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In dieser Arbeit werden verschiedene kommerziell erhältliche Halbleiter-
gassensoren im temperaturzyklischen Betrieb (engl. temperature cycled 
operation, TCO) in Hinblick auf die Vergiftung durch das zyklische Siloxan 
Octamethylcyclotetrasiloxan untersucht. Betrachtet werden dabei sowohl 
Einzelgase als auch Mischungen von VOCs (engl. volatile organic compounds) 
zur Messung in Raumluft. Die Auswertung der Daten erfolgt modellbasiert 
anhand des Sauerwald-Baur-Modells unter Einsatz der DSR-Methode (engl. 
differential surface reduction). Eingegangen wird dabei sowohl auf eine opti-
mierte und automatisierte Datenauswertung als auch auf die physikalischen 
und chemischen Prozesse auf der sensitiven Schicht sowie die entstehende 
Selektivität gegenüber Wasserstoff. Darüber hinaus werden physikalische 
und datenbasierte Methoden zur Stabilitätsverbesserung untersucht und 
untereinander kombiniert. Es wird ein Merkmal identifiziert, das aus dem 
Modell hergeleitet werden kann und den Sensorzustand in Hinblick auf die 
Siloxanvergiftung quantitativ beschreibt. Mit Hilfe dieses Merkmals wird eine 
modellgestützte Selbstkompensation des Sensorsignals demonstriert. Diese 
Kompensation kann sowohl auf Merkmalen für multivariate Datenauswertung 
erfolgreich übertragen werden als auch bei der Modellbildung aktiv berück-
sichtigt werden. Zwei der zentralen Erkenntnisse der Arbeit – die erzeugte 
Selektivität für Wasserstoff sowie die Quantifizierung des Vergiftungszustan-
des – werden anhand eines Feldtests unter realen Bedingungen demonstriert.
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“We should continue to use simple models where they capture enough of the core 

underlying structure and incentives that they usefully predict outcomes. When the world 

we are trying to explain and improve, however, is not well described by a simple model, 

we must continue to improve our frameworks and theories so as to be able to understand 

complexity and not simply reject it.” 

 

 

Elinor Ostrom (Nobel Prize Lecture, 2009) 
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Kurzfassung 
In dieser Arbeit werden verschiedene kommerziell erhältliche Halbleitergassensoren im 

temperaturzyklischen Betrieb (engl. temperature cycled operation, TCO) in Hinblick auf die 

Vergiftung durch das zyklische Siloxan Octamethylcyclotetrasiloxan untersucht. Betrachtet 

werden dabei sowohl Einzelgase als auch Mischungen von VOCs (engl. volatile organic 
compounds) zur Messung in Raumluft. Die Auswertung der Daten erfolgt modellbasiert anhand 

des Sauerwald-Baur-Modells unter Einsatz der DSR-Methode (engl. differential surface 
reduction). Eingegangen wird dabei sowohl auf eine optimierte und automatisierte 

Datenauswertung als auch auf die physikalischen und chemischen Prozesse auf der sensitiven 

Schicht sowie die entstehende Selektivität gegenüber Wasserstoff. Darüber hinaus werden 

physikalische und datenbasierte Methoden zur Stabilitätsverbesserung untersucht und 

untereinander kombiniert. Es wird ein Merkmal identifiziert, das aus dem Modell hergeleitet 

werden kann und den Sensorzustand in Hinblick auf die Siloxanvergiftung quantitativ 

beschreibt. Mit Hilfe dieses Merkmals wird eine modellgestützte Selbstkompensation des 

Sensorsignals demonstriert. Diese Kompensation kann sowohl auf Merkmalen für multivariate 

Datenauswertung erfolgreich übertragen werden als auch bei der Modellbildung aktiv 

berücksichtigt werden. Zwei der zentralen Erkenntnisse der Arbeit – die erzeugte Selektivität 

für Wasserstoff sowie die Quantifizierung des Vergiftungszustandes – werden anhand eines 

Feldtests unter realen Bedingungen demonstriert. 
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Abstract 
This work studies poisoning by the cyclic siloxane octamethylcyclotetrasiloxane on various 

commercially available semiconductor gas sensors in TCO (temperature cycled operation). 

Characterization measurements covering both – individual gases and mixtures of VOCs 

(volatile organic compounds) for room air monitoring – are conducted. The data is evaluated 

using the Sauerwald-Baur model and the DSR method (differential surface reduction), which 

was optimized and automated for this work. The physical and chemical processes on the 

sensitive layer as well as the resulting selectivity towards hydrogen are discussed. In addition, 

physical and data-based methods for improving stability are examined and combined. A feature 

is identified that can be derived from the Sauerwald-Baur model and that quantitatively 

expresses the sensor condition regarding siloxane poisoning. With the help of this feature, a 

self-compensation of the sensor signal is demonstrated. This compensation is successfully 

transferred to features for multivariate data evaluation or can be considered intentionally during 

model training. Two of the central findings of the work – the generated selectivity for hydrogen 

as well as the quantification of the poisoning state – are demonstrated in a field test in real world 

conditions. 
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