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Wer interpretiert IhreMesswerte? Viele
moderne Laborger�te erzeugen im-
mense Str�me digitaler Messwerte. Um
physikalische oder chemische Eigen-
schaften aus diesen Datenmengen ab-
zuleiten, ist meist der Einsatz chemo-
metrischer Techniken n�tig. In der
Regel werden zu Laborger�ten nutzer-
freundliche Software-Pakete gleich
mitgeliefert. Mit wenigen Mausbewe-
gungen lassen sich diese Pakete benut-
zen, ohne dass man die Wirkung der
Algorithmen auf unsere Messwerte
wirklich verstehen muss. Kann man
solchen Versuchungen widerstehen?
Interpretieren wir unsere Daten wirk-
lich noch selbst oder ,berlassen wir das
der Einfachheit halber einfach der
Software? Ist es nicht effektiver, die
berechneten Korrelationskoeffizienten
zu beurteilen als zun�chst zeitaufw�ndig
die physikalischen oder chemischen Ei-
genschaften in unseren Daten zu ,ber-
pr,fen? Dabei haben wir alle irgend-
wann einmal gelernt, dass eine verl�ss-
liche Voraussage zwingend auf einer
etablierten Ursache-Wirkung-Bezie-
hung basieren muss.

NIR-Spektroskopie, der Gegen-
stand dieses Buchs, ist ein typisches
Beispiel f,r die eben genannten Versu-

chungen. Der Titel des Buchs Interpre-
tive Near-Infrared Spectroscopy umreißt
den Inhalt und das Anliegen der Auto-
ren, Ursache-Wirkung-Beziehungen in
den NIR-Spektren zusammenzutragen.
Ohne best�tigte Ursache-Wirkung-Be-
ziehungen bleiben die Messwerte eben
erst einmal nur Zahlen ohne Aussage-
kraft. Erst die Interpretation der spek-
tralen Merkmale schafft die Grundlage
f,r das Verst�ndnis von Ursache und
Wirkung der molekularen Strukturen.
Spektreninterpretation ist die intellek-
tuelle Kernleistung hin zum analyti-
schen Verst�ndnis der Messergebnisse.
Dieser Sachverhalt ist im Vorwort des
Buchs deutlich herausgearbeitet.

NIR-Spektrometer erschienen in
den 1920ern auf demMarkt, lange bevor
die Spektrometer des Mittleren Infrarot
(MID) die Labore eroberten. Sp�ter
haben die Arbeiten von Karl Norris in
der US Drug Administration das Inter-
esse am NIR-Bereich wieder belebt,
jedoch fanden die bevorzugt landwirt-
schaftlichen Anwendungen des NIR
praktisch keine Beachtung in den aka-
demischen Forschungseinrichtungen.
Erst nach vielen weiteren Jahren ent-
stand die Theorie, mit deren Hilfe
schließlich das spezielle Schwingungs-
verhalten im NIR verstanden werden
konnte. Heute k�nnen die NIR-Spek-
tren sowohl auf empirischer als auch auf
theoretischer Basis interpretiert
werden.

Dieses Buch wendet sich eindeutig
an den praktisch arbeitenden Spektro-
skopiker. Der Titel Practical Guide to
Interpretive Near-Infrared Spectroscopy
ist v�llig korrekt. Von den 334 Seiten
des Buchs enthalten die ersten 111
Seiten Text, angereichert mit vielen
Spektren und Tabellen. Der große ver-
bleibende Teil beinhaltet eine Reihe von
Anh�ngen und einen ausf,hrlichen
Index. Von den Anh�ngen zeigt der
erste eine kurze NIR-Korrelations-
tabelle. Die folgenden drei sehr um-
fangreichen Anh�nge enthalten die
NIR-Spektren zahlreicher Verbindun-
gen, einige davon sogar als Verd,n-
nungsreihen. Der erste dieser Anh�nge
gibt die Spektren zwischen 10500 und
6300 cm�1 wieder, der zweite zwischen
7200 und 3800 cm�1, der dritte zeigt den
vollst�ndigen Bereich von 10500 bis
3800 cm�1. Alle drei Anh�nge enthalten
die gleichen Substanzen, manchmal in

etwas anderer Reihenfolge, manchmal
unter anderer Dberschrift. Auf alle F�lle
sind die Spektren aller 244 Verbindun-
gen leicht auffindbar, entweder ,ber
den alphabetischen Index (Anhang 6)
oder ,ber die Molek,lformel (Kohlen-
stoffzahl, Anhang 7). Die zwei restli-
chen Anh�nge enthalten sehr umfang-
reiche Spektren-Struktur-Korrelations-
tabellen, eine nach Wellenzahlen ge-
ordnet, die andere nach funktionellen
Gruppen in alphabetischer Ordnung.

Wie die Aufz�hlung der Anh�nge
zeigt, erf,llt der Inhalt des Buchs das im
Titel Versprochene: Es ist ein Leitfaden
f,r die Praxis. Sowohl die Materialien in
den Anh�ngen wie auch die Beschrei-
bungen der unterschiedlichen Struktur-
gruppen im vorhergehenden Teil sind
auf die Bed,rfnisse des Praktikers aus-
gerichtet. Als Strukturgruppen sind be-
schrieben: Alkane und Cycloalkane,
Alkene und Alkine, aromatische Grup-
pierungen, Hydroxy-enthaltende Grup-
pen, Wasser, Carbonyle, Amide, P-H
und S-H, Kohlenhydrate, Aminos�uren,
Peptide und Proteine, synthetische Po-
lymere und Gummi. Jeder Gruppierung
ist ein eigenes Kapitel mit Spektren,
Tabellen und einer Literaturliste ge-
widmet. Einige dieser Kapitel sind sehr
kurz (S-H und P-H), das l�ngste Kapitel
ist das ,ber die Hydroxy-enthaltenden
Gruppen.

Wer jemals versucht hat, ein
Schwingungsspektrum zu interpretie-
ren, musste erfahren, wie leicht man
durch unkritische Dbertragung der um-
fangreich verf,gbaren Daten von Ban-
denpositionen auf das untersuchte
Spektrum auf Abwege ger�t. Das gilt
vor allem, wenn es am grunds�tzlichen
Verst�ndnis des Schwingungsverhaltens
eines Molek,ls mangelt. Solches
Grundwissen wird ,blicherweise in
einer mindestens einsemestrigen Vorle-
sungsreihe vermittelt. Die Autoren
dieses Buchs haben den Stoff, der sonst
eine Monographie f,llt, in ein Kapitel
von 21 Seiten gepresst. Dieses Kapitel
ist in 26 Abschnitte unterteilt und erfasst
tats�chlich alle Themen vom Lambert-
Beerschen Gesetz bis hin zur Fermi-
Resonanz. Die richtige Auswahl der
theoretischen Aspekte, die f,r den
Praktiker wirklich unverzichtbar sind,
ist außergew�hnlich schwierig. Die
Aufgabe wurde von den Autoren sehr
gut bew�ltigt. Ich vermisse lediglich eine
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zufriedenstellende Erkl�rung des Lo-
kalschwingungsverhaltens, das gerade
so typisch f,r die NIR-Schwingungen
ist. Im Vergleich zur Auswahl der
Themen ist deren Kompression weniger
gut gelungen. Die gew�hlten Begriffe
sind nicht immer einheitlich oder ein-
deutig. Einzelne Erkl�rungen sind nicht
ganz korrekt. Echt verwirrend ist die
Darstellung der Schwingungs-Quanten-
zahl. Daf,r werden innerhalb weniger
Zeilen drei unterschiedliche Zeichen
verwendet.

Welche Position hat dieses Buch im
Vergleich zur Monographie Near-Infra-
red Spectroscopy – Principles, Instru-
ments, Applications (Wiley-VCH,
2002)? In dieser Monographie von
H. W. Siesler werden genau die im Un-
tertitel aufgef,hrten Problemkreise be-
schrieben: Grundlagen, Ger�te, An-
wendungen. Diese Monographie enth�lt
also weder eine Spektrensammlung

noch verallgemeinerte Regeln f,r die
Spektreninterpretation. Aus diesem
Grund haben beide B,cher ihren be-
rechtigten Platz im Regal des NIR-
Praktikers. Der Practical Guide erfasst
alle jene Strukturgruppen, die Beitr�ge
zu NIR-Spektren liefern, und er behan-
delt exklusiv die Interpretation. Er
sollte von allen, die ihre NIR-Spektren
mit chemometrischen Techniken aus-
werten, vor der Ausarbeitung der
Schlussfolgerungen konsultiert werden.
Damit l�sst sich die chemische Ursache-
Wirkung-Beziehung verifizieren, die
vom gew�hlten Software-Paket auf der
Basis der gemessenen Zahlenwerte
vorgeschlagen wurde.
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