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(54) Title: METHOD FOR DETERMINING THE PRESENCE OF A CHEMICAL COMPOUND WHICH IS HOMOGE-
NEOUSLY DISTRIBUTED IN A MEDIUM BY MEANS OF CROSS-CORRELATING A MEASURING SPECTRUM WITH
REFERENCE SPECTRA

(54) Bezeichnung: VERFAHREN ZUR BESTIMMUNG DES VORHANDENSEINS EINER IN EINEM MEDIUM HOMOGEN
VERTEILTEN CHEMISCHEN VERBINDUNG MITTELS KREUZKORRELATION EINES MESSSPEKTRUMS MIT REFE-
RENZSPEKTREN

(57) Abstract: The invention relates to a method for determining the identity or non-identity of at least one chemical compound V’
which is homogeneously distributed in a medium by a) irradiating the medium containing at least one homogeneously distributed
chemical compound V’ with analytical radiation of the variable wavelength A, and b) determining the spectral measuring function
T’(A) using the absorbed, reflected, emitted and/or scattered radiation. The inventive method is characterized by determining a cor-
relation function K (8A,¢’,¢) in accordance with equation (I), wherein K (8A.c’, ¢) represents the relative shift 6A of the functions
T’(A,¢) and I(A,c) and the concentrations ¢’ and ¢ of the at least one chemical compound V’and V dependent correlation; ¢’ represents
the concentration of the at least one chemical compound V’ of known or suspected identity which is homogeneously distributed in
the medium; ¢’ represents the concentration of the at least one chemical compound V of known identity which is homogeneously
distributed in the medium, I(A,¢) is the measuring function of the at least one chemical compound V’ which is homogeneously
distributed in the medium in the concentration ¢’, I(A,¢) is the comparative function of the at least one chemical compound V which
is homogeneously distributed in the medium in the concentration ¢’, and N is the scaling factor; and determining the identity and/or
non-identity of compounds V’and V in relation to each other using the correlation function K (8A,¢’,c).

(57) Zusammenfassung: Die vorliegende Erfindung betrifft ein Verfahren zur Bestimmung der Identitit oder Nicht-Identitét min-
destens einer in einem Medium homogen verteilten chemischen Verbindung V' durch: a) Bestrahlung des mindestens eine homogen
verteilte chemische Verbindung V' enthaltenden Mediums mit Analysestrahlung variabler Wellenlinge A und b) Bestimmung der
spektralen Messfunktion I'(A) anhand der absorbierten, reflektierten, emittierten und/oder gestreuten Strahlung, welches dadurch ge-
kennzeichnet ist, dass man gem#B Gleichung (I) eine Korrelationsfunktion K (8),¢' ,¢) bestimmt, wobei bedeuten K (A ¢, ¢) die von
der relativen Verschiebung 6\ der Funktionen I'(A,¢") und I(A,¢) und den Konzentrationen ¢' und ¢ der mindestens einen chemischen
Verbindung V' und V abhingige Korrelation, ¢' Konzentration der mindestens einen homogen im Medium verteilten chemischen
Verbindung V' bekannter oder vermuteter Identitét, ¢ Konzentration der mindestens einen homogen im Medium verteilten chemi-
schen Verbindung V bekannter Identitit, I'(A,c") Messfunktion des mindestens eine homogen verteilte chemische Verbindung V' in
der Konzentration ¢' enthaltenden Mediums, I(A,c) Vergleichsfunktion des mindestens eine homogen verteilte chemische Verbin-
dung V in der Konzentration ¢ enthaltenden Mediums und N Normierungsfaktor, und mit Hilfe der Korrelationsfunktion K (8A.c',c)
Identitdt oder Nicht-Identitdt zwischen den Verbindungen V' und V ermittelt.
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