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Método de compensacion de gases y/o vapores ambientales en
espectros de infrarrojos

Inventores:
Miguel de la Guardia Cirugeda, Guillermo Rafael Quintds Soriano, Julia Kuligowski y
RESULTADO DE 1+D Salvador Garrigues Mateo (Dpto. Quimica Analitica, Universitat de Valéncia).

Patente
Antecedentes: Es frecuente observar en los espectros infrarrojos de muestras la presencia
de interferencias causadas por gases y vapores presentes en el compartimento en el que
se introduce la muestra a medir. Dichas interferencias resultan perjudiciales para la calidad
* Quimica Analitica de la medida, especialmente cuando dichos gases y/o vapores ambientales presentan
o Instrumentacion Cientifica bandas de absorcion en la zona espectral de interés. Para evitar esta contribucion la
camara en la que se introduce la muestra esté tipicamente sellada y sufre un proceso de
purgado mediante aire seco o nitrégeno. No obstante, todavia existe interés en corregir los
» Espectroscopia infrarroja espectros mediante métodos de correccion cuando i) no es posible el purgado de la camara
o0 no funciona apropiadamente, ii) la camara de la muestra se abre y el operario subestima
el tiempo necesario para equilibrar las condiciones dentro de la camara o iii) el dispositivo
Colaboracion de muestreo no permite que se cierre la camara. Actualmente, hay algun software comercial
gue compensa solo la contribucién de vapor del agua y CO, en espectros infrarrojos. Por
ello, es necesario un método de compensacion general de gases y/o vapores ambientales
Licenciar en el campo de la espectroscopia infrarroja que permita eliminar de forma secuencial todas
las interferencias de este tipo.

Ambito Temético

o Dispositivos de espectroscopia

e Tecnologia disponible para
e Otras formas de colaboracion

La invencion: Investigadores de la Universitat de Valéncia han desarrollado un
REL Ol procedimiento de compensacion de gases y/o vapores ambientales en medidas de
201117R-delaGuardia, M. espectroscopia infrarroja, asi como el programa de ordenador asociado a dicho
procedimiento. El procedimiento de la invencién permite obtener un espectro infrarrojo
corregido de la muestra bajo analisis en el que se elimina de forma precisa, robusta, y
eficiente la contribucién de los gases y/o vapores presentes en la camara en la que se
realiza la medida. El algoritmo se basa en la medida de un espectro que contiene las
bandas del gas o vapor ambiental que se quiere eliminar seguido de la estimacion
automatica de la contribucion espectral de las interferencias en la muestra a corregir.
Después, esta contribucion se compensa mediante una simple substraccion espectral.
Asimismo, el método es de una gran rapidez computacional, y puede aplicarse de manera
universal para diferentes tipos de muestras soélidas, liquidas o gaseosas y condiciones de
medida.

Aplicaciones: La principal aplicacion de la tecnologia es en el sector quimico, como
método de correccion de la contribucion de gases y/o vapores ambientales en los espectros
infrarrojos, lo que permite mejorar la selectividad y los limites de deteccion de las medidas.

Ventajas: Las principales ventajas aportadas por la invencion son:

Facilidad de uso, s6lo hay que obtener un espectro del vapor o gas a corregir en
las mismas condiciones de medida que los espectros de las muestras para
seleccionar unos valores de absorbancia relativas.

Rapidez, la computacion es rapida ya que el algoritmo es sencillo.
Es un método universal, puede aplicarse en mdltiples situaciones (diferentes

muestras y equipos, diferentes condiciones de medida). Corrige otros gases
ademas de H,O y COs.

C)—l—Q oficina de transferencia El método no aplica un suavizado a los espectros, evitando la distorsion de las
de resuttats diinvestigacio bandas de infrarrojo de los analitos de interés.
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