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Kurzdarstellung 

Biomoleküle spielen in vielen Bereichen wie der Textilindustrie oder der Pharmazie 
eine wichtige Rolle. In allen Anwendungsgebieten müssen die Moleküle bestimmte Vo-
raussetzungen wie vollständige Reinheit oder Aktivität erfüllen, um eingesetzt werden 
zu können. In dieser Arbeit werden Enantiomere, Proteine, CO2 und die Rotalge 
Porphyridium purpureum mittels optischer Messtechniken untersucht. Zunächst erfolgt 
die optische Differenzierung von Enantiomeren aufgrund enantioselektiver Wechsel-
wirkungen mittels Raman-Spektroskopie. Die intermolekularen Interaktionen zwischen 
D-D-, L-L- und D-L-Enantiomeren ermöglichen zum einen eine Differenzierung zwi-
schen D- und L-Enantiomer und zum anderen eine Unterscheidung zwischen dem Race-
mat und Lösungen mit Enantiomerenüberschuss. Ferner ermöglicht die Kombination 
von Raman-Spektroskopie und multivariater Datenanalyse die Vorhersage des Mi-
schungsverhältnisses von D- zu L-Enantiomer. 
Raman-Spektroskopie und multivariate Datenanalyse sind auch für die Bestimmung der 
Veränderungen der Sekundärstrukturelemente von Proteinen geeignete Methoden. 
Strukturelle Veränderungen treten durch externe Einflüsse wie Temperaturschwankun-
gen oder pH-Wert-Änderungen auf. Die Strukturänderungen, wie z.B. Fibrillenbildung, 
können über optische Messtechniken und verschiedene Auswertemethoden bestimmt 
werden. Dies ist vor allem für die Untersuchung neurodegenerativer Krankheiten wie 
Parkinson oder Alzheimer von Interesse. Veränderungen in der Struktur von Proteinen 
gehen auch mit einem Aktivitätsverlust einher. Daher wird in dieser Arbeit weiterhin 
eine nicht-invasive Hochgeschwindigkeits-Breitband-Abschwächungsspektroskopie in 
Kombination mit multivariater Datenanalyse entwickelt, mit deren Hilfe es möglich ist, 
die Proteinaktivität inline vorherzusagen. 
Zudem finden Untersuchungen zu CO2, der Kohlenstoffquelle für photoautotrophe Or-
ganismen, statt. Dabei wird vor allem auf die CO2-Konzentration und deren Einfluss 
auf den pH-Wert in wässriger Lösung eingegangen, da hier die Prozesskontrolle und     
-optimierung von Algenkulturen im Vordergrund stehen. Raman-Mikrospektroskopie 
eignet sich auch in diesem Fall für die Vorhersage der CO2-Konzentration und des pH-
Wertes.  
In dieser Arbeit werden Biomoleküle mittels Raman-Spektroskopie in Kombination mit 
weiteren optischen Messmethoden und multivariaten Auswertemethoden analysiert. 
Damit wird gezeigt, dass diese Kombination möglicherweise für eine Prozesskontrolle 
und -optimierung geeignet ist. Aufgrund der nicht-invasiven und zerstörungsfreien 
Messtechniken sind Inline-Messungen möglich.  



Abstract 

Biomolecules play an important role in a various number of application fields like tex-
tile industry or pharmacy. In order to be used in a correct manner, in all different scopes 
of application those molecules have to fulfil certain requirements such as a high purity 
or a certain amount of activity. In this study, enantiomers, proteins, CO2 and the red 
algae Porphyridium purpureum will be examined using optical measurement tech-
niques. First, enantioselective interactions are used to differ enantiomers by Raman 
spectroscopy. A differentiation based on intermolecular interactions between D-D-, L-
L- and D-L-enantiomers allows on the one hand a differentiation between D- and L-
enantiomers and on the other hand between the racemate and solutions with enantio-
meric excess. Besides, the combination of Raman spectroscopy and multivariate data 
analysis provides the prediction of the mixing ratio of D- and L-enantiomer.  
Raman spectroscopy and multivariate data analysis can also be used for determining 
changes of the secondary structure of proteins. Structural changes arise from the influ-
ence of external factors like variations of the temperature or the pH. The structural 
changes, e.g., fibrillation of proteins, can be determined by optical measurement tech-
niques in combination with different data analysis tools. This is of utmost importance 
for the study of neurodegenerative diseases such as Parkinson’s and Alzheimer’s. Struc-
tural changes of proteins lead also to a decrease of enzyme activity. Hence, in this study, 
non-invasive high-speed broadband-attenuation spectroscopy is combined with multi-
variate data analysis to predict the enzyme activity. 
Moreover, CO2, the carbon source of photoautotroph organism, is studied. The scope is 
to determine the CO2 concentration and its influence on the pH in aqueous solutions 
since a process control and optimization of algal cultures is favoured. In this study, it is 
shown that Raman microspectroscopy is a very powerful technique to predict both the 
CO2 concentration and the pH in aqueous solutions. 
Summing up, in this study biomolecules are analysed by Raman spectroscopy combined 
with further optical measurement techniques and multivariate data analysis. The results 
indicate that this combination may be used for process control and optimization. Inline 
measurements will be possible, since the measurement techniques are non-invasive and 
non-destructive. 
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