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Zusammenfassung

In dieser Arbeit wird der Prozess des Baues eines Raman Spektrometers mit Nutzung des
Smartphones als Detektor gezeigt. Im Weiteren wird die Auswertung der aufgenommen
Spektral Bilder leicht ermdglicht, indem Software dafiir geschrieben wird, die diese Raman
Spektren umwandelt. Der Aufbau des Spektrometers wird aulerdem durch ein 3D-Modell
erleichtert. Das 3D-Modell und die Auswertungssoftware sind unter freien Lizenzen im

Anhang verlinkt.
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Einleitung

Wissenschaftlich zertifizierte Raman Spek-
trometer kosten zumeist iiber 15000 € [5, 6].
Da diese Spektrometer nicht nur fiir viele
kleine Aufgaben zu teuer sind, sondern auch
in diesen Féllen meist fiir die Anforderun-
gen iiberqualifiziert, haben sich kostengiins-
tige DIY Optionen ausgebildet [7]. Viele die-
ser glnstigeren Optionen kénnen allerdings
einen groflen Kostenfaktor nicht entfernen:
den Detektor, der Lichtintensitdt misst, und
die aufwendigen Linsen und Rayleigh Sperr-
filter.

Allerdings sind die meisten Smartphone-
Kameras mittlerweile auf einem Niveau ange-
kommen, das es ihnen ermdglicht, als ein De-
tektor in solch einem Aufbau genutzt zu wer-
den. Genauso kénnen die fragilen Laseropti-
ken ersetzt werden, indem statt der normalen
zuriickstreuende Geometrie (,,backscattered
geometry“ in [3]) eine rechtwinklige Geome-
trie benutzt wird. Beide Geometrien werden
in Abschnitt 3.1 auf Seite 7 erklart.

Dhankhar, Nagpal und Rentzepis [3] be-
schreiben einen moglichen Aufbau, der die-
se Methoden nutzt, in ,,Cell-phone camera
Raman spectrometer”. Insgesamt kostet er
nur ca. 50,5 US$ mit den Initial-Kosten des
Smartphones nicht eingerechnet. [3, Tabelle
i

Diese Reduktion des Preises ermdglicht die
Anwendung in verschiedenen Situationen, in
denen selbst ein nur ca. 2264 € teures [§]

openRaman ,starter Edition“ Spektroskop

zu teuer ist: Das Spektroskop kann also z. B.
auch in Schulen eingesetzt werden, da das
teuerste Element, die Kamera, von dem/der

Schiiler:in gestellt werden kann.

Das Ziel dieser Arbeit ist zum einen die
Reproduktion und Validierung der Ergebnis-
se aus [3]. Daraus folgend soll auflerdem eine
Anpassung des Spektroskops auf die mog-
liche Anwendung in schulischen Kontexten
erfolgen. Ermoglicht werden sollte dies durch
die Reduktion des Kaufpreises fiir die Schu-
le und eine Vereinfachung der Komponenten

und Auswertung fiir die Schiiler:innen.



Grundlagen des Themas
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Abbildung 2.1: Darstellung der verschiedenen
moglichen Uberginge eines Molekiils bei der
Absorption von Licht. Diese Abbildung ist Ab-
bildung 1.2 aus [2] nachempfunden.

Ramanspektroskopie ist eine der zur Struk-
turaufkldrung genutzten Methoden in der
Chemie, wird allerdings auch zur Identifi-
zierung unbekannter Substanzen oder der
Bestimmung der Konzentration eines Stoffes
genutzt. Da sich diese Arbeit hauptséchlich
mit der Identifizierung von Stoffen beschéaf-
tigt, wird nur diese beschreiben, wobei die
theoretischen Grundlagen natiirlich fiir jede

Anwendung gleich sind.

2.1 Theoretische Basis

Ferraro, Nakamoto und Brown [1] und Smith
und Dent [2] beschreiben in ihren jeweiligen
Biichern Introductory Raman Spectroscopy
bzw. Modern Raman Spectroscopy — A
Practical Approach die Funktionsweise der

Raman Spektrographie:

anti Stokes

Stokes

Einem Molekiil wird Energie in Form von
Licht zugefiigt, was fiir dieses Molekiil zur
Folge hat, dass es eine Anregung der Schwin-
gungszustinde in sogenannte virtuelle Zu-
sténde erfahrt. Die Energiedifferenz zwischen
den Schwingungszustédnden und der virtuel-
len Zusténde ist alleinig von der Energie der
Anregungsquelle (i. e. der bestrahlende La-
ser) abhingig.

Da diese virtuellen Zustdnde sehr instabil
sind, folgt in jedem Fall wieder eine Abgabe
von Energie und damit ein Riickgang in die
Schwingungszustinde. Wie in Abbildung 2.1
ersichtlich, ist die freigesetzte Energie — in
Form von emittierten Licht mit einer Wellen-
lange die der Energie entspricht — bei dem

Riickgang nicht immer gleich grofi.

Man unterscheidet deshalb dieses gestreu-

te Licht in drei Gruppen:

Rayleigh. Unabhéingig von dem initialen
Schwingungsstatus des Molekiils, ist es
moglich — und am wahrscheinlichsten —,
dass es genau die aufgenommene Ener-

gie wieder abgibt. Diese Streuung bein-

Schwingungs-
zustande
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haltet keinerlei Informationen, da sie
genau der Wellenlédnge der Anregungs-

quelle entspricht.

anti Stokes. Ein Molekiil wird von einem
angeregten Schwingungszustand in den
korrespondierenden angeregten virtuel-
len Zustand beférdert, gibt dann aber
die Energie wieder ab und landet auf
dem nicht angeregten Schwingungszu-
stand. Die Emission hat damit Ener-
gie des Molekiils aufgenommen und ist
in einen kleineren Wellenléngenbereich
verschoben worden. Diese Streuung ist
zumeist sehr unwahrscheinlich, da sie
voraussetzt, dass das Molekiil schon in
einem angeregten Zustand ist. Sie wird
mit steigenden Temperaturen allerdings
wahrscheinlicher, da diese das Molekiil

anregen konnen.

Stokes. Beginnend in einem nicht angereg-
ten Zustand wird das Molekiil in den
korrespondierenden virtuellen Zustand
erhoben. Bei der Emission des Lichts
wird dann allerdings etwas weniger Ener-
gie abgegeben, als aufgenommen wurde.
Dies hat sowohl zur Folge, dass das Mole-
kiil nun in dem angeregten Schwingungs-
zustand ist, als auch, dass das emittierte
Licht in eine groflere Wellenlénge ver-

schoben wurde.

2.2 Anwendung

Rayleigh Streuung, da sie die Energie beibe-
hélt, besitzt die Frequenz der einkommenden
Anregungsquelle. Diese wird meistens vy ge-
nannt [1, Seite 15].

Die beiden Raman Streuungen (Stokes und
anti Stokes) dagegen haben entweder Energie
verloren oder hinzugewonnen: Deshalb ist die
Frequenz des Stokes gestreutem Lichts vg —

v, und des anti Stokes gestreutem Lichts v+

Rayleigh

Stokes

anti Stokes

AP

o + AD

Erhéhende ©
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Abbildung 2.2: Relative Intensitat (dargestellt
durch die Hohe und Breite) von Stokes und
anti Stokes Streuung im Vergleich zu Rayleigh
Streuung. Diese Abbildung ist an Abbildung
4.3.2 aus [11] angelehnt.

Um. Wobei v, hierbei die Verschiebung der
Frequenz des Lichts ist (i. e. der Unterschied

der einzelnen Schwingungszusténde).

Deshalb wird in einem Raman-Spektrum
die Intensitit, das heifit die Menge an ge-
messenem Licht, gegen die Verschiebung der
Frequenz (v,,), in Wellennummern, aufgetra-

gen.

In der Spektrographie wird zumeist die
Einheit der Wellennummer, statt der Fre-
quenz, genutzt [1, Seite 3]. Die Wellen-
nummer ist allerdings keine anerkannte SI-
FEinheit. Sie ist mit

[SH]
Il
a ol

3
Il
<

definiert. Wenn diese Definition mit der For-

mel fiir die Frequenz kombiniert wird, erhélt

man:
c

v=—

A

—>f}-c:E

A

_ 1

U= —.

A

Wie bereits erwahnt, ist es iiblich die Ra-
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man Verschiebung in Wellennummern anzu-

geben. Die Einheit dieser ist: em™1.

Da sehr wahrscheinlich nur eine der bei-
den Stokes Streuungen in relevanten Massen
vorkommt (dargelegt in Abschnitt 2.1 auf
Seite 4), ist es sinnvoll sich fiir den Aus-
schluss entweder der Stokes oder anti Stokes
Streuung zu entscheiden, um eine konsistente

Achsenbeschriftung zu ermdéglichen.

Abbildung 2.2 auf der vorherigen Sei-
te zeigt die Beziehungen der verschiedenen

Streuungen zueinander.



Aufbau

3.1 Design

Wie schon kurz in Kapitel 1 auf Seite 3 er-
wahnt, ist das Design des Spektrometers auf
zwei Parameter fokussiert: Ein relativ giinsti-
ger und simpler, von komplexen Laseroptiken
entfernter Aufbau, der es dem Raman Spek-
trometer ermoglicht auch in Unterrichtssze-

narien angewendet zu werden.

Es gibt zwei hauptséichliche Ansatzpunk-

te, um die obengenannten Ziele umzuset-

zen:

1. Der Detektor muss notwendigerweise

das Smartphone sein, da es als einziger
Detektor zu einer hohen Wahrscheinlich-
keit bereits verfiighar ist, und deshalb
nicht zu den Materialien dazu gezahlt
werden muss. Damit werden die Kos-

ten des Detektors aus dem Gesamtpreis

2
®| entfernt.
Linse C|
Linse
Probe Probe e
Linse C | O Linse C | O
/ Dichroitischer
Spiegel —— Rayleigh-
Rayleigh-Sperrfilter —— —— Sperrfilter

Detektor
@ b

Abbildung 3.1: Vergleich der drei verschiede-
nen Raman Spektroskop Geometrien: Eine (a)
zuriickstreuende, (b) durchquerende oder (c)
rechtwinklige Geometrie. Die roten Strahlen
symbolisieren das direkt von dem Laser ausge-
sandte und Rayleigh gestreute Licht, die Grii-
nen das von der Probe Raman gestreute Licht.
Die Abbildung ist Abbildung 1 aus [3] nach-
empfunden.

C

2. Die Laseroptiken sind zum Teil redun-

dant, sofern der Detektor einer recht-
winkligen Positionierung (c¢) unterzogen
wird. In Abbildung 3.1 werden die ver-
schiedenen moglichen Geometrien ge-
zeigt. Wie in [3] erwahnt reduziert der

Aufbau nach (¢) die ankommende Ray-
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leigh Streuung, was es ermoglicht die
sowohl bei (a) und (b) notwendigen Ray-
leigh Sperrfilter zu entfernen. Die Re-
duktion des ankommenden Streulichts,
welche die Rayleigh Sperrfilter iiberfliis-
sig macht, reduziert allerdings auch das
ankommende Stokes (und anti Stokes)
gestreute Licht. Dies ist allerdings durch
eine langere Belichtungszeit und nach-
tragliche Entfernung der Rayleigh Streu-
ung (wie in Punkt 3 auf Seite 10 gezeigt)
auszugleichen, da eine sehr hohe Genau-
igkeit, bei den genannten Zielen, zu ver-

nachléssigen ist.

Da die Genauigkeit durch den — geringen —
Anteil der Rayleigh Streuung, die die Aufnah-
me stort, schon reduziert wurde, erscheint es
sinnvoll auch auf Kunststoffoptiken zu set-
zen, da diese sowohl gilinstiger als auch sicher

vor Kratzern sind.

3.2 Material

den

und Metho-

Die Materialien und ihre jeweiligen Preise
sind Tabelle 3.1 zu entnehmen. Insgesamt
kosten die Bauteile ca. 77,41 €.

Neben diesen genannten Materialien wird
auch noch eine Kiivette benétigt, die auf
allen vier Seiten klar ist. Dies ist notwendig,
um die rechtwinklige Geometrie nutzen zu

konnen.

Den ausgebreiteten Prinzipien aus Ab-

Name (Diameters, Brennpunktes, mitt. Dicke

schnitt 3.1 auf der vorherigen Seite folgend,
wird ein 3D Modell erstellt, welches als Platt-
form den Aufbau signifikant erleichtert. Ab-
bildung 3.2 zeigt dieses Modell und die ver-

schiedenen Teile.

Plano-konvexe Fokus Linse

Laser

Ko|||mat|ons Linse

Schiene fir Linsen/Halter

Abbildung 3.2: Das 3d Modell fiir den Aufbau.
Anhang A auf Seite 16 beinhaltet einen Link
zu dem OpenSCAD Quellcode. Abbildung C.5
auf Seite 23 zeigt das Bild in voller GroBe.

Diese gedruckte Plattform bringt mehrere

Vorteile mit sich:

Zum einen ermoglicht sie, als durch OpenS-
CAD parametrisiertes, d. h. mit Abhéngig-
keiten zwischen den einzelnen Gréflen der
Bauteile versehenes Modell, eine leichte An-
passbarkeit an abgednderte Bauteile (z. B.
ist der Aufwand einen 1cm langeren La-
ser zu nutzen, beschrinkt auf die Verdnde-
rung der Langenangabe des Lasers in der
measurements.scad Datei. Der Sockel, auf

dem der Laser ruht, wird dann automatisch

‘ jetziger Preis | originaler Kaufpreis

)
30mm Diameter Kollimator Linse (D30F30H3) 24,73 €
6mm Diameter Fokussierung Linse (D6F30H3)
Plano Konvex Kondensator Linse (D15F10H7.3)

Gitter 1200 Linien/mm 20x10x2mm
1875 532nm 50mw Laser

12,90€
6,69€ 3,40€
1,40€ 1,14€
17,68€ 20,59 €
31,86 € 39,38€

Tabelle 3.1: Liste aller Bauteile mit ihrer jeweiligen Namen, dem originalen Kaufpreis und dem
jetzigen Preis (Stand: Montag, 29. April 2024) um die mdglichen Preisfluktuationen zu zeigen.

Smartphone Halterung

abnehmbarer Gitter Halter
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1 cm langer um sich an die vergroferte Lange

anzupassen. ).

Zum anderen kann das Modell die Gro-
Benunterschiede der verschiedenen Teile aus-
gleichen: Der Sockel des Lasers ist auf ge-
nau der Hohe, die bendtigt wird, damit der
Laserstrahl die Mitte der Kiivette treffen
kann, die die zu analysierende Fliissigkeit
enthélt.

Die Linsen sind ebenfalls durch Stiele auf
eine Hohe gebracht, die es ermdglicht, dass
der Laserstrahl die Mittelpunkte der Linsen
durchquert. (Man beachte hierbei den etwas
langeren Stiel der kleineren Linse in Abbil-

dung 3.2 auf der vorherigen Seite.).

Natiirlich sind die einzelnen Hohen auch
an die Position der Smartphone-Linsen an-

gepasst.

Neben diesen Vorteilen, die sich alleine von
der Parametrisierung ableiten, sind andere

ebenfalls wichtig:

Die Linsen und die Smartphone-Halterung
sind mit Ankern versehen, die es ermdglichen
sie in der Schiene zu verschieben, um die ein-
zelnen Brennweiten aneinander anzupassen.
Ist dies geschehen, kénnen in die Locher, die
in der Schienen Wand eingelassen sind, ge-
nutzt werden, um diese zu fixieren. Hierbei
werden M5x20 Schrauben benutzt.

3.3 Kalibrierung

Vor der Auswertung werden die Brennpunk-
te der beiden Linsen aufeinander eingestellt,
indem man den Laser um 90° dreht, damit
er direkt auf die Mitte der Streuung einfan-
genden Linse leuchtet. Diese leichte Verande-
rung ermdglicht es, den Gitterhalter, der nor-
malerweise auf der Smartphone-Halterung

angebracht ist, gegen ein weifles Blatt Pa-

Abbildung 3.3: Das gebaute Modell. Abbil-
dung C.6 auf Seite 23 zeigt das Bild in voller
GroBe.

pier zu tauschen, auf dem sich dann die Fo-
kussierung des Lasers in Form eines griinen
Punktes ersichtlich macht. Hierbei werden
die Entfernungen zwischen den beiden Linsen
und zwischen der letzten Linse und dem Git-
ter so lange verdndert, bis der Laserpunkt
moglichst scharf zu sehen ist. Zum Eigen-
schutz, und um den Laserpunkt, der sonst
von dem Streulicht der Reflexion an dem Pa-
pier iiberdeckt wird, sehen zu kénnen, wird

eine Laserschutzbrille getragen.

Nach Befestigung der Linsen- und des
Smartphone-Halters durch die Schrauben
in der Schiene, wird der Laser wieder auf
den rechtwinklig positionierten Sockel ge-
setzt. Um nun den Laser selbst auf die Pro-
be zu fokussieren, wird dieser so weit nach
vorne bewegt, bis in der Kiivette (gefillt
mit Wasser) ein klarer Strahl ersichtlich ist.
Auch dies wird mit einer Schutzbrille durch-

gefiihrt.

3.4 Aufnahme
Die wirkliche Aufnahme des Spektral-Bildes

soll an dieser Stelle durch Wiederanbringung
des Gitters an dem Smartphone-Halter und
Einlage des Smartphones leicht vonstatten-

gehen.

Um die Aufnahmen zu machen wird die

OpenCamera [9] Anwendung auf einem Sam-
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sung A50 Smartphone genutzt. Sie wird
durch F-Droid [10] installiert. Die Einstel-
lungswerte (ISO, Verschlusszeit, etc.) werden
der Automatik iiberlassen, da keine nennens-
werten Unterschiede, durch Verdnderung, er-
sichtlich sind.

Abbildung 3.4: Aufnahme des Smartphones,
nachdem alle Schritte der Kalibrierung vollzo-
gen waren. Man beachte, dass das Gitter vor
der Smartphone-Kameralinse eine Aufspaltung
des Lichts verursachen sollte, diese Aufspaltung
allerdings nur minimal in der Verdopplung der
Linse erkennbar wird.

Abbildung 3.5: Aufnahme entnommen aus [3].
Man erkennt, im Gegensatz zu Bild 3.4, dass
hier eine Aufspaltung des Lichts stattfand.

Bild 3.4 zeigt eine der Aufnahmen, die
nach der Kalibrierung, aufgenommen wur-
den. Bild 3.5 hingegen zeigt eine Aufnahme,
welche aus [3] entnommen wurde. Mogliche
Griinde, woher diese Unterschiede in den Auf-
nahmen kommen, werden in Kapitel 4 auf

Seite 12 weiter erortert.

Da die Auswertung abseits der initialen
Bildaufnahme funktioniert, wird nachfolgend

Bild 3.5 exemplarisch ausgewertet.

10

3.5 Auswertung

Die Auswertung hélt sich nah an der Metho-

de, die in [3] vorgeschlagen wird.

Sie wird vollends durch ein Programm,

img2plot genannt, umgesetzt.

Die Auswertung ist in vier Schritte unter-
teilt (welche sich aus Anhang B auf Seite 18

ergeben):

1. Das Bild wird so oft um 90° gedreht,
bis die Spektrale Aufspaltung horizon-
tal vorliegt. Die Anzahl der Rotationen

miissen img2plot angegeben werden.

2. Das Bild wird in seine einzelnen Spalten
unterteilt. Fiir jede dieser Spalten wird
ein Medianwert aus ihren Pixeln errech-
net. Das Bild hat danach eine Héhe von
einem Pixel, behélt aber seine originale
Breite. Ziel dieses Schrittes ist es, mog-
liche Unreinheiten oder Lichteinschlage
des Bildes zu entfernen. Der Effekt die-
ser Normalisierung kann in Bild 3.6b

auf der néchsten Seite gesehen werden.

3. Mogliche Rayleigh Streuung wird am
linken Bildrand ausgeblendet, indem ei-
ne spezifizierte Anzahl von Pixeln ent-
fernt wird. Dies macht es moglich, sto-
rende Rayleigh Streuung aus dem re-
sultierenden Graphen zu filtern. In Ab-
schnitt 3.1 auf Seite 7 wird dargelegt,
warum der Verlust der niedrigen Wel-
lennummer Verschiebungen akzeptable
ist. Diese Ausblendung findet nur statt,

wenn sie explizit spezifiziert wird.

4. Das Bild, welches ab Punkt 2 als 2D
Représentation vorliegt, wird in Daten-
punkte fiir den resultierenden Graphen
umgewandelt: img2plot durchlduft hier-
bei die Pixel des 2D Bildes von links

nach rechts, normalisiert die Rot-, Griin-
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(a) Das Anfangsbild;

entnommen aus [3].

(b) Bild 3.6a durch Median Berechnung bereinigt und skaliert.
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(c) Der generierte Graph zu Bild 3.6b. Die ersten 20 Pixel wurden vor der Verarbeitung
entfernt, um die Rayleigh Streuung zu eliminieren. Generiert wurde dieser Graph mit dem
Befehl: img2plot ./anfangsbild.png --scale-height 200 --discard 20.

Abbildung 3.6: Die Schritte, die zur Auswertung des Spektral Bildes unternommen werden.

und Blauwerte (d. h. sie werden durch
ihren Maximalwert dividiert) und bildet
aus diesen dann ein gemeinsames arith-
metisches Mittel. img2plot gibt diese
dann vorformatiert als I/ TEX Code aus,
damit das Diagramm direkt in einem
(WTEX) Dokument eingebunden werden

kann.

Dieser Prozess ist exemplarisch in Abbil-

dung 3.6 dargestellt.

Da die Pixelzahlen vollig von der Qualitét,
in der das Bild aufgenommen wurde, abhén-
gen, ist es notwendig eine Eichung vorzuneh-
men. Um zu bestimmen, welche Pixel Distan-
zen welchen Wellennummer-Verschiebungen
zuzuordnen sind, wird ein Graph mit ei-
ner Substanz erstellt, von der ein Raman-

Spektrum vorliegt. Dann werden die Peaks

11

aufeinander verschoben, und eine Zuordnung

ist ablesbar.

Da aber die Aufnahmen in diesen Auf-
bau nicht nutzbar sind, ist eine Kalibrierung
auch nicht moglich. Diese ben6tigt ndmlich
notwendigerweise ein Spektral Bild, aufge-
nommen in derselben Qualitdt, um einen

Vergleich der Werte zu ermdoglichen.



Bewertung der Ergebnisse

Da die Ergebnisse nach der Aufnahme mit
denen aus [3] tibereinstimmen (bis auf die
Pixeldifferenzen, aber diese sind arbitrar),
ist nur die die Aufnahme des Spektral Bildes
zu untersuchen, denn die anderen Schrittes

funktionieren erfolgreich.

Bilder C.1 bis C.4 auf den Seiten 19-22
gehoren zu den Aufnahmen, die durch diesen
Aufbau erzielt werden kénnen. Bei der Be-
trachtung dieser Bilder fallt auf, was sie von
einem Spektral Bild (z. B. Bild 3.5 auf Sei-
te 10) unterscheidet: Eine Aufspaltung des
Lichts in die einzelnen Farbspektren durch
das Gitter findet nicht statt.

Durch Betrachtung des Gitters alleine
kann allerdings nachgewiesen werden, dass
dieses funktioniert. Wenn es vor einen La-
serstrahl gehalten wird, kann auf der auf-
treffenden Wand das typische Aufspaltungs-
muster wahrgenommen werden (Mehrere grii-
ne Punkte, welche die einzelnen Bauche der
interferierenden Laserwellen darstellen und
zwischen ihnen freie Stellen, die nichts zeigen,

da sich dort Knoten iiberlagern.).

Diese Aufspaltung ldsst sich aber erst
in etwa 1m Entfernung zu der angestrahl-
ten Wand beobachten, wohingegen die
Smartphone-Kamera in der Halterung nur
ca. 1 mm Entfernung zu dem Gitter hat (die
Wanddicke des Halters). Das Problem in die-
sem Fall ist, dass die Aufspaltung zu weit
gefichert ist, und deshalb eine langere Aus-

breitungsstrecke braucht, um tiberhaupt er-

sichtlich zu sein.

Diese Vermutung bringt allerdings ein wei-
teres Problem mit sich: Da das Smartphone
nur ca. 2mm breite Kameralinsen besitzt,
ist es naheliegend, dass die Aufspaltung bei
einem langeren Weg zu breit wére, und nicht

mehr aufgenommen werden wiirde.

Um diese Hypothese zu widerlegen, wird
eine Aufnahme mit einer digitalen Kame-
ra gemacht, welche eine Linse mit ca. 6 cm
Durchmesser besitzt. Diese Ergebnisse un-
terscheiden sich nicht von denen des Smart-
phones. Zu diesem Vergleich ist allerdings
anzugeben, dass keine Halterung fiir diese
Kamera existiert, die Entfernung und der
Winkel zu der Probe nur von dem Autor ma-
nuell, denen des Smartphones, angendhert

wird.

12



Diskussion

Die Arbeit als Ganzes hatte das Hauptziel
anhand der présentierten Ergebnisse aus [3]
ein kostengiinstiges Raman Spektrometer zu

bauen, was in Teilen auch gelungen ist:

Zum einen ist das Spektrometer an sich
gebaut worden, mit der in Kapitel 4 auf der
vorherigen Seite dargelegten Limitation, dass
es nicht in der Lage ist ein sinnvolles Spektral

Bild zu erzeugen.

Der in Abschnitt 3.2 auf Seite 8 festgestell-
te Preis von 77,41 € ist um ca. 30 € hoher, als
das Spektrometer, welches in [3] beschrieben
wird — dieses kostet nur 50,5 US$ (ca. 47€).
Allerdings sind 77,41 € auch eine starke Ver-
besserung zu den in Kapitel 1 auf Seite 3

erwahnten DIY Spektrometern.

Zum anderen ist die Auswertung — in dem
Rahmen, in dem sie beurteilt werden konnte
— in einem Kommandozeilenprogramm umge-
setzt und deckt sich mit den ausgewerteten
Werten von [3] (siehe dazu: Abschnitt 3.5
auf Seite 10). Dies belegt, dass die Auswer-
tungssoftware funktioniert, und folglich nur
der Mangel der Moglichkeit Spektral Bilder
aufzunehmen, die Anwendung dieses Spek-

troskop behindert.

Die erste Zielsetzung, die Ergebnisse aus
[3] zu reproduzieren konnte folglich nur in
Teilen erreicht werden (wobei in Kapitel 6
auf der nichsten Seite Vorschldge gemacht
werden, die eine volle Reproduktion mog-
lich machen konnten). Die zweite Zielsetzung,

ein Raman Spektrometer zu bauen, welches

potenziell im Unterricht eingesetzt werden
konnte, scheint an sich erfolgreich gewesen zu

sein, auch wenn es sehr erschwert ist:

1. Bei einem Preis von 77,41 € ist es nicht
wirklich realistisch, genug Kits fiir allei-
ne schon z. B. 10 Schiiler:innen anzu-
schaffen — die Bauzeit ist hierbei noch

nicht mal mit eingerechnet.

2. Schiiler:innen einen Laser der Klasse 3B
zu geben (der genutzte hatte 50 mW)
iiberschreitet die erlaubte Obergrenze
von Klasse 2 [4, Seite 5].

3. Da die Auswertungssoftware ,nur* ein
Kommandozeileninterface hat, ist sie
nicht gut fiir die Benutzung durch tech-

nisch ungeschulte Personen angepasst.
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Ausblick

Eine Nutzung im Unterricht, die in der
jetzigen Form unmoglich ist, scheint nicht
ausgeschlossen, wenn gewisse Veranderungen

vorgenommen werden:

Denn die in Kapitel 5 dargelegten Proble-

matiken konnen gelost werden:

Punkt 1 auf der vorherigen Seite wire um-
gangen, wenn nicht jede:r Schiiler:in ein ei-
genes Raman Spektrometer zur Verfligung
gestellt bekommt. Es reicht, wenn die Lehr-
kraft die Moglichkeit hat, dieses zu Bedienen
und den Schiiler:innen die Anwendung zu

zeigen.

Auch die in Punkt 2 erwédhnte Sicherheit
ist einhaltbar, indem ein sicherer Laser (d. h.
mit einer geringen Leistung) genutzt wird
und/oder eine Abdeckung fiir das Spektro-
skop als ganzes angewendet wird. Diese Ab-
deckung des Spektrometers ist, auch ohne die
genannte Sicherheitsaspekte sinnvoll, da die-
se ungewolltes Streulicht aus der Umgebung
reduziert und damit bessere Aufnahmen er-

moglicht.

Und Punkt 3 ist ebenfalls behebbar, da
Auswertungssoftware eine Zielgruppe ori-
entierte Bedienungsoberfliche bekommen

kann.

Sollte das Spektrometer an sich funktionie-
ren, bieten sich die Moglichkeiten, die schon
in [3] als zukiinftige Optionen genannt wur-

den an:

Zum einen ist ein solches Spektrometer in

der Lage auch in situ Ergebnisse zu liefern.
Dies wiirde die Identifizierung oder Bestim-
mung von Konzentrationen gewisser Stof-
fe ermoglichen, welche sonst aufwendig zu
dem Spektroskop transportiert werden miiss-

ten.

Wie auch von [3] schon vorgeschlagen,
konnte es in der weiten Zukunft moglich sein
diese Sensorik direkt in Smartphones ein-
zubauen, um diesen die Fahigkeit zu geben

Chemikalien direkt zu erkennen.
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Internetlinks

Abbildung A.1: Die digitale Version dieser Arbeit, als QR-code.

Diese Arbeit ist auch digital verfiigbar, was es moglich macht auf Referenzen zu kli-
cken: https://b-peetz.de/dead-trees/raman_spectrometer.pdf oder als QR-Code in
Abbildung A.1.

Die Auswertungssoftware (img2plot) ist unter der GPL-3.0-or-later Lizenz verfiighar

unter: https://codeberg.org/bpeetz/img2plot.

Das 3d-Modell unter der CC-BY-SA 4.0 Lizenz verfiigbar unter: https://codeberg.

org/bpeetz/raman_spectrometer.
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img2plot Code

Relevante Ausschnitte des Codes sind hier nochmal dargelegt, um direkte Referenzen zu

ermoglichen. Anhang A auf Seite 16 enthélt den Link zu dem ganzen Quellcode.

fn main() -> anyhow::Result<()> {
//

let image = make_image_type(rotate_image(args.rotate, image));

let vertical = average_vertical_lines(image);

let discarded = discard_first_pixels(vertical, args.discard)?;
let scaled = extend_to_height(args.scale_height, &discarded);
output_image (&discarded, "./vertical.png")?;

output_image (&scaled, "./scaled.png")?;

let latex_plot = transform_image_to_latex(discarded, args.standalone);
println! ("{}", latex_plot);
//

}

Abbildung B.1: Grundcode, der die verschiedenen Schritte von img2plot zeigt.
average_vertical_lines ist falsch benannt, da es in Wirklichkeit Mediane benutzt.
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Bilder in voller GroB3e

Abbildung C.1: Aufgenommenes Bild A
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ANHANG C. BILDER IN VOLLER GROSSE

Abbildung C.2: Aufgenommenes Bild B
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ANHANG C. BILDER IN VOLLER GROSSE

Abbildung C.3: Aufgenommenes Bild C
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ANHANG C. BILDER IN VOLLER GROSSE

Abbildung C.4: Aufgenommenes Bild D
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ANHANG C. BILDER IN VOLLER GROSSE

Laser Smartphone-Halterung  abnehmbarer Gitter Halter

Kivette

Kollimations Linse Schiene fir Linsen/Halter Plano-konvexe Fokus Linse

Abbildung C.5: Abbildung 3.2 auf Seite 8 in voller GroBe.

Abbildung C.6: Abbildung 3.3 auf Seite 9 in voller GroBe.
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