saltelli, A.; Ratto, M; Tarantola, S.; Campolongo, F.: “Sensitivity Analysis for
Chemical Models”, Chem. Rev., 2005, 105, 2811-2827

Fa. Josef Barthelme KG, Dresden: Produktkatalog —

Fassung vom (unbekannt) —

URL: http://www.barthelme.de/produktseiten/pdf download/
Hauptkatalog2008.pdf —

Zugriff am 06.09.2006



http://optoelectronics.perkinelmer.com/content/Datasheets/LHI807TC.pdf
http://www.kiddesafetyeurope.co.uk/utcfs/ws-401/
http://www.barthelme.de/produktseiten/pdf_download/

166 Anhang

[97] H. Geuking, nicht offengelegte Deutsche Patentanmeldung DE 10 2006 030 788.7:
,.,Fluidkonzentrationsmesssensor®, 2006

[98] Technische Universitiat Dresden, Institut fiir Produktionstechnik, CIMTT Zentrum
fiir Produktionstechnik und Organisation: Das Erodieren —
Fassung vom 28.08.2006 —
URL: http://mciron.mw.tu-dresden.de/cimtt/urum/pdf/BEI4.PDF —
Zugriff am 04.10.2006

[99] Ergebnis aus Frasungsversuchen im April 2006, durchgefiihrt durch M. Krause,
Westfilische Wilhelms-Universitit Miinster, Institut fiir Anorganische und

Analytische Chemie, Feinmechanikerwerkstatt

[100]  Physikalisch-Technische Bundesanstalt, PTB-Anforderung PTB-A 18.10:
»Messgerite im StraBenverkehr*, PTB, Braunschweig, 2004

[101]  Fa. Driger Safety AG & Co. KGaA, Liibeck, ,,Driger Sensor” Smart IR CO, —
68 10 590, Datenblatt®, 3. Ausgabe, 2004

[102]  Miindliche Absprache vom Januar 2006 mit Dr. S. Degen,
Gasbeetle GmbH, Miinster-Roxel


http://mciron.mw.tu-dresden.de/cimtt/urum/pdf/BEI4.PDF

Danksagung

Die vorliegende Arbeit wurde im November 2001 am Institut fiir Chemo- und Biosensorik
e. V., Miinster (ICB), welches der Westfilischen Wilhelms-Universitit angeschlossen war,
begonnen. Ich danke Prof. Dr. Karl Cammann fiir die Betreuung und die interessante Aufga-
benstellung und ich danke allen Mitarbeitern des ICB fiir ihre Unterstiitzung wéhrend der
Anfangsphase der Forschungsarbeiten zu dieser Dissertation.

Aufgrund der Insolvenz des ICB im Oktober 2002 musste die Forschungsgruppe Gassensorik
leider aufgelost werden, so dass der zuvor durch das ICB bereitgestellte Laborplatz fiir die
Durchfiihrung von Gasmessungen verloren ging. Nach einigen Monaten wagten dann drei
Mitglieder der Gassensorik-Gruppe den Schritt in die Selbstdndigkeit und griindeten die
Firma Gasbeetle GmbH mit Sitz in Miinster-Roxel.

Mein ganz besonderer Dank gilt daher diesen drei Kollegen: Dr. Oleksandre Shulga, Dr.
Stefan Degen und Dipl.-Ing. Christian Kétter, die mir in ihren Firmenrdumlichkeiten einen
Laborplatz zur Verfiigung gestellt haben und somit die Durchfithrung der fiir diese Arbeit
erforderlichen Messungen erst ermoglicht haben. Ich mdchte mich speziell bei Dipl.-Ing.
Christian Kotter bedanken, der durch viele interessante und anregende Gespréiche sowie durch
seine Fachkenntnis im Bereich der Elektrotechnik zum Gelingen dieser Arbeit beigetragen
hat.

Mein Dank gilt auch Manfred Krause, dem Leiter der Feinmechanikwerkstatt am Institut fiir
Anorganische und Analytische Chemie der Westfélischen Wilhelms-Universitit Miinster, fiir
seine Beratung und seine Mitwirkung am Bau der Sensor-Prototypen.

Ich danke auch Dipl.-Ing. Michael KieBhauer von der Elektronikwerkstatt desselben Instituts,
fiir den Bau der Verstarkungselektronik, die im Rahmen dieser Arbeit zum Auslesen der pyro-
elektrischen Detektoren verwendet wurde.

Meinem Kollegen und Freund Dr. Uwe Glésel danke ich fiir die kritische Durchsicht dieser
Arbeit und fiir sein entscheidendes Mitwirken an der Patentanmeldung fiir die spiralformige
Gassensoroptik.

Ich danke meiner Familie, insbesondere meinen Eltern, die mich auf meinem Weg begleitet
und stets liebevoll unterstiitzt haben.

Mein ganz besonders herzlicher Dank gebiihrt schlieBlich meiner Freundin, Ingrid Nienaber,
fiir ihre Liebe, ihr Vertrauen und ihre unermiidliche Unterstiitzung, welche maf3geblich zum

Erfolg dieser Arbeit beigetragen haben.






Lebenslauf

Name: Holger Geuking
Geburtsdatum: 17. Juni 1974

Geburtsort: Coesfeld

Staatsangehorigkeit: Deutsch
Eltern: Paul Geuking und Irene Geuking, geb. Schreijer

Schulausbildung

1980 — 1984 Laurentius-Grundschule Coesfeld

1984 — 1991 Heriburg-Gymnasium Coesfeld

1991 — 1993 Bischofliche Canisiusschule Ahaus

14. Juni 1993 Erlangung der Allgemeinen Hochschulreife

Studium

1993 — 2001

5. Juli 1996
11. Oktober 2000

Februar 2001 —
September 2001

25. September 2001

Studium der Chemie an der Westfalischen Wilhelms-Universitat
Miinster

Diplom-Chemiker-Vorpriifung

miindliche Diplom-Chemiker-Priifung

Diplomarbeit in Analytischer Chemie: ,,Entwicklung eines
optochemischen CO; - Sensors auf Indikatorbasis*

Abschluss der Diplom-Chemiker-Priifung und Verleihung des
akademischen Grades Diplom-Chemiker

Promotionsstudium

November 2001

Berufstitigkeit

November 2000 —
September 2001

November 2001 —
Oktober 2005

Beginn der Dissertation am Institut fiir Chemo- und Biosensorik e. V.
der Westfilischen Wilhelms-Universitdat Miinster, unter der Betreuung
von Prof. Dr. Karl Cammann

Studentische Hilfskraft am Institut fiir Chemo- und Biosensorik e. V.
der Westfilischen Wilhelms-Universitit Miinster

Wissenschaftlicher Mitarbeiter am Institut fiir Anorganische und
Analytische Chemie der Westfdlischen Wilhelms-Universitit Miinster



	1. Einleitung
	1.1 Motivation
	1.2 Ziel der Arbeit

	2. Der Analyt Kohlenmonoxid
	3. Theoretischer Teil
	3.1 Grundlagen der IR-Absorptionsspektroskopie
	3.2 Absorptionsmessungen zur quantitativen Analyse
	3.3 Visualisierung dreidimensionaler Modelle
	3.3.1 Aufbau von Modellen
	3.3.2 Funktionsweise der virtuellen Kamera

	3.4 Das Strahlensimulationsprogramm
	3.4.1 Grundlagen der Reflexionsberechnung
	3.4.2 Reflexion bei Vorhandensein mehrerer Flächen
	3.4.3 Die Aufgabe des Strahlensimulationsprogramms
	3.4.4 Benutzung des Strahlensimulationsprogramms
	3.4.5 Grenzen des Modells

	3.5 Parabolspiegel

	4. Apparativer und Experimenteller Teil
	4.1 Das Messsystem
	4.2 Datenauswertung
	4.3 Experimente und Simulationen
	4.3.1 Abschätzung des Reflexionskoeffizienten metallischer O
	4.3.2 Abschätzung der Mindestweglänge
	4.3.3 Charakterisierung und Miniaturisierung von Sensoroptik
	4.3.4 Die Erfindung der spiralförmigen Gassensoroptik
	4.3.5 Bau der spiralförmigen Gassensoroptik
	4.3.6 Messungen mit der spiralförmigen Gassensoroptik

	4.4 Qualitätssteigerung durch Verbesserung der Messelektroni

	5. Zusammenfassung
	6. Ausblick
	7. Anhang
	7.1 Verifizierung von Gleichung 45 aus Kapitel 3.5
	7.2 Graphische Analyse der Zeichnung D aus Abbildung 24
	7.3 Demonstration der FFT-Filterung
	7.4 Literaturverzeichnis
	Lebenslauf
	Schulausbildung
	Studium
	Promotionsstudium
	Berufstätigkeit





