
기술 개요

서론
재료 식별은 많은 응용 분야와 업계에서 널리 사용되는 중요 품질 보증 또는 안전 관리 
분석입니다. 입고된 원재료의 정체를 확인하는 것은 오염되거나, 위조되거나, 부정확하게 
표기된 재료가 생산 과정에 투입되는 것을 막아줍니다. 이러한 분석은 최종 제품이 사용 
목적에 필요한 품질과 순도를 갖출 수 있도록 보장합니다. 제품 포장과 표기에서 오류를 
피하려면 완제품의 정체성을 확인하는 것도 마찬가지로 중요합니다. 따라서 재료 식별은 
대부분의 글로벌 약전과 같은 업계 표준에 기재된 요구사항입니다. 

푸리에 변환 적외선 분광기(FTIR)는 재료 식별 연구에 널리 사용되며, 대부분의 약전에서 
이러한 용도로 명시되어 있습니다. FTIR은 사용자가 빠르고 쉽고 확실하게 분석을 수행해, 
화합물을 식별할 수 있도록 하는 강력한 기법입니다. 

재료 식별 응용을 위한 Agilent Cary 630 
FTIR 분광기
FTIR용 Agilent MicroLab 소프트웨어를 사용하여 
빠르고, 쉽고, 믿을 수 있는 워크플로우를 수행하여 다양한 
시료 유형을 분석합니다.
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적합한 분석 기법을 사용한 미지 화합물의 식별은 오염 또는 제품 
문제를 탐색하는 데 도움이 될 수 있습니다. 이러한 분석은 또한 1차  
대응 담당자와 법 집행 기관이 독성 물질, 폭발물, 시판 약물 등과 
같은 유해물질 또는 불법 물질을 식별하는 데 사용됩니다. 

데이터의 유용성 때문에 여러 시료에 대한 재료 식별 워크플로는 
비전문가 사용자에 의해 일상적으로 수행됩니다. 따라서 빠르고 
간단하고 믿을 수 있는 분석, 그리고 오해의 위험 없이 쉽게 이해할 
수 있는 결과가 중요합니다. 

Agilent Cary 630 FTIR 분광기는 작은 크기의 유연한 고성능 
벤치탑 기기입니다(그림 1). 이 기기의 모듈형 설계는 실험실에서 
다양한 시료 유형 및 FTIR 응용을 위한 분석 시스템 설정이 
가능하도록 합니다. 교체가 가능한 Cary 630 FTIR의 다양한 
샘플링 모듈에는 투과, DialPath, TumblIR, 다이아몬드 Attenuated 
total reflectance(ATR), 게르마늄 ATR, 셀렌화 아연 ATR, 셀렌화 
아연 멀티바운스 ATR, 정반사, 확산 반사 등이 있습니다.

Cary 630 FTIR 분광기는 Agilent MicroLab 소프트웨어로 
제어되며, 이 소프트웨어는 그림 인터페이스를 통해 사용자에게 
시료 주입부터 보고까지의 분석 단계를 안내합니다(그림 2).  
이 소프트웨어는 설치된 샘플링 액세서리를 감지하고, 필요한 
설정을 적용하고, 샘플링 액세서리에 필요한 안내용 이미지를 
로드하는 과정을 자동으로 처리합니다. 결과는 색상 코드로 
표시되어 사용자가 데이터를 해석하고 필요한 추후 작업을  
할 수 있도록 합니다.

분석 시작1 그림 기반의 소프트웨어 
지침을 따름2 색상으로 구분된 실용적 

결과를 즉시 수신3
그림 2. Agilent MicroLab 소프트웨어의 직관적인 워크플로는 Agilent Cary 630 FTIR 분광기의 분석 결과에서 쉽게 답을 찾을 수 있도록 해줍니다. 그림을 통해 안내되는 이 
소프트웨어는 교육의 필요성을 줄여주고 사용자의 오류 위험을 최소화합니다.

이 기술 개요에서는 FTIR 재료 식별에 대한 여러 다른 접근법을 
소개합니다. 소개된 응용 사례는 Cary 630 FTIR과 MicroLab 
소프트웨어를 사용해 여러 시료 유형에 대해 빠르고, 간단하고, 
믿을 수 있는 재료 식별 워크플로를 수행하는 방법을 보여줍니다.

그림 1. 다이아몬드 ATR 샘플링 모듈을 갖춘 Agilent Cary 630 FTIR은 여러 분말의 
식별을 위해 사용됩니다. 
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미지의 물질을 식별하거나 시료의 정체성을 
확인하는 방법
라이브러리 검색
각 물질은 고유의 IR 스펙트럼을 가지고 있으며(일부 광학적 
이성질체와 긴 사슬 알케인 유사체 등의 존재는 예상해야 하지만), 
이는 해당 물질의 지문으로 간주할 수 있습니다. 미지 시료의 IR 
스펙트럼을 알려진 화합물의 스펙트럼 라이브러리와 비교하면, 
그림 3에 나와있듯이 미지의 시료를 식별할 수 있습니다(미지의 
시료가 스펙트럼 라이브러리에 있을 경우). 미지의 성분을 �지문�을 
통해 스펙트럼 라이브러리의 화합물 스펙트럼과 비교해 식별하는 
것은 확실한 식별(positive identification)로 불립니다.

스펙트럼 라이브러리는 수십, 수백, 수천 개의 스펙트럼을 포함할 
수 있습니다. 이 모든 스펙트럼을 수동으로 비교해 매치 결과를 
찾는 것은 종종 가능하지 않습니다. 따라서 자동으로 최고의 매치 
결과를 식별하는 검색 알고리즘이 개발되어 왔습니다. 재료 식별 
확인에 많은 스펙트럼이 포함된 대규모 라이브러리가 반드시 
필요한 것은 아닙니다. 포함 가능성이 높은 물질의 스펙트럼만이 
포함된 소규모 라이브러리도 특정 용도의 응용에서는 충분합니다. 
라이브러리의 크기와 무관하게 라이브러리 검색 알고리즘은  
�매치� 정체성을 통해 재료 확인 절차를 간소화합니다. 

시료 스펙트럼

라이브러리 검색

매치

그림 3. 미지 시료의 FTIR 스펙트럼을 알려진 화합물의 스펙트럼과 비교하면 
미지 물질을 식별할 수 있습니다. 이 워크플로는 �라이브러리 검색�으로 불리며, 
Agilent MicroLab 소프트웨어를 사용해 자동으로 수행 가능합니다. 

자동으로 각 라이브러리 항목에 대해 검색 결과 품질 지수(HQI)가 
계산됩니다. HQI 값은 측정된 스펙트럼 및 라이브러리 스펙트럼 
매치가 얼마나 잘 계산되었는지를 나타냅니다. HQI는 종종 재료 
식별 및 확인 워크플로에서 통과/실패의 기준으로 사용됩니다. 

Agilent MicroLab 소프트웨어를 이용한 라이브러리 검색
Cary 630 FTIR 분광기 및 애질런트 모바일 및 핸드헬드 FTIR 
시스템과 함께 제공되는 MicroLab 소프트웨어는 검색 방법 기반 
접근 방식을 사용합니다. 이 소프트웨어는 일단 검색 방법이 
설정되고 나면 다음 섹션에서 설명하는 바와 같이 FTIR 시스템을 
빠른 의사결정을 가능케 하는 턴키 솔루션으로 탈바꿈시킵니다.

그림 4. Agilent MicroLab 소프트웨어에서 라이브러리 검색 방법 및 검색 파라미터는 특정 식별 응용을 위해 맞춤 설정이 가능합니다. 결과 표시 설정 
역시 맞춤형으로 설정 가능하므로, 결과는 분석 및 보고가 쉽습니다. 
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검색 방법 설정
검색 방법 설정 과정에서 라이브러리 검색 방법은 식별 응용에 따라 
맞춤으로 설정할 수 있습니다.

 – 여러 라이브러리를 동시에 검색할 수 있습니다. 예를 들어 시료 
식별을 위한 참고 표준물질이 포함된 1개의 라이브러리와 반복 
등장하는 문제를 식별하기 위한 사양 밖 시료가 포함된 다른 
라이브러리를 동시 검색할 수 있습니다

 – 다양한 종류의 검색 알고리즘 선택이 가능합니다(Euclidean, 
absolute value, derivative absolute value, least square, 
derivative least square, correlation, derivative correlation, 
similarity, derivative similarity, extended correlation)

 – 스펙트럼 범위는 분석에서 제외할 수 있습니다
 – 최소 HQI와 최대 매치 수를 설정하면 관련 라이브러리 결과만 
표시됩니다

 – HQI를 바탕으로 한 결과의 색상 코딩으로 신뢰 수준을 정의할 
수 있으므로 오류로 이어질 수 있는 결과 간과의 가능성을 
줄이면서 사용자가 결과를 해석할 수 있도록 합니다

 – 추가 화합물 관련 정보 표시가 가능합니다(예: 유해성 정보)

분석 수행
MicroLab은 그림을 사용해 사용자를 샘플링(예: 고체 시료에서 
ATR Press를 어떻게 사용하는가)과 세척 절차를 포함한 분석의 
모든 단계로 안내합니다(그림 5). 홈 화면의 Start(시작) 버튼을 
클릭하면 분석이 시작됩니다.

데이터 수집 후 소프트웨어는 자동으로 라이브러리 검색을 실시해 
그림 6과 같이 사용자에게 라이브러리 최고 매치 결과를 알기 쉬운 
결과 표시 형식으로 제공합니다.

샘플링세척

미리 보기 및 시료 이름결과 검토

그림 5. Agilent MicroLab 소프트웨어의 영상 안내 인터페이스는 Agilent Cary 630 FTIR를 사용한 분석 과정을 쉽게 해주어, 교육의 
필요성을 줄여줍니다. 이 소프트웨어는 작업자가 기기 사용 시 보게 되는 상황을 그대로 보여줍니다. 데이터 수집 후 결과는 그림 6과  
그림 10에서처럼 알아보기 쉬운 형태로 직접 표시됩니다. 사용자가 결과를 확인한 후, 소프트웨어는 다음 분석을 시작해 연속적인 
분석 워크플로를 보장합니다. 
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라이브러리 및 라이브러리 관리
라이브러리 검색 품질의 상당 부분은 라이브러리 품질에 달려 
있습니다. 애질런트는 MicroLab 소프트웨어와 함께 사용할 
수 있는 다양한 종류의 바로 사용 가능한, 응용별 라이브러리를 
제공합니다. 

그림 7. Agilent MicroLab 소프트웨어의 라이브러리 관리는 빠르고 쉽습니다. 새 라이브러리는 몇 초 만에 생성 가능하며, 라이브러리 
내용은 필요할 때 업데이트가 가능합니다. 

그림 6. Agilent MicroLab 소프트웨어에서 라이브러리 검색 방법의 결과 화면은 이해하기 쉬우며, 비전문가 사용자도 결과를 검토하고 해석할 수 있습니다. 왼쪽: 라이브러리 매치 
결과 데이터는 목록 또는 목록 및 스펙트럼의 형태로 표시됩니다. 오른쪽: 옵션으로 유해성 정보 및 최초 처리 정보를 포함한 화학적 메타데이터 표시가 가능합니다.

스펙트럼 라이브러리는 또한 MicroLab 소프트웨어 내에서 쉽게 
생성, 유지, 관리할 수도 있습니다(그림 7). 새 라이브러리는 
몇 초 만에 생성 가능합니다. 스펙트럼은 라이브러리 생성 시, 
또는 그 이후 어떤 시점에든 결과 화면에서 바로 추가 가능합니다.
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응용 사례
응용 사례 1: 의약품의 재료 식별 확인
흔히 사용되는 3개 원료 의약품(API) 살리실산, 이부프로펜, 
니코틴산 및 부형제(α-cyclodextrin) 표준물질의 IR 스펙트럼을 
다이아몬드 ATR 샘플링 모듈을 갖춘 Cary 630 FTIR로 
수집하였습니다. MicroLab 소프트웨어 내에서 스펙트럼 
라이브러리를 생성하고 수집한 참조 스펙트럼을 라이브러리에 
추가하였습니다. 이 스펙트럼 라이브러리는 그림 8의 파라미터를 
적용한 라이브러리 검색 방법에 사용되었습니다.

재료 식별 확인 방법을 사용해 다양한 살리실산, 니코틴산, 
이부프로펜, α-cyclodextrin의 시료군을 분석하였습니다. 
MicroLab 소프트웨어는 모든 테스트 물질을 올바르게 식별하고 
확인하였습니다. HQI는 0.99238(살리실산), 0.99775(니코틴산), 
0.98641(이부프로펜), 0.98675(α-cyclodextrin)였으며, 유사도 
검색 알고리즘을 사용해 이론적으로 가능한 최고 수치는 1입니다 
(그림 9). 

그림 9. Agilent MicroLab 소프트웨어는 라이브러리 검색 결과에 색상 코드를 적용합니다. 색상 
코드는 결과 해석을 쉽게 해 주고, 오류로 이어질 수 있는 실수 가능성을 줄여줍니다. 스크린샷은 
녹색으로 표시된 α-cyclodextrin 결과이며, 이는 라이브러리 스펙트럼의 우수한 매치율을 나타냅니다.

그림 8. 의약품 API의 정체성을 확인하는 데 사용된 라이브러리 검색 파라미터입니다. Quality 
Critical Threshold(품질 중요 임계값) 및 Quality Marginal Threshold(품질 한계 임계값) 설정이 
결과 표시의 색상 코드를 정의합니다. 
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예시 응용 분석 2: 폴리머 시료 식별
다이아몬드 ATR 샘플링 모듈을 갖춘 Cary 630 FTIR을 사용해 
폴리프로필렌, 폴리카보네이트, 염화 폴리에틸렌, 폴리에틸렌 
테레프탈레이트, 폴리 염화비닐 등 5개의 다른 플라스틱 물질을 
분석하였습니다.

Agilent MicroLab 소프트웨어 내에서 Agilent FTIR 스펙트럼 
라이브러리 ATR 폴리머 및 폴리머 첨가제(제품 번호 G8045AA, 
옵션 106)를 선택하였습니다. 스펙트럼 라이브러리에는 7,974개의  
선택된 폴리머, 플라스틱, 폴리머 첨가제, 가소제, 포장재 
스펙트럼이 포함되어 있습니다. 

유사도 알고리즘을 통해 스펙트럼 라이브러리를 검색해 5개의 모든 
폴리머 시료가 HQI 결과에 표시된대로 올바르게 식별되었습니다. 
HQI 값은 0.98315(폴리프로필렌), 0.97298(폴리카보네이트), 
0.97212(염화 폴리에틸렌), 0.96238(폴리에틸렌 테레프탈레이트), 
0.98360(폴리 염화비닐)이었으며, 유사도 검색 알고리즘을 사용해 
이론적으로 가능한 최고 수치는 1입니다(그림 10). 

스펙트럼 수동 비교
미지 물질의 식별은 IR 스펙트럼 수동 비교를 통해서도 가능합니다. 
시료의 스펙트럼은 참조 물질의 스펙트럼과 시각적으로 
비교하거나, 관찰된 피크를 라벨링한 후 기록된 값과 비교할 
수 있습니다.

일반적으로 대부분의 스펙트럼 정보는 IR 스펙트럼의 지문 영역 
(대략 400~1,500cm–1)에서 발견됩니다. MicroLab 소프트웨어는 
이 지문 영역의 파수 확장 및 스펙트럼의 고에너지 영역 압축을 
가능케 합니다(그림 11). 스펙트럼의 확장은 보다 유의미한 지문 
영역을 더 쉽고 자세하게 조사할 수 있도록 합니다.

그림 10. 다이아몬드 ATR 샘플링 모듈을 갖춘 Agilent Cary 630 FTIR을 사용해 
얻은 매치 결과에 색상 코드가 적용되어 빠르고 명확하게 표시됩니다. 일상적이고 
정성적인 재료 식별 방법을 사용하면 높은 신뢰도의 폴리머 식별을 자동으로 
수행합니다.

그림 11. 물질의 IR 스펙트럼은 특정 작용기의 존재와 같이 물질 조성에 관한 귀중한 
정보를 제공할 수 있습니다. 종종 대부분의 유의미한 밴드는 IR 스펙트럼의 지문 
영역(대략 400~1,500cm–1)에서 발견됩니다. Agilent MicroLab 소프트웨어에서 
파수 확장 계수 적용이 가능하므로, 관심 스펙트럼 범위에 대한 보다 자세한 분석이 
가능합니다.
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응용 사례 3: 수동 스펙트럼 비교를 통한 API의 재료 식별 확인 
리팜피신(rifampin, 항생제 API)을 포함한 브롬화 칼륨(KBr) 
펠렛의 IR 스펙트럼을 투과 샘플링 모듈을 갖춘 Cary 630 FTIR을 
사용해 수집하였습니다. 4,000~2,000cm–1 범위에서는 스펙트럼 
정보가 거의 관찰되지 않았으며, 대부분의 밴드는 2,000~600cm–1의  
범위에서 발견되었습니다. MicroLab 소프트웨어의 그래픽 결과 
화면에서 대부분의 지문 영역은 확장되었으며(계수 2), 이보다 높은 
파수의 스펙트럼은 압축되었습니다(그림 12).

그림 12. 리팜피신의 IR 스펙트럼. 스펙트럼 검토를 돕기 위해 지문 영역이 계수 2를 적용해 높은 파수 영역보다 확장되었으며, 유의미한 밴드는 라벨링 처리되었습니다. 

스펙트럼을 확장함으로써 시료 스펙트럼을 중국 약전 위원회
(Chinese Pharmacopeia Commission)가 편찬한 의약품 적외선 
스펙트럼 Atlas의 참조 스펙트럼과 쉽게 비교할 수 있었습니다. 
유의미한 밴드는 라벨 처리되었으며, 소프트웨어는 자동으로 
스펙트럼 및 모든 라벨링된 피크를 포함한 PDF 보고서를 
생성합니다(그림 13).
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그림 13. Agilent MicroLab 소프트웨어의 결과 창에서 직접 PDF 보고서 생성이 가능합니다. 보고서는 시료 이름, 작업자 신분, 분석 세부 사항, 스펙트럼 전체, 확대 스펙트럼, 피크 
리스트 등 모든 유의미한 정보를 포함하도록 완전한 사용자 정의가 가능합니다.

결론
FTIR 재료 식별은 많은 업계에서 중요한 분석 작업입니다. 
이 개요에서는 다양한 시료 유형에서 Agilent Cary 630 FTIR이 
샘플링 모듈과 응용 특이적 방법을 통해 유연한 재료 식별 성능을 
발휘함을 보였습니다. 워크플로를 통해 단계별 지침을 제공하는 
Agilent MicroLab 소프트웨어를 사용하여 모든 방법 개발을 
간소화했습니다. 응용 사례는 소프트웨어가 어떻게 라이브러리 
검색 또는 스펙트럼 수동 비교를 통해 재료 식별 절차를 용이하게 
하는 방법을 보여주었습니다. 

직관적인 그림 위주의 안내를 제공하는 MicroLab 소프트웨어는 
배우기 쉬워 교육 필요성, 작업자 오류, 보고 시간 등을 줄여주며, 
이 모든 장점은 재료 품질 관리 테스트의 생산성을 높여줍니다.
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