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1. 药典要求

1.3000cm-1波数误差
≤±5cm-1

2.1000cm-1波数误差
≤1cm-1

1.仪器分辨率小于2cm-1

2.聚苯乙烯分辨率、分辨深度
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2. iS5性能指标

满足药典需求

•光谱范围：7800 – 350 cm-1

• 分辨率：优于0.8 cm-1 ，0.5cm-1可选

• 波数精确度：0.01 cm-1 at 2000 cm-1

•线性度:优于0.1%T(遵循ASTM1421)

• 信噪比： 45,000:1 peak to peak in one minute

http://www.google.com.hk/url?sa=i&rct=j&q=&esrc=s&frm=1&source=images&cd=&cad=rja&uact=8&docid=EVpF2p_NMcf7iM&tbnid=_MGNE06WTupwrM:&ved=0CAUQjRw&url=http://baike.soso.com/v61317074.htm;jsessionid=D9C423DE93CD3CA08CFBA638320D7BE7.n2&ei=8NNVU4ykMaHtiAfPtIG4AQ&psig=AFQjCNHkAegYGf78qdwV_byyUssnxIs3CA&ust=1398220125042534
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1)：研究型心脏

2）：实时监控系统（光源、干涉仪、检测器）

3）：数据可靠性极强

4）：高灵敏度的QCheck软件

5 ) ：光学设计适应多种操作环境

6) : 多种分析软件：SPECTA，TQ，Marco

7) ：光学部件免维护设计

8) : 智能附件-自动附件识别、自动参数设置、自动方法优化、预准直、自动性能诊断

3. iS5在制药中的卖点
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红外光谱法规遵循解决方案包括：

• iS5主机

• OMNIC 软件（主机已包括）

• OMNIC VP （ValPro） System Qualification

• OMNIC DS （Data Security）

• 性能认证标准品

4. 性能认证系统-红外光谱法规遵循解决方案
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OMNIC DS Software，Valpro（4Q） & 
Thermo Electron’s Security Administration Server

• 进一步加强了OMNIC功能，来满足
21CFRpart 11的要求, 功能包括:

➢系统验证

➢审计追踪

➢记录保存

➢访问权限

➢电子签名

➢人员培训
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访问权限控制

• 安全管理控制功能可以访问OMNIC
软件中所有的参数，结果，报告，谱
图等内容

✓基于现有的Windows用户或用户群

✓可以在本地管理， 也可以通过网络管理

• 运行OMNIC软件必须进行登录权限确认

✓ 登录信息必须与电脑登录信息匹配
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确保系统正确使用

• Security Administration 帮助设置OMNIC规程， 来确保正确使用
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建立记录

• OMNIC DS:

• 确保只有登录用户才能使用电子签名

• 电子签名

✓自动, 据OMNIC设置

✓需要审核， 确认.

• 通过Security Administration来设置电子签名的含义
备注

✓ 有预设或自定义可选

• 电子签名与光谱数据信息同时显示

• 电子签名的认证通过OMNIC DS中的“Verify File”
命令来执行
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保存系统和记录历史(1)

“Thermo Electron” 用户登录信息由Windows Event Viewer生成，单独存储在一个文件夹
中

Tracks program use and file events, even when OMNIC is not 
running!
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保存系统和记录历史(2)

归档和回溯包括:

• 数据采集信息

• 数据描述

• 仪器描述

• 采集错误

• 数据处理历史

• 当前数字签名状态

• 数字签名历史

• 实验信息

• 光谱质量测试结果

• 所有操作都以“操作者”，“日期
”， 和“时间”做标记

OMNIC 自动记录所有光谱操作

原始数据信息存储于谱图信息中，不能被编
辑，并随着谱图被转移保存到任何地方.  
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数据，记录的内容

• 光谱图文件spa；spg；csv等，以及嵌入的历史记录

• 配置文件 *.con OMNIC软件的各类配置，设置

• 实验设置文件，*.exp

• 定量方法 *.QNT

• 宏程序 *.MAC

• 时序程序 *.srs
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确保记录完整性

• OMNIC DS 提供数字化签名…Sign file；Verify file；Sign Spa。

• 提供签名加密

• 能检测出签名被更改的记录和信息

• 电子签名更安全更完整

• Security Administration OMNIC 规程确保记录完整性

• 防止文件被覆盖

• 自动保存谱图数据，操作不会因此中断

• 确保数据存储到指定的安全路径，指定不可更改路径

• 事件审计追踪

• 记录所有对数据的修改，删除，或者对程序的任何不合规操作

• 谱图数据的审计追踪

• 能指示出任何对数据的使用，修改或者覆盖等
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验证:  21 CFR Part 11 的重要要求

• 系统的管理者应该要建立系统验证方案来确保记录的可信度

• Thermo Fisher Scientific 的验证过程快速顺畅

• 根据ISO-9001 认证的产品开发流程来设计的软件认证

• Thermo Fisher Scientific 提供全面的认证软件及服务: Valpro软件

• 针对红外光谱仪（DQ; IQ; OQ; PQ)

− 硬件 （仪器的能量，信噪比，分辨率，线性度，稳定性等）

− 软件（软件的完整性，算法的正确性）

• 针对 OMNIC DS 软件

− IQ and OQ 规程

− 认证服务

“…所有的规程和控制应该包括:
(a) 系统验证确保准确性， 可靠性以及稳定一致性…”
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Valpro，系统认证软件

• 仪器性能确认iS5，iS10，iS50，iZ10，AEM等

• 智能附件性能的确认，Smart Accessories
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Valpro，系统认证软件

• 软件的确认，IQ
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Valpro，系统认证软件

• 可追溯的标准样品

• PS1.5MIL

• 有效期：机器内部的5年，外部的2年

iS5

外部使用的标准样品
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5. iS5在制药行业中的应用
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制药分析中的样品测量

红外光谱图的高度特征性，成为药品鉴定的重要依据

• BP、EP、JP、ChP均收载对照光谱：
• BP 2002 收载656个品种用对照光谱；
• JP 14 收载药品红外光谱图305幅；
• CP 收载药品红外光谱图1027幅。

对于大部分的药物而言：
唯一的分子结构式，唯一的红外谱图
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药品红外光谱集-制样方法
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固体粉末样品的鉴别实例

压片法

胆酸钠是利胆药，治疗胆囊炎、胆汁缺
乏、肠道消化不良等症
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固体粉末样品的鉴别实例

糊法

固体药品在测定时，如有晶型要求，应用IR对有效
晶型进行鉴别，并对无效晶型进行控制检查。一般
不采用研磨压片法，多采用糊法，但要对矿油（石
蜡油）峰与样品峰甑别。

氯沙坦钾---糊法(如石蜡油峰明显,应增加样品量或
与对照品一并测定)
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固体粉末样品的鉴别实例

不同晶型药物鉴定

三种不同晶型的扑热息痛（对乙酰氨基酚）



27 Proprietary and Confidential

固体粉末样品的鉴别实例

快速测试四种西米替丁药物晶型

Qcheck 软件模块能帮助识别
传统方法无法鉴别的不同晶型

或同分异构

• 同种药物, 不同晶型

以B为标准，A，C，D三个样品与其匹配度分
别为2%，83%，12%
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固体粉末样品的鉴别实例

以宏新为标准，
黄海药厂样品与其匹配度为82%
世康特药厂与其匹配度为75%
信谊药厂与其匹配度为66%
衡山药厂样品与其匹配度为44%

Qcheck 软件可以帮助提高鉴别精度及准
确性

Qcheck帮助分辨同一品名但是不同厂
家的样品

直接采集5个厂家的西米替丁

衡山0.2g

世康特0.2g

宏新0.2g

黄海0.2g

信谊0.2g
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固体粉末样品的鉴别实例-混合物鉴别

•

Specta 帮助提高红外光谱对混合物的鉴别能力

咖啡因

对乙酰氨基酚

阿司匹林

Specta软件分析某感冒药片, 分析出其中含有阿司匹林, 对乙酰氨基酚以及咖啡因, 并且可
以给出三种成分的谱图贡献百分比分别为52.73%, 21.72% 和25.55%
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固体粉末样品的鉴别实例-ATR法

• 粉末直接测样， 整个采集时间只需25秒

• 无需样品制备和前处理

• 适合各种液体和固体形态样品

• 耐酸碱，耐磨损，持久耐用

• 采样迅速

ATR采样方式无需样品制备和前处理
操作简单快捷

智能ATR

配有iD5 的iS5 红外光谱检测系统

红色谱图为ATR采样乙酰氨基酚粉末谱图
蓝色为对乙酰氨基酚标准谱图
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样品的鉴别实例- TQ软件药物中添加剂的定量测试

解决方案：iS5透射+TQ智能自动定量软件
咳痰净散中成药中苯甲酸的含量

工具栏
菜单栏 性能指数显示 状态指示 滚动条

窗口标签

向导按钮

参数输入
框
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样品的鉴别实例-液体样品

• 液体在液体池直接测样

• 无需样品制备和前处理

• 操作简单便捷

• 赛默飞红外更有众多采样方式可供选择

液体池可以方便直接测试液体样品

可变及固定光程液体池

配有液体池 的iS5 红外光谱检测系统

乙醇的样品谱图
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样品的鉴别实例- 药包材鉴定

多层结构的药包材鉴定通常需要通过处理将多层包材分离后进行测试
ATR更方便快捷
透射需要延展确保光谱不饱和

聚乙烯（PE）聚对苯二甲酸乙二醇酯（PET）

PVC
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• 透射样品仓

• 高灵敏度ATR附件

⚫ QCheck高精度识别技术

⚫ Specta混合物识别技术

⚫ TQ Analyst定量分析软件

大力提升鉴别能力
全面扩展样品适用范围

操作简单方便快捷

红外光谱全面快速药物分析检测方案
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6. 制药常规配置
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药品红外光谱集-制样方法
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制药常规配置

Nicolet iS5傅里叶变换红外光谱仪
912A0690 Nicolet iS5 FT-IR, KBr Windows

包括：OMNIC Lite FTIR Software
699-121000 Nicolet iS5 Chinese Syscon Kiti S5 中文标识
085-889900 Power Cord 3-Wire China Plug中国制式电源线
3Q验证系统

834-103500

ValPro Nicolet Series FT-IR System Qualification-

A4 Binder Nicolet傅里叶红外光谱仪ValPro验证系统
数据安全系统（选项）
833-040900 OMNIC DS 9 Data Security Software
如果以上两项均订购，可选配以下合并包

833-060100

ValPro/OMNIC DS Nicolet Series Combo 

Package-A4 Binder
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制药常规配置

液体样品
透射测试
附件

0018-012 25 mm 锁式液体样品架

7000-317 25 x 4 mm  KBr 窗片
或者

FT04-036 可拆卸样品池支架，含 Teflon 垫片 (0.015 - 0.50mm)

7000-452 32x3mm, Undrilled KBr 液体池窗片(后)

7000-467 32x3mm, drilled KBr液体池窗片(前)

粉末样品
测试附件

国内采购

12吨实验室压机

13mm 溴化钾压模

磁性样品架

玛瑙研钵

样品勺

溴化钾碎晶(瓶)

红外灯

ATR附件

869-172900 Nicolet iS5 iD7 ATR 光学基座

869-168800 iD7 ATR AR 金刚石晶体盘

或

869-168900 iD7 ATR XR 金刚石晶体盘
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服务科学，世界领先

Thermo Fisher Scientific

谢谢！


