A.. kademie der
INTK bildenden Kiinste Wien

Molekulspektroskopische Methoden zur
Materialanalyse

* Infrarotspektroskopie - FTIR
* Raman-Spektroskopie

* UV/Vis/NIR-Spektroskopie
* Hyperspectral Imaging
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INTK Molekilspektroskopie biidenden Kimate Wien

e Spektroskopie

— Abgeleitet von lat.: spectrum - Bild.

— Darstellung von Strahlungen in Abhangigkeit von deren
Wellenlange.

— Die Intensitatsverteilung der Strahlung aufgetragen gegen die
Wellenlange wird Spektrum genannt.
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INTK Molekulspektroskopie bildenden Kiinste Wien

e Spektroskopie

UV/Vis/NIR-Spektrum Infrarot-Spektrum (MIR)
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. . A..kademie d
INTK Molekdilspektroskopie bidenden Kinste Wien

e |dentifizierung chemischer Verbindungen

— Chemische Verbindungen absorbieren charakteristische
Anteile aus dem Spektrum elektromagnetischer Wellen.

— Dabei werden in Molekulen oder gitterartigen Stoffen
charakteristische Elektronen- oder Schwingungszustande
angeregt.

— Dies ermoglicht eine Zuordnung von bei der Elementaranalyse
detektierten Elementen zu bestimmten chemischen
Verbindungen.
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INTK Molekilspektroskopie bildenden Kiinste Wien

* Atome

— Atome bestehen aus einem Kern der Protonen (+) und
Neutronen (0) enthalt, sowie einer Hulle mit Elektronen (-).

— GroRenordnung: Kern ca. 102> m — Hille ca. 1019 m

— ,,Chemisches Element” ist eine Sammelbezeichnung fir alle
Atome mit der gleichen Anzahl Protonen.

— Die bekannten chemischen Elemente sind im Periodensystem
eingetragen.
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INTK Molekilspektroskopie bildenden Kiinste Wien

 Periodensystem der Elemente

http://www.periodensystem.info/periodensystem/

Interaktives Periodensystem
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INTK Molekilspektroskopie o Cite o

e Molekiile und gitterartige Stoffe

— Zwei oder mehrere Atome konnen sich zu Molekllen oder
gitterartigen Stoffen verbinden.

— Die beteiligten Elemente und die Art der Bindungen
determinieren die Eigenschaften der Stoffe.

— Es werden drei Arten der Bindung unterschieden:
Atombindung, lonenbindung und Metallbindung.

— Zusatzlich zu den chemischen Bindungen spielen auch
intermolekulare Wechselwirkungen eine Rolle, z.B.
Wasserstoffbricken.
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INTK Molekiilspektroskopie e Koo Wien

* Beispiele fur Atom-, lonen- und Metallbindung
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INTK Molekilspektroskopie biidenden Kimate Wien

e Elektromagnetische Wellen

— Transversalwellen aus gekoppelten elektrischen und
magnetischen Feldern.

— Die Wellenlange korreliert mit der Energie der Welle.

— Die moglichen Wechselwirkungen von Materie mit
elektromagnetischen Wellen hangt von deren Energie ab.
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INTK Molekilspektroskopie biidenden Kimate Wien

e Welle-Teilchen-Dualismus

— Licht kann sowohl Welleneigenschaften, als auch
Teilcheneigenschaften haben.

— Louis de Broglie 1924: massebehaftete Teilchen besitzen einen
Wellencharakter.

— Bedeutung bei Elektronenmikroskopen und auch Raman-
Spektroskopie.

Louis de Broglie |
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INTK Molekilspektroskopie bildenden Kiinste Wien
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INTK Molekilspektroskopie bildenden Kiinste Wien

* Methoden am INTK - Vergleich

r-UVv/Vis/NIR ER-FTIR
UV/Vis/NIR-Strahlung - mittlere Infrarotstrahlung -
Valenzelektronen Molekullschwingungen
charakteristische Absorption von charakteristische Absorption von
Licht, UV und NIR mittlerer IR-Strahlung
Raman

Visoder NIR Laser -
Molekulschwingungen

Inelastische Streuung von
monochromatischem Licht
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

* FTIR-Spektroskopie

Mittlere Infrarotstrahlung - Molekulare Vibrationen

Verbindungsspezifische Aborption von MIR-Strahlung —
verbunden mit Anderung des Dipolmoments
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

* FTIR-Spektroskopie - Anwendungsgebiete

Analyse von:
Pigmenten
Bindemitteln
Uberziigen
Klebstoffen

Verunreinigungen
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

* FTIR-Spektroskopie - Anwendungsgebiete

Identifizierung der Materialien schwierig bei:
Pigmenten ohne MIR-Absorption (z.B. Zinnober)
Raue Oberflache der Materialschicht

Vorhandensein von Uberziigen (z.B. Firnis)
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

» ER-FTIR

Messung der Reflexion eines
Goldspiegels
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

Reflexionsspektrum
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FTIR-Spektroskopie biidendan Konste Wien

Auswertung durch Vergleich mit Referenzspektren

Referenzspektrum von Pergament
Gemessenes Spektrum

Schulter
. ca. 1710 cm™!

absorptionindex
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FTIR-Spektroskopie bildenden Kiinste Wien

ER-FTIR-Analyse eines Manuskripts in der ONB
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

ER-FTIR-Analyse einer Urkunde im Germanischen Nationalmuseum Niirnberg
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FTIR-Spektroskopie biidenden Kinste Wien
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FTIR-Spektroskopie biidendan Konste Wien

ER-FTIR-Analyse einer Urkunde im Schloss Tratzberg in Tirol
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INTK FTIR-Spektroskopie

A.. kademie der
bildenden Kiinste Wien

ER-FTIR-Spektrum von MP20
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ER-FTIR-Analyse einer Urkunde im Schloss Tratzberg in Tirol
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A.. kademie der
bildenden Kinste

FTIR-Spektroskopie

Wien

Kramers-Kronig Transform-Spektrum von MP20
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FTIR-Spektroskopie

A.. kademie der
bildenden Kiinste Wien

Datenbanksuche Spektrum von MP20

O OPUS - Operator: Default (Administrator) - [Suchergebnisse - full_access.ows:2]

o Datei Bearbeiten Ansicht Fenster Messen Manipulieren Auswerten Anzeige Drucken Makro Validierung Einstellen 7?7

i @H-p WL ELL R, D el LR E

L2
i A

‘OPUS Dateimanager a - iSui)es'.tanz:nfl:r:rlmiinn

I Display - ful_aceess.ows: 1 » | Substanzname

IMPD0121 Hydrocerrusite, withi. |

T @R e,

' Charge

| Eintrag Nr.

| Bibliotheksname
Bibliotheksbeschreibu
:Cupyr\ghl

EI august_20_20_weit 10" 1
oz ] seancn

nerluisToRy

ET8 " Bugust_20_20_weit.1.0" 1

A s | searon|mstony|

Pb3(C0O3)2(0H)2

121

IRUG_2007_MP.S01
Mineral pigments
Benutzereigene Bibliothek

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""" V1 747.573,70.9519))

2000 3800 3400 3200 3000 2800

2600

2400 2200 2000 1800

1600 1400 1200 1000 800 500 400

3600
| HitNr. & Farbe | Hitqualitat | Substanzname | CAS Nummer | Molel | ~
3 |1 v . 160 IMP00121 Hydrocerrusite. with impuritie... |

2 . 156 IMPQ0127 Flake white. all basic lead ca...

3 [ ] 147 IMP00315 Kremnitz white. Forbes, displ

4 D 131 IMP00059 Lead (I} carbonate, basic, Al

‘5 I:‘ 116 IMP00131 Lead Il carbonate, basic. wf n..

3 =] 111 IMDANTIN T ~mA ihitn Al kacis © A rar i

| I S |
DAER_FTIR_Tratzberg_2022 Anfragespektrum

< > [ Display - full_access.ows:1 ﬁ Suchergebnisse - f_ulLacqe-;s.ﬂ_ws:Z [ 94
Driicken Sie F1, um Hilfe zu erhalten. |Keine Hintergrund-Aktivititen UF| NUM| RF| O

ER-FTIR-Analyse einer Urkunde im Schloss Tratzberg in Tirol

Block 3 - Materialanalyse von historischem Kulturgut

25



INTK FTIR-Spektroskopie bidendon Kinste Wien

Chemische Bildgebung — Imaging / Mapping
Zeigt die ortliche Verteilung chemischer Verbindungen

Chemische Bildgebung bei einem Griechischen Fragment mit dm FTIR-Mikroskop
LUMOS, Bruker Optics, Ettlingen, Deutschland
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INTK FTIR-Spektroskopie biidenden Kimate Wien

Chemische Bildgebung mittels Reflexions-FTIR-Mikroskopie —
Eisengallustinte

3
Bande 1660 cm'? Bande 1150 cm'?
Amid | von Pergament SO, von Eisengallustinte
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INTK Molekilspektroskopie bildenden Kiinste Wien

* UV/Vis/NIR-Spektroskopie

Ca. 360-1000 nm - Elektronenuibergange

Verbindungsspezifische Aborption von UV/Vis/NIR-Strahlung

» Anregung von Elektronen

Elektronen kehren wieder in den Grundzustand zuruiick, meist
unter Warmeabgabe

oder alternativ durch Fluoreszenz / Phosphoreszenz
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie el

 UV/Vis/NIR-Spektroskopie - Anwendungsgebiete

Analyse von:
Pigmenten
Farbstoffen

Tinten
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie el

 UV/Vis/NIR-Spektroskopie - Limitationen

Charakterisierung der Farbmittel schwierig bei:
Gemischten Farben
Fehlenden Datenbankspektren

Spektren gleichartiger Materialien kdnnen stark variieren
(z.B. Kupferpigmente, ...)
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INTK Molekulspektroskopie bildenden Kiinste Wien

* UV/Vis/NIR-Spektroskopie

Chemische Gruppen die sichtbares Licht absorbieren werden
Chromophore genannt

0 @]
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Indigo 6,6 -Dibromindigo
Purpurschnecke
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie el

* Prinzip

Detektor

7%

Probenoberflache
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie e e Wi

Diffuse Reflexion = Remission = R

die Remission einer Probe wird auf einen
Weildstandard bezogen (background)

R' = RProbe
RStandard

im UV/Vis/NIR-Spektrum wird R” gegen die
Wellenlange aufgetragen
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie

A.. kademie der
bildenden Kinste Wien

* UV/Vis/NIR-Spektrum
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie D Koo Wien

Auswertung durch Vergleich mit Referenzspektren
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie D Komat Wian

Reflexions-UV/Vis/NIR-Analyse eines osmanischen Manuskripts am INTK
)
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UV/Vis/NIR-Spektroskopie e e Wi

Reflexions-UV/Vis/NIR-Analyse einer Handschrift in der Hofjagd- und Riistkammer
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INTK Hyperspectral Imaging i [ Linste ian

* Hyperspectral Imaging (HSI)

Spezialanwendung der UV/Vis/NIR-Spektroskopie

> Flachendetektoren

Block 3 - Materialanalyse von historischem Kulturgut 38



INTK Hyperspectral Imaging D Koo Wien

HSI-Analyse einer Handschrift in der Hofjagd- und Riistkammer
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INTK Hyperspectral Imaging D Koo Wien

HSI-Analyse einer Handschrift im SchloR Tratzberg in Tirol
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Hyperspectral Imaging bildenden Kiinste Wien

HSI-Analyse einer Handschrift in der Hofjagd- und Riistkammer
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INTK Molekulspektroskopie - Ergebnisse  bidenden Kinste Wien

In Handschriften nachgewiesene Materialien

] Methoden
Material
RFA rFTIR [Raman
Pergament - v v
Kreide v v _i_,
cC
Silicate v Q
Kalkseife v v %
] v ED
Kleister 3
Bienenwachs v a-
Paraffinwachs v
Eisengallustinte v - v
c
Calciumoxalat - v Q
=)
Zinnober v v £
|_
Mennige v - v
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INTK Molekulspektroskopie - Ergebnisse  bidenden Kinste Wien

In Handschriften nachgewiesene Materialien

Material Methoden
RFA | rFTIR |Raman

Zinnober v v

Mennige v v

Eisenoxidrot v v v

Umbra v

Auripigment v v QC)

Atacamit v v 5

Indigo v v P

c

Azurit v v v é

Lapislazuli v v g

BleiweiR v v v .

Kaolin i v N
- RuR - - v

Gummi Arabicum - v -

Proteinbindemittel - - v
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INTK Molekiilpektroskopie e Koo Wien
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