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1.0.1 Capitulo 1

1. Primeros pasos con el software
OMNIC Paradigm

Bienvenido/a al software OMNIC Paradigm. Aprenda como instalar y actualizar el software o explorar opciones de software
y el uso basico del software OMNIC Paradigm para medir y analizar espectros.

En esta seccion:

1.1 Bienvenido/a al software OMNIC Paradigm .............. ... 5
1.2 Novedades de OMNIC Paradigm V2.3 . . . . . 8
1.3 Conceptos basiCOS Yy fUNCIONES ... ... .. 15
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1. Primeros pasos con el software OMNIC Paradigm

1.1 Bienvenido/a al software OMNIC Paradigm

El software de Thermo Scientific™ OMNIC™ Paradigm para escritorio y pantalla tactil es un paquete de software avanzado
para microscopia y espectroscopia FTIR disefiado para simplificar el modo de adquirir, procesar e interpretar datos y para
ayudar a trabajar en remoto y a colaborar con compafieros en todo el planeta.

1.1.1 Gestionar el trabajo nuevo y reciente desde el panel de

control

Con el nuevo panel de control del software OMNIC Paradigm, podra establecer y guardar sus parametros de medicion,
medir una nueva muestra, reanudar el trabajo reciente o ejecutar un diagrama de flujo automatizado, todo comodamente
desde la misma pantalla.

5 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



1. Primeros pasos con el software OMNIC Paradigm

Interfaz de pantalla tactil para pantalla tactil, la pantalla inicial ofrece muchas de estas mismas herramientas y funciones en
una interfaz intuitiva simplificada, que permite a los operadores centrarse en su trabajo y en las herramientas necesarias.

Para mas informacion

* “Configurary guardar opciones de medicién”

¢ “Medir una muestra”

e “Creary ejecutar su primer diagrama de flujo”

1.1.2 Procesar, analizar y examinar espectros en la vista

Spectra (Espectros)

Utilice la vista Spectra (Espectros) para procesar, analizar y examinar sus datos en profundidad. Aqui puede procesar los
datos, localizar y etiquetar picos, y optimizar la vista para poder comparar o analizar los espectros con mas facilidad.

El panel de resultados permite agregar o quitar un espectro rapidamente de la vista principal, examinar los detalles de cada
espectro o repasar el historial de cambios del espectro seleccionado.
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Para mas informacion

¢ “|dentificar una muestra desconocida con ATR”

¢ “ldentificar una muestra desconocida con transmision”

1.1.3 Automatizar tareas repetitivas con diagramas de flujo

Automatice sus tareas con un diagrama de flujo para estar seguro de que las mediciones se adquieren y procesan
exactamente de la misma forma un dia tras otro. Para crear o modificar un diagrama de flujo basta con arrastrar y soltar
mosaicos en el Editor de diagramas de flujo y luego, para ejecutarlo, hacer clic en un boton.

Los operadores que utilizan Paradigm para pantalla tactil pueden, importar y ejecutar una de nuestras pruebas de
rendimiento instaladas en fabrica o un diagrama de flujo personalizado directamente desde la pantalla inicial.

Para mas informacion

e “Creary ejecutar su primer diagrama de flujo”

¢ “Referencia de mosaicos de diagramas de flujo”
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1.1.4 Compartir el trabajo a distancia

Suba sus datos a la nube y utilice OMNIC Anywhere para ver, analizar o compartir datos a través de un PC, un ordenador
Apple o un dispositivo Android o0 iOS que esté conectado.

Con una cuenta Connect gratuita, puede medir muestras en el aula o el laboratorio, cargar los datos en su cuenta Connect
y ver, examinar o compartir los datos con otro dispositivo en su residencia o area de trabajo.

Para mas informacion

¢ Ver los datos con la aplicacion OMNIC Anywhere

1.2 Novedades de OMNIC Paradigm v2.3

Con la versién 2.3 del software OMNIC Paradigm, si dispone del paquete de la serie temporal, puede adquirir datos de la
serie temporal e identificar rapidamente los componentes en su muestra, asi como importar datos del instrumento de TA
para consultar mas informacion incluso acerca de la muestra. Las nuevas herramientas de procesamiento le proporcionan
mas mecanismos para explorar sus datos.

Para obtener una lista completa de nuevas funciones y problemas resueltos, consulte las notas de version.

1.2.1 Adquirir datos de la serie temporal

Con un analisis de serie temporal, ahora puede medir una serie de datos para identificar y analizar los cambios a lo largo
del tiempo, como en un analisis de TGA o GC.
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1.2.2 Identificar componentes en los datos de serie temporal

Seleccione Search (Busqueda) en sus analisis de serie temporal para identificar componentes en los datos. Esta busqueda
es como Mercury TGA en el software OMNIC y emplea MCR y busquedas multicomponente para mostrarle qué
componentes aparecieron durante el analisis y cuando estuvieron presentes.
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1.2.3 Importar datos de TGA

Si esta adquiriendo datos de TGA con un analizador de instrumentos TA, puede importar un archivo de TGA para anadir el
peso, la temperatura y el peso derivado a sus perfiles.
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1.2.4 Importar los estandares de cualificacion

Con la nueva herramienta de estandares de cualificacion, puede importar archivos de estandares DST y QDF y hacer un
seguimiento de los detalles clave acerca de sus estandares, como las fechas de caducidad y los numeros de serie,

comodamente en el software.
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1.2.5 Linearecta

Utilice la herramienta de la linea recta en el menu Processing (Procesamiento) para sustituir una region del espectro con
una linea recta. Al igual que con la herramienta para excluir regiones, es util para eliminar las caracteristicas no deseadas

de su espectro.
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1.2.6 Adquirir mediciones de un unico punto en la vista de

microscopio

Cuando se emplea la vista de microscopio, utilice la funcion Auto Sample (Muestra automatica) para adquirir datos en el
punto que se muestra en ese momento en la vista actual. La nueva medicion se agrega automaticamente a la lista de

mediciones de su panel de control.
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1.2.7 Aplicar la correccion atmosférica después de la
adquisicion

Con mediciones simples, ahora puede aplicar la correccion atmosférica después de completar la medicion. Previamente,
solo podia aplicar la correccion antes de medir los datos.

1.2.8 Agregar muchos espectros a una biblioteca a la vez

Ahora puede agregar muchos espectros a una biblioteca personalizada a la vez. Antes, solo podia agregar un espectro

cada vez a una biblioteca.
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1.3 Conceptos basicos y funciones

En esta seccion se introducen los conceptos principales del uso del software OMNIC Paradigm. La informacion de esta
seccion le ayudara a adquirir conocimientos esenciales del software OMNIC Paradigm a fin de que pueda aprovechar
todas las funciones y herramientas para analizar sus muestras.

1.3.1 Conceptos basicos del software OMNIC Paradigm

Conocer los conceptos principales del software OMNIC Paradigm le ayudara a ser mas eficaz y eficiente a la hora de
adquirir, analizar y generar informes de los datos espectrales.

Aunque pueda personalizar el software OMNIC Paradigm para adaptarlo a sus necesidades concretas y en ocasiones no
realice todos los pasos, el siguiente es el proceso mas comun que se sigue:

Trazar el plan del proyecto

Antes de comenzar con el software, es importante tener claros los objetivos del proyecto. La planificacion previa ayuda a
decidir qué tipo de procesamiento y analisis es el mas adecuado para el trabajo, qué parametros de medicion daran los
mejores datos y como aumentar la eficiencia de los procedimientos.

Antes de adquirir datos deberia ser capaz de responder a estas preguntas:
¢ ;Cuales son los objetivos de este proyecto?

Por ejemplo, puede que desee identificar una muestra desconocida o verificar que la muestra cumple las normas. Con
el software OMNIC Paradigm puede realizar distintos procesos y pasos analiticos en funcién de como utilice los datos.
Los objetivos mas comunes son:

¢ |dentificar una muestra pura

 |dentificar los componentes de una mezcla

¢ Verificar que una muestra se ajusta a las especificaciones
¢ Cuantificar los componentes de una muestra

¢ ¢COmo voy a medir la muestra?

Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific
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El software OMNIC Paradigm admite el uso de una gran variedad de accesorios de muestreo espectrométrico y
técnicas de medicion.

Consulte en “FTIR Sample Handling Techniques” (Técnicas de manipulacion de muestras FTIR), en la Academia de
espectroscopia FTIR, el debate completo sobre eleccion del mejor método de adquisicion para su trabajo concreto.

¢ ¢Se trata de ciertas mediciones puntuales o conformaran un procedimiento habitual y repetido?

Si desea automatizar un procedimiento de rutina, puede crear un diagrama de flujo. Con un diagrama de flujo puede
especificar parametros para la adquisicion de datos, proporcionar instrucciones a los operadores y definir con
antelacion el procesamiento, la generacion de informes y el archivado de los datos. A partir de ese momento, usted y
los demas operadores podran utilizar el diagrama de flujo para realizar procedimientos con la seguridad de que
siempre incluiran los mismos pasos.

Si necesita una guia detallada para crear un diagrama de flujo nuevo, consulte “Acerca de los diagramas de flujo”

Adquirir datos

Una vez establecido el plan para adquirir y trabajar con los datos, estara listo para comenzar a medir muestras. Por lo
general, para medir una muestra y adquirir los datos, se siguen estos pasos:

1.

2.

Prepare el espectrémetro, el accesorio de muestreo y la muestra que se debe medir.

Antes de comenzar, asegurese de tener preparados el espectrometro, el accesorio de muestreo y la muestra. Este
paso incluye comprobar que el espectrometro se ha calentado y funciona bien, que el accesorio de muestreo esta
instalado y que la muestra esta preparada.

Los pasos concretos para preparar el espectrometro y accesorios dependen del instrumento y de la muestra que se
utilicen. Consulte los detalles especificos en las guias del usuario y tutoriales del instrumento. O bien, consulte la
informacién sobre la manipulacion y medicion de muestras en la Academia de espectroscopia FTIR.

Tenga presente que debe medir el fondo sin tener la muestra presente. El momento mejor para adquirir un espectro de
fondo varia segun el tipo de muestra que se vaya a medir.

Seleccione o modifique los parametros de medicion.

Una vez que esté preparado el instrumento, puede ajustar las opciones para indicar como adquirira y procesara los
datos el software asi como para configurar el espectrometro. Puede seleccionar parametros guardados en un menu
del panel de control o modificar los parametros por separado para cada medicion particular.

Consulte en “Configurar y guardar opciones de mediciéon” la informacién sobre como modificar y guardar parametros
de medicion.

Mida el fondo.

Cuando se mida una muestra, el espectrémetro registra datos de la muestra y del entorno del espectrometro. Para
estar seguro de que el espectro de muestra representa Unicamente a su muestra, sin datos del entorno del fondo,
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debe medir el fondo. A continuacion, el espectro de fondo se compara (o contrasta) con el espectro de muestra y
reconoce los datos del fondo, dejando exclusivamente datos de la muestra.

Consulte en “Medir el fondo” la informacion sobre cuando y como adquirir un espectro de fondo.
4. Mida la muestra.

Por ultimo, puede medir la muestra. Durante la medicién, puede mostrar una vista previa del espectro y precisar mejor
los parametros de medicién antes de continuar. Siindica un tipo de analisis en los parametros, los datos se
procesaran automaticamente tras su adquisicion.

Una vez adquiridos los datos, puede ver y examinar el espectro en la vista espectral.

Procesar datos

Después de medir la muestra, suele ser conveniente procesar los datos para que sea mas facil analizarlos o compararlos
con otros espectros. El software OMNIC Paradigm puede ayudarle a corregir ciertos problemas frecuentes de los espectros
como los siguientes:

¢ Una linea base inclinada, curvada, desviada o no deseada

¢ Picos oscurecidos por ruido en los datos

¢ Variaciones en la profundidad de penetracién de una medicion de ATR
¢ Picos totalmente absorbentes por grosor excesivo de una muestra

* Problemas causados por CO, o0 H,0 en la atmoésfera

Analizar la muestra

El software OMNIC Paradigm cuenta con herramientas disefiadas para ayudar a realizar analisis comunes y examinar los
datos espectrales en profundidad. Estos son algunos tipos comunes de analisis:

+ |dentificar una muestra o mezcla desconocida

Para identificar una muestra desconocida o los componentes de una mezcla, compare el espectro de su muestra con
los espectros de referencia que hay guardados en bibliotecas espectrales. Las bibliotecas espectrales son grupos de
espectros recogidos y suelen contener informacién adicional sobre los compuestos almacenados. Las bibliotecas se
pueden crear, pero también se pueden comprar. Al realizar una busqueda multicomponente o de correlacion, el
software busca en las bibliotecas almacenadas espectros que sean similares al espectro de su muestra e indica el
grado de coincidencia de los espectros encontrados.

Para obtener mas informacion sobre las bibliotecas espectrales, consulte “Gestionar bibliotecas espectrales”
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Para obtener mas informacion sobre la identificaciéon de una muestra desconocida, consulte “ldentificar una muestra
desconocida con ATR”

Verificar los composicion de una muestra

Comprobar que una muestra se ajusta a las especificaciones resulta muy sencillo con QCheck (CCalidad). Con
CCalidad puede comparar dos espectros seleccionados, o bien uno o0 mas espectros con un espectro de referencia o
grupo espectral. Los resultados de CCalidad muestran el grado de similitud entre los espectros con un valor de
coincidencia de entre 0,0 (ninguna similitud) y 1,0 (los espectros son idénticos).

Buscar las concentraciones de componentes de una muestra

Los métodos de analisis cuantitativos que se hayan creado con el software TQ Analyst se pueden utilizar en el
software OMNIC Paradigm. Puede seleccionarlos y ejecutar el analisis cuantitativo desde el panel de control de
OMNIC Paradigm.

Realizar un analisis profundo personalizado

El software OMNIC Paradigm cuenta con numerosas herramientas para ayudarle a estudiar a fondo los espectros. Por
ejemplo, la herramienta Find Peaks (Buscar picos) le permite identificar y etiquetar picos, pero también puede sustraer
un espectro de otro o realizar otras operaciones con la matematica espectral.

Generar informes y guardar datos

Cuando haya adquirido, procesado o analizado los datos, es probable que desee guardarlos o compartirlos. Con el
software OMNIC Paradigm puede personalizar el modo de almacenar o exportar los datos.

Exportacion de informes

Cuando desee compartir los datos, puede generar informes automaticamente por medio de plantillas. Las plantillas
pueden incluir resultados de las busquedas en bibliotecas, entre otros, y pueden utilizarse para enviar datos
directamente a Microsoft Word, Excel, or PowerPoint.

Almacenamiento de datos

El software esta configurado, por omision, para almacenar datos en la base de datos del servidor MariaDB, pero se
puede configurar para otras bases de datos, como de Oracle o Microsoft SQL Server.

Ademas, los parametros, espectros y diagramas de flujo se pueden exportar como archivos, que también podra
almacenar, compartir o guardar en copias de seguridad.

Para obtener informacion sobre las opciones de seguridad de los datos del software OMNIC Paradigm, consulte
“Conformidad con norma 21 CFR Parte 11”.

Thermo Scientific Guia del usuario del software OMNIC Paradigm

18



1. Primeros pasos con el software OMNIC Paradigm

1.3.2 Pasos siguientes

Es posible que no utilice siempre todos los pasos del proceso descrito aqui, pero conocer todo el proceso y las funciones
que le ofrece el software OMNIC Paradigm le permitira obtener mejores resultados.

A continuacion, dispéngase a medir sus primeras muestras, a revisar la configuracion del espectrémetro o a crear un
diagrama de flujo para automatizar sus procedimientos de rutina.
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1.3.3 Opciones del software OMNIC Paradigm

El software OMINIC Paradigm cuenta con tres interfaces distintas para adaptarse a sus dispositivos o tareas, y se
empareja con otro software de Thermo Scientific para facilitar el desarrollo y la ejecucion de métodos cuantitativos asi
como para proteger y examinar sus datos.

Interfaces del software OMNIC Paradigm

Puede pasar entre las interfaces de pantalla tactil y de escritorio del software OMNIC Paradigm segun convenga mas a su
dispositivo u objetivos.

Interfaz de pantalla tactil

Figura 1-1: La simplificada interfaz de pantalla tactil agiliza los analisis.

La interfaz de pantalla tactil esta optimizada para pantallas pequefas, como la opcional del espectrometro Thermo
Scientific™ Nicolet™ Summit.

Utilice la interfaz de pantalla tactil para medir y analizar muestras o para ejecutar diagramas de flujo en una interfaz agil y
simplificada.
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Interfaz de escritorio

Figura 1-2: La interfaz de escritorio incluye una gama de funciones y herramientas mas amplia que permite realizar
mediciones y analisis mas complejos.

Utilice la interfaz de escritorio cuando trabaje desde una pantalla mas grande y necesite funciones adicionales que no
estan disponibles en la interfaz de pantalla tactil, como el Editor de diagramas de flujo o la seleccion de herramientas de
procesamiento y analisis espectrales.

Conecte el espectrémetro Summit a un monitor externo y a un ratén y teclado USB para asegurar una experiencia 6ptima
con la interfaz de escritorio.

Interfaz de operador

La interfaz de operador se utiliza para ejecutar diagramas de flujo cargados desde paquetes y para gestionar paquetes.
Tras abrir un paquete, los operadores se encuentran con una interfaz sencilla disefiada especificamente para ejecutar
diagramas de flujo de paquetes.
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Para obtener detalles sobre el uso de la interfaz de operador y el desarrollo de soluciones personalizadas, consulte
“Soluciones personalizadas”.

Cambio entre interfaces

Aunque el software de escritorio y de pantalla tactil estan optimizados para distintos dispositivos y tareas, es posible pasar
entre unay otra en cualquier momento.

o

¢ Para cambiar entre las interfaces de pantalla tactil y de escritorio

¢ Para cambiar del escritorio a la pantalla tactil, seleccione Configure > View > Touchscreen (Configurar > Ver >
Pantalla tactil).

El software se cerrara un momento y volvera a abrirse mostrando la interfaz de pantalla tactil.

* Para cambiar de la pantalla tactil al escritorio, en la pantalla de inicio seleccione Switch to Desktop (Cambiar a
escritorio) en el menu.

El software se cerrard un momento y volvera a abrirse mostrando la interfaz de escritorio.

Emparejar OMNIC Paradigm con otros software de Thermo Scientific

El software OMNIC Paradigm es compatible con otros programas de software de Thermo Scientific, con lo que aumenta la
flexibilidad, y la seguridad de los datos y analisis cuantitativos.
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Software de andlisis cuantitativo

Empareje el software OMNIC Paradigm con el software TQ Analyst™ version 9.8 o posterior y podra desarrollar y ejecutar
métodos de analisis cuantitativos que puede utilizar en el software OMNIC Paradigm.

e TQ Analyst EZ Edition
¢ TQ Analyst Professional Edition

Consulte los detalles en “TQ Analyst™ Pro Edition Software”, en thermofisher.com.

Software de seguridad de datos

Utilice el software Thermo Scientific™ OMNIC™ Security Suite version 2.2 o posterior para garantizar la seguridad e
integridad de sus datos. El software Security Suite asegura el cumplimiento de la norma 21 CFR Parte 11 e incluye lo
siguiente:

¢ Security Administration para controlar el acceso al sistema, gestionar las directivas de seguridad y establecer las fir-
mas digitales relativas a la responsabilidad de la integridad de los datos

¢ Audit Manager para crear y gestionar trazas de auditoria completas

e Herramienta Thermo Software IQ para comprobar la seguridad de la instalacion
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2.0.1 Capitulo 2

2. Configurar el sistema

El software OMNIC Paradigm le permite configurar la conexion y la base de datos de instrumentos, programar la copia de
seguridad de la base de datos, actualizar el software y personalizar parametros de visualizacién y otras opciones.

En esta seccion:

2.1 Conectarse a Un eSpeCIrOMEIO ... .. ... 25
2.2 Conectar un instrumento a una cuenta Thermo Fisher Connect ........................................................... 33
2.3 Configurarlabase de datos ... ... ... ... 36
2.4 Ajustar opciones de OMNIC Paradigm ..................... 37
2.5 Gestionar los estandares de cualificacion ............. ... 39
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2.1 Conectarse a un espectrometro

Hay tres maneras de conectar el portatil u otro dispositivo al espectrometro. La conexion elegida dependera del
instrumento.

« USB
e Conexion de red
¢ red de area local
e red inalambrica
¢ Conexion directa Ethernet

Consulte la informacion sobre configuracion, instalacion y conexion con otros dispositivos en las guias del usuario y el
contenido de la ayuda.

2.1.1 Conectar con un instrumento mediante USB

Algunos instrumentos se pueden utilizar una conexion USB para conectarse. Por ejemplo, los espectrometros Nicolet iS5y
Nicolet Summit LITE utilizan este tipo de conexion.
< Para conectar con un instrumento mediante USB

1. Utilice un cable USB para conectar el espectrometro al sistema informatico donde se esté ejecutando el software
OMNIC Paradigm.

2. En el software OMNIC Paradigm, vaya a Configure (Configurar) y seleccione Connectivity (Conectividad).

3. Seleccione el espectrometro de la lista de instrumentos y haga clic en Connect (Conectar).

2.1.2 Conectar con un instrumento mediante una conexion de

red Ethernet o inalambrica

Puede conectarse con el espectrometro Nicolet Summit, Summit PRO o Summit OA mediante una conexion de red
Ethernet o inalambrica. Antes de conectarse a un instrumento, asegurese de saber como utilizar la base de datos y la
autenticacion de usuarios.

Uso de bases de datos

Al conectarse a un instrumento, se utiliza siempre la base de datos configurada en el sistema cliente.

Por ejemplo, si va a utilizar el software OMNIC Paradigm en un portatil y se conecta a un espectrdmetro Summit, el proceso
continuara para utilizar la base de datos configurada por el software en el portatil. Al desconectarse del espectrometro, el
software del portatil continuara mostrando los datos adquiridos durante la conexion. Si en ese momento pasa a trabajar
directamente en el espectrémetro, no vera los datos adquiridos con el portatil.
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Cuando se utiliza una base de datos remota compartida, qué datos estan visibles depende del sistema que se esté
utilizando. Por ejemplo, si se comparte una base de datos remota entre varios espectrometros Summit con el software
OMNIC Paradigm que se ejecuta en un portatil, puede utilizar el portatil para ver los datos adquiridos con cualquiera de los
instrumentos. No obstante, los espectrémetros mostraran cada uno los datos adquiridos con la maquina propia, pero no los
adquiridos con los otros espectrometros.

Para obtener informacién sobre la configuracion de la base de datos, consulte “Configurar la base de datos”.

Autenticacion del usuario

Al conectarse con un espectrometro Summit, este necesita autenticar el dispositivo para garantizar una conexion segura 'y
de confianza.

Muchas organizaciones gestionan la autenticacién entre dispositivos utilizando un dominio Windows. Un dominio es un
grupo de PCs que comparten informacion de la cuenta de usuario y ajustes de seguridad. Con un dominio, un
administrador puede gestionar muchos equipos, cuentas y politicas desde un solo servidor, denominado controlador de
dominio. Este sistema permite con frecuencia conectarse a muchos dispositivos del dominio utilizando el mismo nombre de
usuario y contrasefia.

Al conectarse a un espectrémetro desde el portatil, ambos equipos se comunican con el controlador del dominio para
asegurarse de que la conexion sea segura y de confianza. Si alguno de los equipos no esta en el dominio, no sera posible
establecer la conexion.

Si Cuando los dos equipos estan gestionados por el mismo dominio, utilice una conexion de red local o inalambrica para
conectarse al espectréometro.
< Para conectarse a un espectrometro Nicolet Summit a una red de area local o una red inaldmbrica

Si el PCy el espectrometro pertenecen a un dominio compartido (recomendado), conéctese mediante WiFi o Ethernet.
Antes de comenzar, asegurese de que el espectrometro Summit y el PC estén en la misma red Ethernet o WiFi.

1. En el software OMNIC Paradigm, vaya a Configure (Configurar) y seleccione Connectivity (Conectividad).
2. Seleccione un espectrometro y haga clic en Connect (Conectar).

Si el espectrometro no aparece en la lista de instrumentos disponibles, puede introducir la direccién IP o el nombre de
host del instrumento y hacer clic en Connect (Conectar) a continuacion.

Si el espectrémetro se esta utilizando cuando usted intenta conectarse, se le podria denegar la conexion. La peticion
de conexién se puede denegar por dos motivos:
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¢ Elinstrumento esta ocupado midiendo una muestra o procesando datos y no se puede interrumpir.

Connection Request Denied

Instrument is in use.

¢ Otro usuario esta utilizando el instrumento y ha decidido no ceder el control.

Si el usuario actual no responde a la peticion en 30 segundos, se permite la conexién automaticamente.

Si la peticion es denegada automaticamente o por el usuario actual, puede volver al modo Estacion de trabajo, y
conectarse con otro instrumento o volver a intentarlo.

27 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



2. Configurar el sistema

2.1.3 Conectarse directamente al instrumento con un cable
Ethernet

También puede conectarse al espectrometro directamente mediante un cable Ethernet.

Para utilizar una conexion directa, es preciso modificar las directivas de seguridad locales en el espectrémetro. Al no
poderse comunicar el instrumento con un controlador de dominio para la autenticacion de usuarios con esta configuracion,
debe modificar las directivas de seguridad para permitir la comunicacion entre el instrumento y el PC.

Nota La modificacion de las directivas de seguridad podria suponer un riesgo para la organizacion. Siga las directivas
de seguridad de su organizacion.

¢ Para utilizar una conexién directa
1. Modifique las directivas de seguridad en el instrumento.

a. En el espectrometro Nicolet Summit, abra la aplicacion Local Security Policy (Directiva de seguridad local).

b. Navegue hasta Security Settings > Local Policies > Security Options (Configuracién de seguridad > Directivas
locales > Opciones de seguridad).

c. Establezca Network access: Let Everyone permissions apply to anonymous users (Acceso a redes: permitir la
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aplicacion de los permisos Todos a los usuarios anénimos) como Enabled (Habilitado).

2. Use un cable Ethernet para conectar el PC directamente con el espectrémetro.

3. En el software OMNIC Paradigm, si el programa no reconoce al instrumento automaticamente, vaya a Configure
> Connectivity (Configurar > Conectividad) y conéctese con el espectrometro.

Evitar conexiones de equipos no protegidos

Si el espectrémetro utiliza el software Thermo Scientific Security Suite para proteger y asegurar los datos, puede evitar la
conexion no deseada de otros dispositivos no protegidos. Por ejemplo, con los ajustes predeterminados, si un portatil no
gestionado por el software Security Administration ni Audit Manager se conecta a un espectrometro seguro, las acciones
realizadas desde el portatil ni se gestionan ni se registran.

Para evitar la conexion desde dispositivos no seguros, es preciso modificar los parametros de cortafuegos en el
espectrometro seguro. Desactive todas las Inbound Rules (Reglas de entrada) que pertenezcan al grupo RabbitMQ o a
OMNIC Paradigm. Consulte “Parametros de cortafuegos” para conocer mas detalles sobre estas reglas.

En el procedimiento siguiente se describe la desactivacion de las Reglas de entrada en el Firewall de Microsoft Defender
en Windows. Su organizacion podria utilizar una aplicacién diferente para gestionar la configuracion de cortafuegos.

¢ Para desactivar Reglas de entrada en el Firewall de Microsoft Defender en Windows

1. Abra Windows Defender Firewall with Advanced Security (Firewall de Microsoft Defender con seguridad
avanzada).
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2. En el panel izquierdo, navegue hasta Inbound Rules (Reglas de entrada).
3. En el panel principal, bajo Reglas de entrada, seleccione una regla que desee desactivar.
4. En el panel Actions (Acciones), haga clic en Disable Rule (Deshabilitar regla).

La columna Enabled (Habilitado) de la regla seleccionada cambiara a No.

Para volver a activar la regla, haga clic en Enable Rule (Habilitar regla) en la columna Actions (Acciones).
Solucién de problemas

Instrumento ausente en la lista de conexiones disponibles

Si su espectrometro no aparece en la lista de instrumentos disponibles tras seleccionar Configure > Connectivity
(Configurar > Conectividad), compruebe las conexiones de red.

Para que el espectrometro aparezca en la lista, es preciso que el espectrometro y el PC que realiza la conexién estén en la
misma red. Por ejemplo, si su organizacion tiene varias redes inalambricas, asegurese de que el espectrometroy el PC
estén en la misma.

Si el nombre del espectrometro no aparece en la lista de instrumentos, puede intentar conectarse introduciendo la
direccion IP del espectrometro.

Falta de comunicacion con servicios tras cambiar de nombre el ordenador

Si el cuadro de dialogo de Estado del sistema indica que el sistema no se esta comunicando con ningun servicio después
de haber cambiado el nombre del ordenador, debe reparar la instalacién de OMNIC Paradigm Prerequisites.

Encontrara instrucciones para reparar la instalacion en la informacion de asistencia de Microsoft sobre como reparar
aplicaciones y programas en Windows. Siga las instrucciones para reparar OMNIC Paradigm Prerequisites.
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Solucién de problemas avanzada

Si no consigue conectarse con un espectrometro, podria tener que comprobar los parametros de cortafuegos. Los
parametros de cortafuegos solo debe modificarlos el administrador de red o el departamento de informatica de la
organizacion.

Parametros de cortafuegos

Cuando se instala el software OMNIC Paradigm, los parametros de cortafuegos se actualizan para permitir la conexion
entre un espectrometro y la estacion de trabajo del software OMNIC Paradigm. Si tiene problemas con la conexion,
compruebe los parametros de cortafuegos tanto en el espectrometro como en el PC de la conexion, para confirmar que los
puertos pertinentes permiten el trafico.

La siguiente table incluye las reglas de entrada tal como estan configuradas en Windows, en el Firewall de Microsoft
Defender. Los campos disponibles pueden diferir en funcién de la aplicacion que utilice su organizacion para gestionar los
parametros de cortafuegos de la red.

Tabla 2-1: Reglas de entrada requeridas

Descripcion: regla de entrada para que la administracién de contrasefias permita la
resolucion de nombres NetBIOS.

Grupo: Thermo Scientific Password Management (Administracién de contrasefias de

Thermo Scientific)
Password Management (Administracion

de contrasefas) (nombre NB de Programa: sistema

entrada)
Puertos: UDP 137

Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

Descripcion: regla de entrada para que la administracion de contrasefias permita
conexiones del servicio de sesion de NetBIOS.

Grupo: Thermo Scientific Password Management (Administracion de contrasefas de
Thermo Scientific)

Password Management (Administracion

de contrasefas) (sesion NB de entrada) Programa: sistema

Puertos: TCP 139
Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico
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Password Management (Administracion
de contrasefias) (SMB de entrada)

Thermo Scientific Instrument Discovery
(Deteccion de instrumentos Thermo
Scientific)

Servidor de API de web de Thermo
Scientific

RabbitMQ - Peer Discovery (Deteccion
de pares) (EPMD)

RabbitMQ - Client Connection
(Conexion de clientes) (erl)

Thermo Scientific

Descripcion: regla de entrada para que la administracién de contrasefias permita la
transmisién y recepcion de bloques de mensajes del servidor (SMB) a través de
canalizaciones con nombre.

Grupo: Thermo Scientific Password Management (Administracion de contrasefnas de
Thermo Scientific)

Programa: sistema
Puertos: TCP 445
Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

Descripcion: permite a las aplicaciones cliente detectar el instrumento.
Grupo: OMNIC Paradigm

Programa: C:Program Files\Thermo Scientific\IR Instrument
Engine\lnstrument.IR.Engine.Service.exe

Puertos: UDP 50123
Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

Descripcion: permite al cliente acceder a una API de la web.
Grupo: OMNIC Paradigm

Programa: sistema

Puertos: TCP 9004

Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

Grupo: RabbitMQ

Programa: C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\epmd.exe
Puertos: TCP 4369

Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

Grupo: RabbitMQ

Programa: C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\erl.exe
Puertos: TCP 5671, TCP 5672

Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico
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Grupo: RabbitMQ
Programas:

C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\erl.exe

RabbitMQ - Management Console

C:\Program Files\erl9.3\bin\erl.exe
(Consola de administracion) (erl) g

Puertos: TCP 15672

Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico
Grupo: OMNIC Paradigm

Programa: sistema
Thermo Scientific History WebAPI

(WebAPI de historial de Thermo Puertos: TCP 9002
Scientific)
Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

Grupo: Thermo Scientific Workflow Engine (Motor de diagramas de flujo de Thermo

Scientific)
Thermo Scientific Workflow Engine Programa: sistema
Motor de diagramas de flujo de Thermo
( o 9 I Puertos: TCP 9090
Scientific)

Accion: Allow (Permitir)

Perfil: Dominio, Privado, Publico

2.2 Conectar un instrumento a una cuenta
Thermo Fisher Connect

Conecte el instrumento a su cuenta Connect de Thermo Fisher para ver y gestionar instrumentos y datos en remoto.

Para obtener mas informacion sobre Thermo Fisher Connect y gestionar los instrumentos que tenga conectados, consulte
la guia de Ayuda en la aplicacion Thermo Fisher Connect.

Antes de comenzar...

Para conectar el instrumento a Thermo Fisher Connect, necesita una cuenta Thermo Fisher Connect. Para crear una
cuenta, visite https://www.thermofisher.com/us/en/home/digital-science/thermo-fisher-connect.html.
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¢ Para conectar el instrumento a su cuenta Thermo Fisher Connect

1. Enlainterfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm, desde el panel de control, vaya a Acquire Data >
Diagnostics > Instrument Health (Adquirir datos > Diagnésticos > Estado del instrumento).

2. Opcional: para compartir los datos de estado del instrumento.
3. Haga clic en Link Instrument (Vincular el instrumento).

4. Para completar la conexion, escanee el cédigo QR con la aplicaciéon Thermo Fisher Connect del instrumento en su
dispositivo movil o use el codigo de 6 digitos.

¢ Para usar el codigo de 6 digitos
a. Haga clic en Copy (Copiar) para copiar el codigo en el portapapeles.
b. En el navegador web, vaya a Thermo Fisher Connect.

c. En el panel de control de la aplicacién web Thermo Fisher Connect, bajo My Instruments (Mis instrumentos),
pegue o introduzca el codigo de 6 digitos y haga clic en Link (Vincular).
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Ahora el instrumento aparecera en la seccién InstrumentConnect de Thermo Fisher Connect.

¢ Para escanear el cdédigo QR
a. Abra la aplicacion Connect del instrumento en el dispositivo movil.
b. Toque elicono +, en la esquina superior derecha de la pantalla, para agregar el instrumento.
c. Seleccione QR Code (Cédigo QR).
d. Utilice su dispositivo para escanear el codigo QR.

El instrumento estara vinculado, y aparecera en linea y en la aplicacion movil.
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2.3 Configurar la base de datos

Cuando se instala el software OMNIC Paradigm por primera vez, se configura la base de datos predeterminada en el
dispositivo local, preparada para el uso. Puede continuar utilizando la base de datos local o bien conectarse a la base de
datos remota situada en otra ubicacion de su red. Utilice una base de datos remota para compartir con facilidad
mediciones, parametros y otros datos entre dispositivos.

2.3.1 Conectarse a una base de datos remota

Conéctese a una base de datos remota para compartir con facilidad mediciones, parametros y otros datos entre
dispositivos. Puede cambiar su configuracion de base de datos en cualquier momento, segun el trabajo.
¢ Para conectarse a una base de datos remota

1. Enlainterfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm, vaya a Configure (Configurar) y seleccione Database
(Base de datos).

Database Configuration x

Database Thermo Scientific Built-in v

Server address or URL

Choosing a new database will restart the application.

Cancel

2. Seleccione el tipo de base de datos en la lista Database (Base de datos). La seleccién predeterminada es Thermo
Scientific Built-in. Para conectarse a una base de datos personalizada, introduzca el tipo, la version, el nombre y el
puerto de la base de datos. También se le podria pedir un nombre de usuario y contrasefa.

3. Introduzca la direccion IP o URL del servidor de bases de datos.

4. Haga clic en Test Connection (Probar conexién) para comprobar si el software se puede conectar con el servidor.

5. Sise comprueba que la conexion es valida, haga clic en OK (Aceptar) para conectarse a la base de datos remota.
Durante la conexion el software se reiniciara.

Compruebe el grupo de Measurements (Mediciones) en el panel de control para confirmar que esta viendo datos de la base
de datos remota, o vuelva al menu Configure > Database (Configurar > Base de datos) para ver su conexion actual.
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2.4 Ajustar opciones de OMNIC Paradigm

Utilice el cuadro de dialogo Opciones para personalizar la visualizacion espectral, para establecer el numero de digitos

empleados en el area, altura y posicion de picos, y para configurar la correccion de linea base automatica.

¢ Para ajustar y guardar opciones de OMNIC Paradigm

1. Abra el cuadro de dialogo Options (Opciones).
 Interfaz de escritorio: abra el menu Configure (Configurar) y seleccione Options (Opciones).
 Interfaz de pantalla tactil: abra los parametros y desplacese a la pestafia Options (Opciones).

2. Seleccione New (Nuevo).

3. Introduzca un nombre para las nuevas opciones y haga clic en Save (Guardar).

4. Modifique los pardmetros necesarios.

5. Cuando haya terminado de cambiar parametros, seleccione Save (Guardar) para guardar los cambios.

6. Seleccione Close (Cerrar) para volver a la pantalla anterior.

Figura 2-1: Cuadro de didlogo Options (Opciones)
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2.4.1 Personalizar parametros de visualizacion espectral

El grupo de Spectral Display (Visualizacion espectral) se utiliza para establecer el color y el grosor de linea de los espectros
en la vista espectral.

¢ Line Weight (Espesor de linea): determina el grosor de la linea utilizada para trazar el espectro. Afecta a todos los
espectros mostrados en la vista Spectra (Espectros).

¢ Selected Spectrum Color (Color de espectro seleccionado): determina el color empleado para realzar el espectro
que se encuentra seleccionado.

Los otros colores se utilizan en los espectros que no estan seleccionados.

2.4.2 Establecer el numero de digitos

Utilice el grupo de Number of Digits (NUmero de digitos) para establecer el numero maximo de digitos tras el separador
decimal. Este limite afecta a lo siguiente:

* Peak area (Area de pico)

¢ Peak height (Altura de pico)

¢ Peak location - X value (Posicion de pico: valor X)
¢ Peak location - Y value (Posicion de pico: valor Y)

Recuerde que este parametro afecta solo a las operaciones que se realicen después de haber realizado el ajuste. En la
informacion del espectro, los numeros mantienen los parametros empleados en el momento en que se registraron y no se
actualizan para reflejar los nuevos parametros. Por ejemplo, si lleva a cabo una operacion de localizacion de picos con el
parametro ajustado en 3 digitos, la informacion del espectro mostrara 3 digitos. Si mas tarde cambia los parametros para
utilizar solo 1 digito tras el separador decimal, la informacion sobre la anterior busqueda de picos en el espectro seguira
mostrando 3 digitos.

2.4.3 Configurar correccion de linea base automatica

Utilice Auto Baseline Correction (Correccion de linea base automética) en el menu Process (Procesar) para corregir
automaticamente lineas base inclinadas o curvadas.

Establezca el orden polindbmico y el numero de iteraciones para especificar el orden de la ecuacién y el nimero de
iteraciones que utilizar para corregir las lineas base de forma automética.

2.4.4 Agregar logotipo personalizado a los informes

Utilice su propio logotipo en informes e informes de plantillas. La imagen se muestra en los informes estadndar y en los que
cree utilizando el mosaico de Template Report (Informe de plantilla) en los diagramas de flujo.

En los informes, las imagenes deben ser archivos PNG, y su tamafio se ajusta automaticamente a 120 x 75 pixeles.
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2.5 Gestionar los estandares de cualificacion

Utilice la herramienta Qualification Standards (Estandares de cualificacion) para gestionar los estandares certificados que
acompafian al sistema. Con esta herramienta, se pueden importar los archivos de estandares QDF y DST y hacer un
seguimiento de las fechas de caducidad, numeros de serie, etc.

< Para agregar un estandar cualificado

1. En la vista Desktop (Escritorio), abra el menu Configure (Configurar) y seleccione Qualification Standards (Estandares
de cualificacion).

2. Seleccione Import Qualification Standards (Importar estandares de cualificacion).

3. Haga clic en Browse (Examinar) y seleccione un archivo de estandares QDF o DST. Seleccione Open (Abrir) para
cargar los datos del estandar.

4. Seleccione un valor de la lista Expires (Caducidad) para elegir cuando debe caducar el estandar (en afios). Tenga en
cuenta que la fecha de caducidad se actualizara para coincidir con el valor Expires (Caducidad).

5. Seleccione Save Qualification Standards (Guardar estandares de cualificacion). Una vez guardada, el estandar queda
confirmado y no se podra editar ni eliminar. Si desea cambiar la fecha de caducidad, debe volver a importar el estandar
y guardarlo de nuevo. De esta forma, se afiade un estandar con una nueva fecha de caducidad, pero no se sustituye ni
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se elimina el primer estandar.

6. Cierre el cuadro de dialogo. Los nuevos estandares se pueden ver en la tabla.

Sugerencia Haga clic en los encabezados de las columnas para ordenar la tabla. Por ejemplo, haga clic en el
encabezado Expiration Date (Fecha de caducidad) para ordenar los estandares en funcion de su fecha de caducidad.
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3.0.1 Capitulo 3

3. Tutoriales y repasos

Los tutoriales de esta seccion le dirigen por algunas de las técnicas mas comunes que se utilizan con el software
OMNIC Paradigm, incluidas la identificacidn, cuantificacion y verificacion de muestras, asi como la creacién y ejecucion de
un diagrama de flujo para automatizar las tareas que se realizan con mas frecuencia.

Estas guias estan previstas para facilitar al maximo el uso del software OMNIC Paradigm a los nuevos usuarios. Si prefiere
ponerse en marcha por su cuenta, consulte “Medir el fondo” para comenzar a medir las muestras. Si prefiere abordar una
descripcion mas conceptual, consulte “Conceptos basicos y funciones”.

En esta seccion:

3.1 Identificar una muestra desconocida con ATR ... .. ... 42
3.2 Identificar una muestra desconocida con transmision ... 54
3.3 Verificar la composicion de muestras con CCalidad ... ... 66
3.4 Cuantificar composiciOn de muestra ... .l 71
3.5 Creary ejecutar su primerdiagramade flujo ...................... ... 74

3.1 Identificar una muestra desconocida con
ATR

Su espectrometro FTIR y el software OMNIC Paradigm le pueden ayudar a conocer el contenido de una muestra
desconocida. Este articulo muestra cémo medir y analizar una muestra mediante la técnica de muestreo de Reflectancia
total atenuada o ATR (por sus siglas en inglés). Se trata de una técnica transparente y muy comun para la adquisicion de
datos FTIR del material de una muestra. Este articulo incluye una serie de ejemplos que aumentaran su confianza en la
interpretacion de los resultados analiticos.

Va a aprender a:
¢ Preparar el accesorio de ATR
e Configurary ejecutar el analisis
e Evaluary confirmar los resultados

Siga estas instrucciones para medir y analizar una muestra pura desconocida con la técnica de muestreo ATR.
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3.1.1 Preparar el accesorio de ATR

Para empezar, asegurese de que el accesorios de ATR esté dentro del compartimento de muestras del espectrometro y
tenga instalado un cristal adecuado. Cada material de cristal ofrece unas ventajas de muestreo distintas, como un intervalo
espectral mas amplio, un rendimiento energético mejor o una mayor durabilidad. La opciéon adecuada depende de la
disponibilidad de cristales y de que uno pueda ser mas apropiado para el material de la muestra o pueda producir la
informacién que se necesita. Para obtener mas informacion, consulte la documentacién suministrada con el accesorio de
ATR.

Aqui tenemos el Accesorio de ATR Thermo Scientific™ Everest con un cristal de diamante instalado en nuestro
Espectrometro FTIR Nicolet™ Summit.

Asegurese de que el cristal esté limpio, de forma que el espectrometro pueda tomar una medicion del fondo adecuada

cuando esté preparado. Para limpiar el cristal, pasele un pafio suave. Si el cristal necesita una limpieza mas profunda,

consulte la informacion de la guia del usuario que acompafa al accesorios de ATR. La guia debe incluir una lista de los
disolventes de limpieza adecuados para cada tipo de cristal.

3.1.2 Configurar el analisis

El paso siguiente es configurar el software OMNIC Paradigm. Tras abrir el programa, vera el panel de control en la ventana
principal. Los parametros de mediciéon importantes estan en la parte superior.
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En primer lugar, asegurese de que el valor de Sampling Accessory (Accesorio de muestreo) indique el accesorio que esta
instalado. De lo contrario, vuelva a asentar el accesorio. Observe que los preparametros de fabrica del accesorio aparecen
debajo de Settings (Parametros).

A continuacion, introduzca un nombre de medicion o deje el nombre sugerido, que es la fecha y hora de la medicion.

Measurement name

A continuacion, asegurese de que Analysis Type (Tipo de analisis) esté ajustado en Search (Busqueda). Asi se realiza una
comparacion punto a punto del espectro de la muestra con los espectros de la biblioteca de FTIR. La calidad de la salida
depende de la fuente y de la calidad de los espectros de las bibliotecas seleccionadas.

Por ultimo, compruebe los parametros de adquisicion (barridos de la muestra, resolucion y formato final). Los parametros
mostrados arriba son buenos valores de partida para el andlisis.

Tenga presente que la calidad de los datos de la muestra adquiridos afecta a los resultados del analisis. Por ejemplo, los
resultados de un analisis realizado con pocos barridos o con menos resolucion para acelerarlo pueden ser poco certeros.

3.1.3 Tener en cuenta las bibliotecas espectrales

Por omision, se seleccionan automaticamente todas las bibliotecas espectrales. Elija Search Setup (Configuracién de
blasqueda) en el menu Identify (Identificar) para ver o cambiar la seleccion de bibliotecas.
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22 OMNIC Paradigm

L4 Simulation

Correlation Search | Multi-component Search | Library Locations

[ ] Match historical search results ~/  Search all libraries

. . HR Aldrich Alcohols and Phenols
Maximum spectra in search results 5
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Show compounds with match values above 60.00 HR Aldrich Dyes, Indicators, Nitro and Azo Compounds
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En esta demostracion se utilizan las bibliotecas gratuitas proporcionadas con el software OMNIC Paradigm.
Seleccione Cancel (Cancelar) para cerrar la ventana Search Setup (Configuraciéon de busqueda).

También se puede utilizar Library Manager (Administrador de bibliotecas), en el mismo menu, para crear una biblioteca
espectral facilmente. Las bibliotecas que cree deben ser de materiales puros que representen lo que usted espere
encontrar en sus muestras desconocidas.

Los espectros de bibliotecas suelen tener una calidad similar o superior al espectro de la muestra. También conviene que
se adquieran utilizando la misma técnica de muestreo (la de ATR, en este caso). Si los espectros de la biblioteca se
adquirieron con la técnica de transmision, se puede aplicar la correccion que incluye el software OMNIC Paradigm para
mejorar los resultados. Aprendera mas sobre ella mas adelante en este articulo.

No es necesario realizar conversiones de los datos de la muestra (como formato final, resolucion o intervalo espectral)
antes de realizar una busqueda, ya que el software lo hace todo por usted.

3.1.4 Medir y analizar la muestra

Para iniciar el analisis, haga clic en Preview and Measure Sample (Vista previa y Medir muestra).
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El andlisis comienza con una medicion de fondo. El Unico requisito del fondo de ATR es que el cristal esté limpio. El
espectro de fondo se usa para eliminar las sefiales de los datos de la muestra originadas por el espectrometro, el cristal de
ATR o el entorno del fondo.

El software presenta una vista previa del espectro de fondo actual en el panel espectral. La forma del fondo mostrada a
continuacion es caracteristica del cristal de diamante.

Haga clic en Start Background Measurement (Iniciar medicién de fondo).

Una vez finalizada la medicion del fondo, su imagen se muestra en el panel de resultados y en el de espectros.
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Si la muestra es liquida, levante la torre de presion y girela para apartarla. Utilice una pipeta limpia para colocar una sola
gota en el cristal. Tenga presente que segun el tipo de cristal, su tamafio podria requerir mas cantidad de muestra. Utilice
solo la muestra necesaria para que cubra totalmente el cristal.

Figura 3-1: Medir un liquido con ATR

Si la muestra es sdlida, gire el mando de la torre de presion en sentido antihorario para levantar el brazo. A continuacion,
coloque la muestra en el cristal y gire el mando en sentido horario para bajar el brazo. Continte girando el mando hasta que
encaje. Para esta demostracion, vamos a medir una tarjeta plastica.
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Figura 3-2: Medir un solido con ATR

Una vez que la muestra esta colocada, haga clic en Preview Sample (Vista previa de muestra) para presentar una vista
previa de los datos de la muestra en el panel espectral. Si la vista previa del espectro muestra picos muy pequefios, utilice
una muestra de liqguido mas concentrada. Si va a medir un solido, coloque otra vez la muestra en el cristal de ATR y vuelva
a aplicar presion.

Si el espectro no tiene picos de muestra, compruebe que el material de la muestra absorbe energia en la regién del
infrarrojo del espectro de luz. Si observa picos extra en el espectro, asegurese de que el cristal esté limpio.

Una vez preparado para continuar, elija Start Sample Measurement (Iniciar medicién de muestra) (observe la imagen
anterior) y espere a que la barra de progreso termine. El software compara rapidamente el espectro de la muestra con los
espectros de las bibliotecas seleccionadas y muestra los resultados.

3.1.5 ¢ Qué hay en mi muestra?

El panel espectral muestra el espectro de la muestra junto con el espectro mas coincidente encontrado en las bibliotecas
seleccionadas. Los dos espectros se superponen sobre el mismo eje Y, de forma que se puedan comparar visualmente los
resultados. (Si los espectros son muy parecidos, como en este caso, las diferencias se pueden ver en otras vistas.
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Trataremos con mas detalle sobre esta cuestion posteriormente). El panel de resultados muestra una lista de los
5 espectros mas similares, junto con sus valores de coincidencia.

Figura 3-3: Muestra y resultado de busqueda superior mostrados juntos con la misma escala del eje Y

1. Espectro de muestra (rojo)
2. Mejor coincidencia (amarillo)
3. Panel de resultados

Los valores de coincidencia indican lo mucho que coincide el espectro de la biblioteca con la muestra desconocida. Cuanto
mas cerca de 100 esta el valor, mayor es la coincidencia.

En este ejemplo, la coincidencia superior tiene un valor de coincidencia superior a 90, lo que indica una gran coincidencia.
El valor de coincidencia del espectro siguiente de la lista esta bastante por debajo de este.
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Figura 3-4: Valores de coincidencia que muestran la mejor coincidencia

Si nos fijamos en los espectros superpuestos del panel espectral, las posiciones de los picos principales se alinean en el
eje Xy solo difieren en las alturas de pico.

Figura 3-5: Espectros superpuestos que muestran una clara coincidencia
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Haga clic en el boton Stack (Apilar) para ver los dos espectros a escala para rellenar cada eje Y. De nuevo, los espectros
coinciden bastante, salvo en la linea base ligeramente levantada de la region de baja frecuencia del espectro de la
muestra. Por tanto, podemos concluir que la muestra es de polietileno y terminar el analisis.
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Figura 3-6: Espectros apilados que muestran una diferencia menor en la region de baja frecuencia

Para obtener mas informacion sobre un espectro de la lista de coincidencias, incluida la biblioteca de donde procede y su
numero de identificacion, pase el ratén por encima de la flecha gris del espectro en el panel de resultados.

Figura 3-7: Bot6n de informacién de un espectro de biblioteca

3.1.6 Pero, ¢y si no hay una coincidencia clara (unica)?

Si los resultados del analisis muestran varias coincidencias que tienen valores de coincidencia parecidos, como en este
ejemplo, haga clic + Mayus en las tres coincidencias del panel de resultados para agregar los tres espectros al panel
espectral.
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Figura 3-8: Espectros apilados que muestran varias coincidencias parecidas

3.1.7 ; Como mejorar los resultados del analisis?

Si no aparece ninguna coincidencia clara, hay una serie de opciones que le pueden ayudar a mejorar los resultados.
(Algunos ajustes de parametros necesitan la adquisicion de un nuevo fondo.)

Figura 3-9: Resultados de busqueda con los parametros de medicion modificables a la vista
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En primer lugar, puede volver al panel de control y ajustar el valor de Resolution (Resolucién) para una muestra
desconocida. Por ejemplo, puede adquirir el espectro con una resolucion mas alta si utiliza un valor de Resolution
(Resolucion) mas bajo. Cuando los picos de la muestra son mas agudos o mas numerosos, el resultado del analisis puede
ser mejor.

También puede realizar mas barridos (ver imagen anterior) para reducir el ruido espectral, que también afecta a los
resultados. A continuacion, reinicie el analisis eligiendo el menu Identify > Correlation Search (Identificar > Busqueda por
correlacion), o haga clic en el boton Search (Buscar) de la barra de herramientas.

Si la linea base del espectro de la muestra esta inclinada o curvada, intente aplicar al espectro de la muestra Auto Baseline
Correction (Correccion de linea base automatica), del menu Process (Procesar), y reinicie el analisis a continuacion.

Si necesita buscar en los espectros de transmision, pruebe utilizando Advanced ATR Correction (Correccion ATR
avanzada) del menu Procesar (Process) y vuelva a repetir el analisis. Esta correccién ajusta un espectro de ATR para que
se parezca mas a un espectro de transmision, lo que podria mejorar los resultados.

3.1.8 Como especificar la region espectral del analisis

Si el espectro de la muestra tiene un pico tal alto que queda fuera de la escala del eje Y, podria optar por excluirlo del
analisis. He aqui un ejemplo:

Figura 3-10: Ejemplo de pico totalmente absorbente
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A estos picos con “cresta plana” los llamamos “totalmente absorbentes” y pueden contener un ruido espectral excesivo y
afectar, por tanto, a los resultados del analisis. Para excluir un pico totalmente absorbente, abre los parametros de
busqueda, anule la seleccion de Use Full Spectral Range (Usar todo el intervalo espectral) y especifique regiones de
busqueda donde quede fuera la regién totalmente absorbente.
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3.2 Identificar una muestra desconocida con
transmision

Su espectrometro FTIR y el software Thermo Scientific™ OMNIC Paradigm le ayudan a identificar la composicién quimica
de las muestras desconocidas. Este articulo muestra como medir y analizar una muestra mediante la transmision por
infrarrojo. Por “transmision” entendemos que el haz infrarrojo atraviesa la muestra directamente. La transmision es un
método frecuente de adquisicion de datos FTIR. Este articulo incluye una serie de ejemplos que aumentaran su confianza
en la interpretacion de los resultados analiticos.

Va a aprender a:
¢ Preparar el accesorio de transmision
e Configurary ejecutar el analisis

¢ Evaluary confirmar los resultados

3.2.1 Preparar el accesorio de transmision

Para comenzar, asegurese de que el accesorio de transmision o el portamuestras esté dentro del compartimento de
muestras del espectrometro. Aqui tenemos el Accesorio de transmision Thermo Scientific™ iD1 en nuestro Espectrometro
FTIR Nicolet™ Summit.

Retire las muestras del accesorio o portamuestras para que el espectrémetro pueda tomar una medicién del fondo exacta
cuando esté preparado. La cubierta del accesorio iD1 puede estar abierta o cerrada. (Si el accesorio de transmision se
purga con aire seco o nitrégeno, mantenga la cubierta cerrada a menos que vaya a agregar o retirar una muestra.)
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3.2.2 Configurar el analisis

El paso siguiente es configurar el software OMNIC Paradigm. Tras abrir el programa, vera el panel de control en la ventana
principal. Los parametros de medicién importantes estan en la parte superior.

En primer lugar, asegurese de que el valor de Sampling Accessory (Accesorio de muestreo) indique el accesorio que esta
instalado. De lo contrario, vuelva a asentar el accesorio. Observe que los preparametros de fabrica del accesorio aparecen
debajo de Settings (Parametros).

A continuacion, introduzca un nombre de medicion o deje el nombre sugerido, que es la fecha y hora de la medicion.

Measurement name

A continuacion, asegurese de que Analysis Type (Tipo de analisis) esté ajustado en Search (Busqueda).

New Measurement Settings  iD1 Transmission - Factory Preset m
Preview and Measurement name Tag
Measure Sample
Final format Absorbance e Resolution {cm-1) 4 v

Preview and
Measure Background Sample scans 16 Analysis type Search v
Background sured: ay.

Sampling accessory  ID1 Transmission

Asi se realiza una comparacién punto a punto del espectro de la muestra con los espectros de la biblioteca de FTIR. La
calidad de la salida depende de la fuente y de la calidad de los espectros de las bibliotecas seleccionadas.

Por ultimo, compruebe los parametros de adquisicion (barridos de la muestra, resolucion y formato final). Los parametros
mostrados arriba son buenos valores de partida para el analisis.

Tenga presente que la calidad de los datos de la muestra adquiridos afecta a los resultados del analisis. Por ejemplo, los
resultados de un analisis realizado con pocos barridos o con menos resolucién para acelerarlo pueden ser poco certeros.
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3.2.3 Tener en cuenta las bibliotecas espectrales

Por omision, se seleccionan automaticamente todas las bibliotecas espectrales. Elija Search Setup (Configuracién de
bisqueda) en el menu Identify (Identificar) para ver o cambiar la seleccion de bibliotecas. En esta demostracion se utilizan
las bibliotecas gratuitas proporcionadas con el software OMNIC Paradigm y el espectrometro Nicolet Summit Pro.

MNIC Paradigm

LA simulation

Correlation Search | Multi-component Search | Library Locations

[_] Match historical search results +/ Search all libraries

. . HR Aldrich Alcohols and Phenols
Maximum spectra in search results 5
HR Aldrich Aldehydes and Ketones
Show compounds with match values above 60.00 HR Aldrich Dyes, Indicators, Nitro and Azo Compounds

HR Aldrich Esters, Lactones, and Anhydrides

HR Aldrich Hydrocarbons

Spectral Regions

~  Use full spectral range

Region Start End

Absorbance

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wavenumbers (cm-1)

Search Setup

Seleccione Cancel (Cancelar) para cerrar la ventana Search Setup (Configuracion de busqueda).

También se puede utilizar Library Manager (Administrador de bibliotecas), en el mismo menu, para crear una biblioteca
espectral facilmente. Las bibliotecas que cree deben ser de materiales puros que representen lo que usted espere
encontrar en sus muestras desconocidas.

Los espectros de bibliotecas suelen tener una calidad similar o superior al espectro de la muestra. También conviene que
se adquieran utilizando la misma técnica de muestreo (la de transmision, en este caso). No es necesario realizar
conversiones de los datos de la muestra (como formato final, resolucion o intervalo espectral) antes de realizar una
busqueda, ya que el software lo hace todo por usted.
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3.2.4 Medir y analizar la muestra

Para iniciar el analisis, haga clic en Preview and Measure Sample (Vista previa y Medir muestra).

El andlisis comienza con una medicion de fondo. El Unico requisito de un fondo de transmisién es que no haya ninguna
muestra en la trayectoria del haz infrarrojo. El espectro de fondo se usa para eliminar las sefiales de los datos de la muestra
originadas por el espectrémetro, el accesorio de transmision o portamuestras, o el entorno del fondo.

El software presenta una vista previa del espectro de fondo actual en el panel espectral. Los ejemplos siguientes muestran
espectros de fondo caracteristicos del andlisis de transmision, realizados con un accesorio de transmision que no se ha
purgado con aire seco ni nitrégeno y otro que si se ha purgado.

Figura 3-1: Espectro de fondo de un accesorio de transmision no purgado
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Figura 3-2: Espectro de fondo de un accesorio de transmision purgado

Haga clic en Start Background Measurement (Iniciar medicién de fondo).

Una vez finalizada la medicion del fondo, su imagen se muestra en el panel de resultados y en el de espectros.

Para instalar una muestra en pelicula montada, abra la cubierta del accesorio de transmision y deslice la muestra o el
portamuestras en la ranura que sea mas apropiada para el ancho de la muestra o portamuestras. Si la muestra o el porta lo
permite, elija una ranura cercana al punto focal del haz (en el accesorio iD1, mas o menos en el centro del compartimento
de muestras). Para esta demostracion, vamos a medir una pelicula plastica montada en una tarjeta de muestras.

Figura 3-3: Punto focal del haz del accesorio de transmisién iD1
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Una vez que la muestra esta colocada, haga clic en Preview Sample (Vista previa de muestra) para presentar una vista
previa de los datos de la muestra en el panel espectral.

Si la vista previa del espectro muestra picos muy pequefios, intente utilizar una muestra de mas espesor. Si el espectro no
tiene picos, compruebe que el material de la muestra transmite energia en el espectro infrarrojo.

59 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



3. Tutoriales y repasos

Una vez preparado para continuar, elija Start Sample Measurement (Iniciar medicién de muestra) (observe la imagen
anterior) y espere a que la barra de progreso termine. El software compara rapidamente el espectro de la muestra con los
espectros de las bibliotecas seleccionadas y muestra los resultados.

3.2.5 ¢ Qué hay en mi muestra?

El panel espectral muestra el espectro de la muestra junto con el espectro mas coincidente encontrado en las bibliotecas
seleccionadas. Los dos espectros se superponen sobre el mismo eje Y, de forma que se puedan comparar visualmente los
resultados. (Si los espectros son muy parecidos, como en este caso, las diferencias se pueden ver en otras vistas.
Trataremos con mas detalle sobre esta cuestion posteriormente). El panel de resultados muestra una lista de los

5 espectros mas similares, junto con sus valores de coincidencia.

Figura 3-4: Muestra y resultado de busqueda superior mostrados juntos con la misma escala del eje Y

1. Espectro de muestra (rojo)
2. Mejor coincidencia (azul)
3. Panel de resultados

Los valores de coincidencia indican lo mucho que coincide el espectro de la biblioteca con la muestra desconocida. Cuanto
mas cerca de 100 esta el valor, mayor es la coincidencia.

En este ejemplo, la coincidencia superior tiene un valor de coincidencia superior a 85, lo que indica una gran coincidencia.
El valor de coincidencia del espectro siguiente de la lista esta bastante por debajo de este.
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Figura 3-5: Valores de coincidencia que muestran una clara coincidencia

Si nos fijamos en los espectros superpuestos del panel espectral, las posiciones de los picos principales se alinean en el
eje Xy solo difieren en las alturas de pico.

Figura 3-6: Espectros superpuestos que muestran una clara coincidencia
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Haga clic en el boton Stack (Apilar) para ver los dos espectros a escala para rellenar cada eje Y. De nuevo, los espectros
coinciden bastante, salvo en la linea base ligeramente levantada de la region de baja frecuencia del espectro de la
muestra. Por tanto, podemos concluir que la muestra es de polietileno y terminar el analisis.

X =2541384 Y = 15.008
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Figura 3-7: Espectros apilados que muestran una clara coincidencia

Para obtener mas informacion sobre un espectro de la lista de coincidencias, incluida la biblioteca de donde procede y su
numero de identificacion, pase el ratén por encima de la flecha gris del espectro en el panel de resultados.

Figura 3-8: Boton de informacion de un espectro de biblioteca

3.2.6 Pero, ¢y si no hay una coincidencia clara (unica)?

Si los resultados del analisis muestran varias coincidencias que tienen valores de coincidencia parecidos, como en este
ejemplo, haga clic + Mayus en las tres coincidencias del panel de resultados para agregar los tres espectros al panel
espectral y realizar una comparacion detallada.
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Figura 3-9: Espectros apilados que muestran varias coincidencias parecidas

3.2.7 { Como mejorar los resultados del analisis?

Si no aparece ninguna coincidencia clara, hay una serie de opciones que le pueden ayudar a mejorar los resultados.
(Algunos ajustes de parametros necesitan la adquisicion de un nuevo fondo.)

En primer lugar, puede volver al panel de control y ajustar el valor de Resolution (Resolucion) para una muestra
desconocida. Por ejemplo, puede adquirir el espectro con una resolucién mas alta si utiliza un valor de Resolution
(Resolucion) mas bajo. Cuando los picos de la muestra son mas agudos o0 mas numerosos, el resultado del analisis puede
ser mejor. También puede realizar mas barridos para reducir el ruido espectral, que también afecta a los resultados.

Si la linea base del espectro de la muestra esta inclinada o curvada, intente aplicar al espectro de la muestra Auto Baseline
Correction (Correccion de linea base automatica), del menu Process (Procesar). A continuacion, reinicie el analisis
eligiendo el menu ldentify > Correlation Search (Identificar > Busqueda por correlacién), o haga clic en el botdn Search
(Buscar) de la barra de herramientas.

3.2.8 Como especificar la region espectral del analisis

Si el espectro de la muestra tiene un pico tal alto que queda fuera de la escala del eje Y, podria optar por excluirlo del
analisis. He aqui un ejemplo:
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Figura 3-10: Ejemplo de pico totalmente absorbente
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A estos picos con “cresta plana” los llamamos “totalmente absorbentes” y pueden contener un ruido espectral excesivo y

afectar, por tanto, a los resultados del analisis.

Para dejar fuera un pico totalmente absorbente, elija el menu Identify > Search Setup (Identificar > Configuracion de
blasqueda) y utilice las herramientas para seleccionar las regiones donde buscar.

Primero, anule la seleccion de la casilla de verificacion de Use Full Spectral Range (Usar todo el intervalo espectral) para

activar las herramientas de region.
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Figura 3-11: Herramientas para seleccionar las regiones donde buscar
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A continuacion, coloque las barras verticales para seleccionar la primera region de la busqueda.
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Para agregar una region de busqueda, haga clic en el boton Add (Agregar) y utilice el segundo grupo de barras verticales
para seleccionar la region siguiente. Aqui hemos utilizado el primer grupo de barras verticales para seleccionar la region de
la izquierda del pico totalmente absorbente. Después, hemos agregado una region y utilizado el segundo grupo de barras
verticales para seleccionar la region de la derecha del pico totalmente absorbente.

65 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



3. Tutoriales y repasos
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5 P A Y
O dd
| Use full spectral range A Remove a2 H

Region 1
Region 2

Region Start End

1 723.808 3362.722

2
2 447.704 665401 M

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Absorbance

Wavenumbers (cm-1)

Search Setup “

Cancel

Cuando haya terminado de seleccionar regiones, haga clic en Save (Guardar) para volver a la vista del panel de control y,
a continuacion, haga clic en el boton Search (Buscar) de la barra de herramientas para repetir la busqueda.

3.3 Verificar la composicion de muestras con
CCalidad

Compruebe la calidad de la muestra con el analisis de CCalidad. Con CCalidad (QCheck), la muestra se compara con una
referencia conocida y un informe de resultados recoge el valor de correlacion entre la muestra y la referencia, lo que
supone una rapida verificacién de que la muestra cumple las especificaciones.

Esta guia ofrece un recorrido por el ejemplo de un analisis de CCalidad.
Requisitos previos

En esta guia se presupone que ya estan preparados el instrumento y el accesorio de muestreo. Encontrara instrucciones
sobre la instalacion de un accesorio de muestreo en la documentacion que acompafa al instrumento.

También va a necesitar como minimo un espectro para usarlo de referencia. Como espectro de referencia, puede
especificar cualquier espectro de su base de datos. Para utilizar un espectro de una biblioteca, primero extraiga el espectro
de la biblioteca para que esté disponible en la base de datos. Para obtener mas detalles, consulte “Extraer un espectro de
una biblioteca”.

3.3.1 Realizar un analisis de CCalidad

La realizacion de un analisis de comprobacion de la calidad (CCalidad) implica configurar el analisis y los parametros de
medicién, medir el fondo, medir la muestra e interpretar los resultados. Por ultimo, una vez finalizado el analisis, puede
crear y guardar un informe.

¢ Para verificar la composicion de la muestra con CCalidad

1. Configure el andlisis.

Antes de medir la muestra, repase los parametros del analisis.
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a. Navegue a ldentify > QCheck Setup (ldentificar > Configuracién de CCalidad).

b. Repase las opciones de configuraciéon de CCalidad.

OMNIC Paradigm

L34 Summit

|| High sensitivity +/  Prompt for reference

Measurement Name Date Type
~/ Pass/fail threshold 90
Maximum spectra in QCheck results 5
Spectral Regions
|| Blank diamond ATR ragion (2200 - 1955) || Blank CO, region (2390 - 2240)

6 {Test Sample for Paradigm
~/  Use full spectral range

Region Start End

Absorbance

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Wavenumbers (cm-1)

X = 2669.691Y = 0.554

aarcs

Parametro Descripcion

Seleccione alta sensibilidad para obtener resultados mas precisos entre una muestra que es muy similar

High Sensitivity (Alta ) . . L . .
a la referencia. Podria convenir anular la seleccién de alta sensibilidad cuando se miden muestras con

sensibilidad) . s
cierta variacién natural.

Establezca un umbral para los resultados de Pasa o Falla. Introduzca un numero entero entre 0 y 100.

Pass/fail threshold (Umbral

Un valor de correlaciéon de 100 indica una coincidencia perfecta.
de Pasa/Falla)

Si anula la seleccion de esta opcion, todos los resultados mostraran Pasa.

Maximum spectra in
QCheck results (Maximo de Establece el nimero de resultados mostrados en el panel de resultados. Por ejemplo, si establece el
espectros en resultados de  valor 2, solo se mostraran dos coincidencias en el panel de resultados.

CCalidad)

Permite elegir una referencia durante la medicion. Anule su seleccion si desea especificar uno o mas
Prompt for reference espectros de referencia de antemano. Si piensa comparar varias muestras con las mismas referencias,
(Preguntar referencia) conviene establecerlas por adelantado para evitar tener que seleccionar la misma referencia cada vez

que mide una muestra.

67 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



3. Tutoriales y repasos

Parametro Descripcion

Blank diamond ATR region

(2200 - 1955) (Quitar Seleccione este ajuste para excluir datos en la regién de 2200 a 1955 numeros de ondas, donde los
bandas de diamante de cristales de ATR de diamante absorben radiacion.

ATR [2200-1955])

Blank CO2 region (2390 -
2240) (Quitar region CO2
[2390-2240])

Seleccione este ajuste para excluir datos en la region de 2390 a 2240 numeros de ondas, donde el
dioxido de carbono absorbe radiacion.

Use full spectral range Selecciénelo para utilizar el rango completo en el analisis.
(Usar todo el intervalo
espectral) Anule su seleccion si desea utilizar solo un intervalo limitado en el analisis.

c. Paraguardar los parametros y volver al panel de control, haga clic en Save (Guardar).

d. En el panel de control, repase los parametros de medicion y confirme que el accesorio de muestreo mostrado coin-
cide con el accesorio que va a utilizar.

e. Enlalista de Analysis Type (Tipo de Analisis), seleccione QCheck (CCalidad).
Cuando esté satisfecho con los parametros de medicion y analisis, puede proceder a medir el fondo.
2. Mida el fondo.
Antes de medir la muestra necesita tener la medicién del fondo actual.

El espectro de fondo se usa para eliminar las sefales de los datos de la muestra originadas por el espectrometro, el
accesorio de muestreo o el entorno del fondo.

a. Haga clic en Preview and Measure Background (Vista previa y Medir fondo).

b. Haga clic en Start Background Measurement (Iniciar medicién de fondo). Cuando finaliza la medicion del fondo,
el espectro se agrega al panel de resultados.

3. Mida la muestra.

a. Cargue la muestra. Encontrara instrucciones sobre la carga de una muestra en la documentacion que acompana
al instrumento o accesorio de muestreo.

b. Haga clic en Preview Sample (Vista previa de muestra). Preview Sample (Vista previa de muestra) presenta una
vista previa del espectro de la muestra en tiempo real. La vista previa permite corregir cualquier problema que se
detecte antes de proceder a medir la muestra.

c. Cuando esté preparado para continuar, haga clic en Start Sample Measurement (Iniciar medicién de muestra).

Si tiene seleccionado Prompt for reference (Preguntar referencia) en los parametros del analisis, se abrira el
cuadro de dialogo Select Reference Spectrum (Seleccionar espectro de referencia) una vez que finalice la
medicion.

d. Seleccione uno o mas espectros de referencia para el andlisis y haga clic en OK (Aceptar).
Mantenga presionado CTRL mientras hace clic para agregar un espectro a la seleccion.

Mantenga presionado Mayus mientras hace clic para agregar un grupo de espectros a la seleccion.
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4. Interprete los resultados.

Una vez finalizados la medicion y el analisis, los resultados se muestran en el panel de resultados. Situe el cursor
sobre la flecha gris para ver mas detalles.

5. Crear un informe

Cuando haya terminado con el analisis, cree un informe para exportar los resultados a Microsoft™ Word™, PowerPoint™ o
Excel™, o bien para imprimirlos o guardarlos.

a. Desplacese hasta File > Create Report (Archivo > Crear informe).

b. Asigne un titulo al informe.
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c. Seleccione un formato en la lista de Formato y elija la plantilla de CCalidad. En el panel derecho se muestra una
vista previa del informe.

d. Haga clic en Create (Crear).

3.3.2 Mejorar los resultados

Si el valor de correlacion es menor de lo esperado, tiene varias opciones que le pueden ayudar a mejorar los resultados.

¢ Vuelva al panel de control y ajuste los valores de Resolution (Resolucién) para la medicion. Por ejemplo, puede selec-
cionar un valor mas bajo (de 1 0 2) para medir la muestra con una resolucién mas alta. Cuando los picos de la muestra
son mas agudos 0 mas numerosos, se pueden obtener unos resultados del analisis mas exactos.

¢ Aumentar el numero de barridos de la medicién podria reducir el ruido espectral.

¢ Silalinea base del espectro de la muestra esta inclinada o curvada, intente aplicar a la muestra Auto Baseline Correc-
tion (Correccion de linea base automatica) y reinicie a continuacion el andlisis desde el menu Identify (Identificar).

¢ Excluya del analisis las regiones seleccionadas. Si el espectro de la muestra tiene un pico tal alto que queda fuera de
la escala del eje Y, podria optar por excluirlo del analisis. A estos picos con cresta plana los llamamos “totalmente
absorbentes” y pueden afectar a los resultados del analisis. Abra QCheck Setup (Configuracién de CCalidad), anule la
seleccion de Use Full Spectral Range (Usar todo el intervalo espectral) y seleccione intervalos que excluyan el pico
totalmente absorbente del espectro de la muestra. A continuacion, vuelva a ejecutar el analisis de CCalidad.

3.3.3 Extraer un espectro de una biblioteca

Extraiga un espectro de una biblioteca para utilizarlo como referencia en un andlisis de CCalidad. Se pueden utilizar
espectros extraidos de bibliotecas comerciales, pero no se podran cambiar de nombre, etiquetar ni exportar.
4 Para extraer un espectro de una biblioteca

1. En el panel de control de la interfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm, navegue hasta Identify > Library
Manager (Identificar > Administrador de bibliotecas).

2. Seleccione el compuesto que desee extraer.

3. Haga clic en Extract (Extraer). Un mensaje de confirmacion indicara que el espectro se ha extraido.

3.3.4 Pasos siguientes

En esta guia, ha configurado y realizado un analisis de QCheck (CCalidad) para verificar que la muestra coincide con una
referencia conocida en el umbral preestablecido.

A continuacion, vaya a “Crear y ejecutar su primer diagrama de flujo” y realice el tutorial guiado sobre el uso de diagramas
de flujo para crear procedimientos de rutina que se repiten.

Thermo Scientific Guia del usuario del software OMNIC Paradigm



3. Tutoriales y repasos

3.4 Cuantificar composicion de muestra

Localice las concentraciones de componentes de su muestra mediante un analisis de cuantificacion. El analisis de
cuantificacion utiliza un método de analisis cuantitativo creado con anterioridad e informa de la concentracion de
componentes de la muestra y de otros datos, como la altura de pico o el valor de coincidencia.

Esta guia ofrece un recorrido por la configuracién y ejecucion del analisis de cuantificacion desde la interfaz de escritorio
del software OMNIC Paradigm.

Requisitos previos

En esta guia se presupone que ya estan preparados el instrumento y el accesorio de muestreo. Encontrara instrucciones
sobre la instalacion de un accesorio de muestreo en la documentacion que acompafa al instrumento.

También necesitara un método de cuantificacion valido, guardado como archivo QNT. El método del analisis cuantitativo
debe estar calibrado con el software Thermo Scientific TQ Analyst. Para mas informacion relacionada con la calibracion de
los métodos de analisis cuantitativo, véase la documentacion incluida con el software.

3.4.1 Realizar un analisis cuantitativo

La realizacion de un andlisis cuantitativo implica importar un archivo QNT, repasar los parametros de medicion, medir el
fondo y, por ultimo, medir la muestra. Una vez finalizado el analisis, se puede crear un informe para guardar o compartir los
resultados.

¢ Pararealizar un andlisis cuantitativo

1. Configure el andlisis.

a. Enel panel de control de la interfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm, confirme que se muestran los
parametros de su accesorio de muestreo.

b. Desplacese hasta Identify > Quantify Setup (Identificar > Configuracién de cuantificacion) y localice el archivo
QNT que desea utilizar en el analisis.

El explorador de archivos muestra cierta informacion adicional sobre el archivo QNT, como el nombre del método,
su tipo y si esta calibrado.

c. Paraimportar el método, haga clic en Open (Abrir).
d. Enlalista de Analysis Type (Tipo de Analisis), seleccione Quantify (Cuantificar). Un simbolo indica que se ha

importado un archivo QNT valido. Un circulo rojo con una X [0 ]indica que no se ha importado un
método valido.

Al seleccionar un archivo QNT, el explorador de archivos muestra cierta informacion adicional util para realizar la
seleccion, como el nombre del método, su tipo y si esta calibrado. Solo son validos los métodos que se han
calibrado con el software TQ Analyst.
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2. Mida el fondo.
Antes de medir la muestra necesita tener la medicién del fondo actual.

El espectro de fondo se usa para eliminar las sefales de los datos de la muestra originadas por el espectrometro, el
accesorio de muestreo o el entorno del fondo.

a. Haga clic en Preview and Measure Background (Vista previa y Medir fondo).

b. Haga clic en Start Background Measurement (Iniciar medicién de fondo). Cuando finaliza la medicion del fondo,
el espectro se agrega al panel de resultados.

3. Mida la muestra.

a. Cargue la muestra. Encontrara instrucciones sobre la carga de una muestra en la documentacion que acompafa
al instrumento o accesorio de muestreo.

b. Haga clic en Preview Sample (Vista previa de muestra). Preview Sample (Vista previa de muestra) presenta una
vista previa del espectro de la muestra en tiempo real. La vista previa permite corregir cualquier problema que se
detecte antes de proceder a medir la muestra.

c. Cuando esté preparado para continuar, haga clic en Start Sample Measurement (Iniciar medicién de muestra).

4. Interprete los resultados.

Thermo Scientific Guia del usuario del software OMNIC Paradigm 72



3. Tutoriales y repasos

5.

Cuando la medicion de la muestra finaliza, se abre el cuadro de dialogo de Quantify (Cuantificar) con los resultados del
analisis. Los resultados mostrados dependen de los pardametros del método cuantitativo empleado en el analisis. Los
resultados mostrados a continuacion presentan un resultado correcto (Pasa).

Quantify x
Method title Example Quant Method

Method file name C:\Users\Operator\Quanthethads\Quant_MeasureOnly.gnt

Revision 3

Saved on 7/11/2019 457 PM

Spectrum title TurboQuant - Measurement Only example spactrum
Spectrum date 7/23/2019 9:04 PM

Index Measurement Value Unit Pass/Fail Uncertainty Warnings

1 lodobenzene 047 % Pass 0.00

Tras hacer clic en OK (Aceptar) para cerrar el cuadro de dialogo de Quantify (Cuantificar), puede ver los resultados del

analisis si hace clic en el icono de informacion [ o ] situado junto al espectro en el panel de resultados. En el dialogo

de Spectrum Information (Informacion sobre el espectro), desplacese hasta la pestana History (Historial) y observe la
seccion de Quantify Results (Resultados de cuantificacion).

Crear un informe

Cuando haya terminado con el analisis, cree un informe para exportar los resultados a Microsoft™ Word™,
PowerPoint™ o Excel™, o bien para imprimirlos o guardarlos.

a. Desplacese hasta File > Create Report (Archivo > Crear informe).

b. Asigne un titulo al informe.

c. Seleccione un formato en la lista de Format (Formato) y elija la plantilla de Quantify (Cuantificacion). En el panel
derecho se muestra una vista previa del informe.

d. Haga clic en Create (Crear).

3.4.2 Mejorar los resultados

Si los resultados son problematicos o poco claros, tiene varias opciones que le pueden ayudar a mejorar los datos.

Vuelva al panel de control y ajuste los valores de Resolution (Resolucién) para la medicion. Por ejemplo, puede selec-
cionar un valor mas bajo (de 1 0 2) para medir la muestra con una resolucion mas alta. Cuando los picos de la muestra
son mas agudos 0 mas numerosos, se pueden obtener unos resultados del analisis mas exactos.

Aumentar el nimero de barridos de la medicion podria reducir el ruido espectral.
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¢ Silalinea base del espectro de la muestra esta inclinada o curvada, intente aplicar a la muestra Auto Baseline Correc-
tion (Correccion de linea base automatica) y reinicie a continuacion el andlisis desde el menu Identify (Identificar).

3.4.3 Pasos siguientes

En esta guia ha configurado y realizado un analisis de cuantificacion.

A continuacion, vaya a “Crear y ejecutar su primer diagrama de flujo” y realice el tutorial guiado sobre el uso de diagramas
de flujo para crear procedimientos de rutina que se repiten.

3.5 Crear y ejecutar su primer diagrama de flujo

En este tutorial se explica una manera sencilla de crear diagramas de flujo en el software OMNIC Paradigm. Encontrara
informacion basica sobre los diagramas de flujo y descripciones de sus funciones y de las herramientas de edicion en el
articulo “Acerca de los diagramas de flujo” de la ayuda en linea de OMNIC Paradigm.

Nota Las operaciones del software para crear diagramas de flujo solo se encuentran en la version de escritorio del
software OMNIC Paradigm (no en la version de pantalla tactil).

Existen varias maneras de crear diagramas de flujo. Segun los pasos que desee automatizar y como desee comenzar el
flujo de trabajo, unos desarrollos pueden funcionar mejor que otros. Por ejemplo, para crear un nuevo diagrama de flujo
puede:

e Desarrollar un diagrama de flujo desde cero.
¢ Modificar un diagrama de flujo que alguien le haya dado.
¢ Duplicar un diagrama de flujo de los ejemplos que incluye el software.

* Realizar las tareas de medicién que desea automatizar y dejar que el software cree el diagrama de flujo a partir de la
informacion del historial del espectro.

Este articulo muestra como el software puede crear automaticamente un diagrama de flujo basandose en el historial de un
espectro adquirido. También muestra como:

¢ Ejecutar un diagrama de flujo desde el Editor de diagramas de flujo o el panel de control
¢ Identificar espectros generados del diagrama de flujo

¢ Modificar un diagrama de flujo mediante la adicién de mosaicos

¢ Solucionar errores sencillos de un diagrama de flujo

La ultima seccion ofrece utiles sugerencias para crear y modificar diagramas de flujo.

3.5.1 Crear un diagrama de flujo

¢ Para crear un diagrama de flujo a partir de un espectro adquirido

1. Desde el panel de control de OMNIC Paradigm, adquiera un espectro del material de una muestra.
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No importa qué tipo de material ni técnica de muestreo que utilice. Si el software necesita la medicion de un nuevo
fondo, adquiéralo primero. Una vez medida la muestra, su espectro se muestra en la vista espectral.

Este es un ejemplo de espectro (bolsa de plastico medida con un accesorio de reflectancia total atenuada o ATR)
mostrado en la vista espectral:

2. Asegurese de que estée seleccionado el espectro en el panel de control y, a continuacion, realice los pasos de pro-
cesamiento o analisis que desee (por ejemplo, resta, correccion de linea base, busqueda por correlacion, etc.).

Aqui tenemos nuestro espectro de ejemplo tras haberle aplicado Advanced ATR Correction (Correccion ATR

avanzada) y Auto Baseline Correction (Correccion de linea base automatica), y a continuacién una Correlation Search
(Busqueda por correlacion).
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3. Asigne un nombre descriptivo al espectro (el software utilizara dicho nombre como nombre predeterminado del dia-
grama de flujo creado, o puede asignarle un nombre nuevo).

a. Haga clic con el boton derecho en la imagen del espectro original, en el panel de resultados, y seleccione
Rename Spectrum (Cambiar nombre de espectro).

b. Sustituya el nombre predeterminado por el nombre descriptivo del diagrama de flujo y seleccione OK (Aceptar).
Aqui tenemos el espectro de ejemplo con el nuevo nombre.
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4. Una vez finalizados los pasos de procesamiento y analisis, haga clic en el botén History (Historial), en el panel de
resultados.

El panel del historial muestra todas las tareas realizadas en el espectro seleccionado, por el orden en que hayan
realizado. Esta es la informacion del historial de nuestro espectro de ejemplo.
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5. Enla parte inferior del panel del historial, haga clic en Create Workflow (Crear diagrama de flujo de trabajo).
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El software crea un diagrama de flujo que incluye todos los pasos recién realizados. El diagrama de flujo aparece en el
Editor de diagramas de flujo. Cada tarea realizada esta representada por un mosaico en color. En funcion de los pasos
realizados, el diagrama de flujo podria tener un aspecto diferente de nuestro ejemplo:
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6. Para guardar el nuevo diagrama de flujo, haga clic en el botén Save (Guardar) de la barra de herramientas.

7. Para ejecutar el diagrama de flujo, haga clic en el icono Run (Ejecutar) de la barra de herramientas.

El diagrama de flujo realizara las mismas tareas que se acaban de realizar a mano y por el mismo orden. En nuestro
caso, hemos medido un espectro, realizado una correccion ATR avanzada, corregido la linea base espectral y
efectuado una busqueda por correlacion.

Cuando finaliza el diagrama de flujo, el software vuelve a mostrar el Editor de diagramas de flujo.

8. Haga clic en el boton Dashboard (Panel de control) de la barra de herramientas para ver el diagrama de flujo recién
creado en la lista de diagramas de flujo.
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El diagrama de flujo adquiere automaticamente un nombre basado en el espectro usado para crearlo. Aqui tenemos
nuestro diagrama de flujo de ejemplo recién creado, en la lista de Workflows (Diagramas de flujo) y en el recuadro de
Preview (Vista previa).

9. Los espectros generados del diagrama de flujo aparecen en la lista de Measurements (Mediciones).
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Nuestro ejemplo de diagrama de flujo ha generado cuatro espectros: el espectro del fondo adquirido, el espectro de la
muestra medida, el espectro de la muestra con correccion de ATR y el espectro de la muestra con linea base corregida
con los resultados de las busquedas. Los espectros generados del diagrama de flujo adquieren un nombre derivado
de las propiedades de Tile Name (Nombre de mosaico) de los archivos de diagrama de flujo que tenga asociados.

3.5.2 Agregar mosaicos a un diagrama de flujo

Esta seccion muestra como se utilizan las herramientas de edicion de diagramas de flujo para agregar mosaicos a los
diagramas de flujo generados automaticamente.

1. En el panel de control, haga clic con el boton derecho en el nombre del diagrama de flujo y seleccione Edit (Editar).
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El diagrama de flujo se abre en el Editor de diagramas de flujo.

2. Agregue un mosaico de Tag Spectrum (Etiquetar espectro) al diagrama de flujo.
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Los espectros generados del diagrama de flujo se guardan en la base de datos de OMNIC Paradigm junto con todos
los datos adquiridos manualmente. Vamos a etiquetar los espectros de diagrama de flujo para asociarlos con nuestro
diagrama de flujo. Asi serd mas facil abrirlos y verlos mas tarde.

a. En el editor de diagramas de flujo, arrastre el mosaico de Tag Measurement (Etiquetar medicién) de la barra de
seleccion
al lienzo para situar el cursor del ratén sobre la flecha gris © entre
los mosaicos de Measurement (Medicion) y ATR Correction (Correccion de ATR).

La flecha gris cambiara por un signo mas.

b. Suelte el botdn del raton.

El mosaico se habra agregado al diagrama de flujo en dicha posicion, con su cuadro de parametros abierto
debajo del lienzo.

Thermo Scientific Guia del usuario del software OMNIC Paradigm 84



3. Tutoriales y repasos

c. EnTag Settings (Parametros de Etiquetas), introduzca un nombre de base para los espectros generados del dia-
grama de flujo, como “ATR Search Spectra”, asegurese de que Select Spectrum (Seleccionar espectro) esté ajus-
tado con el espectro medido por usted (“Measurement - Sample” [Medicion - Muestra)) y seleccione OK

(Aceptar).
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El mosaico de Tag Measurement (Etiquetar medicion) agregara automaticamente la etiqueta “ATR Search
Spectra” a cada espectro generado por el diagrama de flujo. Mas adelante explicaremos como buscar tales
espectros.

Pasemos ahora a ver lo que ocurre cuando se agrega un mosaico que emite una marca de error.
3. Agregue un mosaico de Template Report (Informe de plantilla) al diagrama de flujo.

a. En el Editor de diagramas de flujo, utilice el raton para situarse sobre la flecha gris entre los mosaicos de Search
(Busqueda) y End (Fin) (la flecha cambia por un signo mas [+]) y, entonces, haga clic. El software abre el cuadro
de Add Tile (Agregar mosaico). Esta es otra forma sencilla de agregar mosaicos.

b. En el cuadro Add Tile (Agregar mosaico), seleccione Template Report (Informe de plantilla) y seleccione OK
(Aceptar).

El mosaico se habra agregado al diagrama de flujo en dicha posicion, con su cuadro de parametros abierto
debajo del lienzo.
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Observe que el mosaico de Template Report (Informe de plantilla) tiene un reborde rojo, lo que indica que el
diagrama de flujo no puede ejecutarse correctamente. Si vemos los parametros de Template Report (Informe de

plantilla), todas las casillas estan vacias.

Template Report Settings

Template type
Order of items on the report

ValPro style v Values to include on the report

Larem Ipsum

Tile name Template Report

Para solucionar el problema, debemos especificar una plantilla para el informe y los resultados que incluir.

Configure Template Type (Tipo de plantilla) con el estilo de informe que desee (vamos a utilizar la plantilla de
Search Results [Resultados de busqueda]), defina Search Results To Display (Resultados de busqueda para
mostrar) para la salida de su diagrama de flujo (“Search Result” [Resultado de busqueda] en nuestro ejemplo) y

seleccione OK (Aceptar).
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Observe que el reborde rojo ha desaparecido.

4. Para guardar el diagrama de flujo actualizado, haga clic en el boton Save (Guardar) de la barra de herramientas.
5. Para ejecutar el diagrama de flujo, haga clic en el icono Run (Ejecutar) de la barra de herramientas.
Se ejecutan todos los pasos del diagrama de flujo y aparece el informe final.

Haga clic en el boton de flecha para finalizar el diagrama de flujo.
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6. Haga clic en el boton Dashboard (Panel de control) de la barra de herramientas para volver al panel de control.

7. Siselecciona el diagrama de flujo en la lista de Workflows (Diagramas de flujo)m la vista previa estara actualizada.
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8. Siintroduce la etiqueta en el cuadro Search (Buscar), el software mostrara los espectros generados por el diagrama de
flujo en la lista de Measurements (Mediciones).
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Si desea ver los espectros en el panel espectral, seleccione los cuatro de la lista de Measurements (Mediciones) con
Mayus+clic y haga clic con el botdn derecho para seleccionar Open Selected Measurements (Abrir mediciones
seleccionadas).

9. Para ver el informe generado por el diagrama de flujo, haga clic en este botén de flecha y seleccione Reports (Infor-
mes).

3.5.3 Sugerencias para crear diagramas de flujo

Antes de continuar creando mas diagramas de flujo, lea detenidamente estas respuestas a preguntas frecuentes sobre los
diagramas de flujo y soluciones a problemas que pueden producirse.

* ¢Es importante el orden en el que aparecen los mosaicos en el diagrama de flujo? Si, el orden de los mosaicos es
muy importante. Cada mosaico del diagrama de flujo se constituye con los mosaicos anteriores, y todos los mosaicos
estan interconectados por sus requisitos de entrada y sus resultados de salida. Por ejemplo, si agrega un mosaico de
Measure (Medicion), este crea un resultado de salida (un espectro), al que solo pueden acceder mosaicos cuya posi-
cion en el diagrama de flujo sea posterior al mosaico de medicién. Si desea corregir la linea base de un espectro adqui-
rido, necesitaria agregar un mosaico de Processing (Procesamiento) después del de medicion para, después, definir la
entrada del mosaico de procesamiento para la salida de medicion (es decir, el espectro). De lo contrario, el mosaico de
Processing (Procesamiento) tendra un reborde rojo indicara que es preciso definirlo para que el diagrama de flujo se
pueda ejecutar. Si ve un mosaico con el reborde rojo, situar el ratdén sobre el mosaico le ayudara a conocer el origen
del problema.

¢ ¢Es preciso agregar una medicion del fondo al diagrama de flujo? No, a menos que desee que diagrama de flujo rea-
lice una operacion exclusivamente en el espectro de fondo. Si solo necesita un espectro de fondo para procesar los
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datos de la muestra medida, entonces solo tiene que agregar un mosaico de Measure (Medicién) al diagrama de flujo y
utilizar los parametros del mosaico para definir la medicién del fondo.

¢ ¢Se puede cambiar el titulo de los mosaicos de diagrama de flujo? Cada mosaico del diagrama de flujo tiene un
ajuste que determina el nombre de mosaico. (Haga doble clic en el mosaico del editor de diagramas de flujo para abrir
los parametros asociados). El parametro Tile Name (Nombre de mosaico) se puede usar para agregar detalles a su
diagrama de flujo. Puede ser util para que el desarrollador del diagrama de flujo mantenga los elementos organizados,
en especial cuando se crean diagramas de flujo que tienen numerosos bucles o recorridos, o muchos mosaicos del
mismo tipo (por ejemplo, varios mosaicos de Measure [Medicién] en el mismo diagrama de flujo).

El nombre de los mosaicos también se puede utilizar para asignar nombre a los archivos de salida mientras se ejecuta
el diagrama de flujo. Estos son algunos ejemplos:

= Mosaico de Measure (Medicién). Este mosaico adquiere espectros del fondo y la muestra. Cuando el diagrama
de flujo se ejecuta, el espectro de la muestra se guarda con el nombre de mosaico del mosaico de Measure (Medi-
cion) al que esta asociado.

= Mosaico de ATR Correction (Correccién de ATR), Mosaico de Processing (Procesamiento), etc. Los mosai-
cos que funcionan con espectros adquiridos generan espectros de salida que se guardan junto con el espectro
final de la muestra cuando se ejecuta el diagrama de flujo. Cada espectro “intermedio” procesado se guarda con
el nombre del mosaico del diagrama de flujo que lo haya generado.

= Mosaico de Report (Informe). Este mosaico crea un informe de la muestra. Cuando el diagrama de flujo se eje-
cuta, el informe se guarda con el nombre de mosaico del mosaico de Informe al que esta asociado.

¢ ¢Tienen todos los diagramas de flujo un mosaico de Export (Exportacion)? No. Los espectros e informes gene-
rados de un diagrama de flujo se guardan automaticamente en la base de datos de OMNIC Paradigm, junto con todos
los demas espectros e informes que se creen manualmente con el espectrometro (sin diagrama de flujo). Si desea
guardar los espectros e informes generados de un diagrama de flujo como archivos que puedan archivarse y abrirse
en otro lugar (desde la estacion de trabajo del software OMNIC Paradigm, por ejemplo), utilice un mosaico de Export
(Exportacion) para crear tales archivos automaticamente.

* ¢Por qué no se ejecuta mi diagrama de flujo? Antes de ejecutar manualmente un diagrama de flujo recién creado,
asegurese de que no haya mosaicos con un reborde rojo. He aqui un ejemplo:
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El diagrama de flujo no puede ejecutarse hasta el final si contiene un mosaico con un reborde rojo.

Si el diagrama de flujo tiene un mosaico con el reborde rojo, sitte el raton sobre el mosaico para ver sugerencias que
le ayudaran a resolver el problema. Por lo general, el reborde rojo indica que el mosaico contiene opciones pendientes
de configurar. Sin embargo, también puede significar que el mosaico es “ilegal”. Por ejemplo, si coloca un mosaico de
Processing (Procesamiento) antes de un mosaico de Measure (Medicion), el mosaico de procesamiento tendra el
reborde rojo y el diagrama de flujo contendra un error irresoluble, ya que no existe un espectro de salida donde
corregir la linea base.
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4.1 Gestionar los datos

El software OMNIC Paradigm incluye herramientas que simplifican la localizacion y gestion de los datos, incluidos
mediciones, informes y sesiones.

4.1.1 Gestionar bibliotecas espectrales

Las bibliotecas contienen listas de compuestos e informacion relacionada, y se pueden comprar o crear a partir de los
datos. Cuando se realizar una busqueda por correlacion o multicomponente, el analisis compara el espectro de la muestra
con compuestos guardados en las bibliotecas que haya especificado en los parametros de la busqueda.

Utilice el administrador de bibliotecas para ver informacion sobre las bibliotecas y los compuestos almacenados, y para
crear o eliminar bibliotecas.

Crear una nueva biblioteca

Cree una nueva biblioteca para gestionar los datos espectrales y poder buscar también en los datos medidos.

¢ Para crear un nueva biblioteca en la interfaz de escritorio
1. Enla barra de menus, seleccione ldentify > Library Manager (ldentificar > Administrador de bibliotecas).

2. Eneladministrador de bibliotecas, seleccione New Library (Nueva biblioteca).
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3. Introduzca un nombre para la biblioteca y agregue campos opcionales.
Estos campos opcionales se utilizan cuando se agregan espectros a la biblioteca.

Figura 4-1: Asigne nombre a la biblioteca y personalice campos opcionales en la vista de New Library (Nueva
biblioteca).

4. Haga clic en Save (Guardar) para crear la nueva biblioteca.

La nueva biblioteca aparece en la columna Libraries (Bibliotecas) del administrador de bibliotecas.

Para crear un nueva biblioteca en la interfaz de pantalla tactil

1. Enla pantalla de inicio, abra el menu [E 1y seleccione Library Manager (Administrador de bibliotecas).

2. Seleccione New Library (Nueva biblioteca) en la barra de herramientas.

En la vista de New Library (Nueva biblioteca), introduzca un nombre para la biblioteca y agregue campos opcionales.

Estos campos opcionales se utilizan cuando se agregan espectros a la biblioteca.

Figura 4-2: Asigne nombre a la biblioteca y personalice campos opcionales en la vista de New Library (Nueva
biblioteca).

4. Toque Save (Guardar) para guardar su nueva biblioteca.
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Agregar espectros a una biblioteca

Agregue espectros a una biblioteca para utilizar sus propios datos de muestras en otros analisis de busqueda.

¢ Para agregar espectros a una biblioteca en la interfaz de escritorio
1. Enla vista espectral, seleccione el espectro que desee agregar a la biblioteca.
a. Para agregar mas de un espectro, seleccione Multiple Spectra (Varios espectros)

i. Haga clic con el botén derecho en la vista Spectra (Espectros) principal y elija Select All (Seleccionar todo)
para seleccionar todos los espectros visibles.

ii. Mantenga pulsado CTRL y seleccione los espectros en la vista Spectra (Espectros) principal para seleccionar
mas de un espectro.

2. Enlabarra de menus, seleccione Identify > Add to Library (Identificar > Agregar a biblioteca) para abrir la vista de
Agregar a biblioteca.

3. Enlalista de bibliotecas, seleccione la biblioteca a la que desea agregar el espectro.

4. Realice los parametros necesarios a la informacion del espectro y establezca un nombre para el compuesto. El nom-
bre predeterminado es el nombre de la medicion que se haya empleado al medir la muestra.

5. Haga clic en Save (Guardar). El espectro estara ahora disponible en la biblioteca y podra verlo en el administrador de
bibliotecas.
¢ Para agregar espectros a una biblioteca en la interfaz de pantalla tactil

1. Enla vista espectral, seleccione el espectro que desee agregar a la biblioteca. Mantenga presionado CTRL y selec-
cione para agregar un espectro a la seleccion.

2. Seleccione Add to Library (Agregar a biblioteca) en el menu.
3. Enlavista de Agregar a biblioteca, seleccione una biblioteca en la columna Libraries (Bibliotecas).

4. Asigne nombre al compuesto, especifique campos opcionales y toque Save (Guardar). Ahora el espectro estara dis-
ponible en la biblioteca seleccionada.

Extraer espectros de bibliotecas

Extraiga espectros de bibliotecas para usarlos como referencia en analisis y diagramas de flujo. Los espectros extraidos se
guardan con las mediciones en la base de datos, pero no se pueden cambiar de nombre, etiquetar ni exportar.
4 Para extraer un espectro de una biblioteca

1. Navegue hasta Library Manager (Administrador de bibliotecas).

2. Seleccione el compuesto que desee extraer.

3. Enlabarra de herramientas, seleccione Extract (Extraer). Un mensaje confirmara que el espectro se ha extraido satis-
factoriamente. Vea las mediciones para localizar el espectro extraido.
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Eliminar bibliotecas y compuestos

Cuando se elimina un compuesto, ya no puede utilizarse en los analisis de busqueda y queda borrado de la lista de
compuestos. La posicion de indice del resto de compuestos de la biblioteca se mantiene.

Solo puede eliminar o modificar las bibliotecas que usted haya creado. Las bibliotecas comerciales y sus compuestos no se
pueden eliminar.

Nota Las bibliotecas y compuestos eliminados no se pueden recuperar.

¢ Para eliminar un compuesto de una biblioteca
* Desde la interfaz de escritorio
1. En Library Manager (Administrador de bibliotecas), navegue hasta el compuesto que desee eliminar.

2. Haga clic con el botdn derecho en el compuesto y seleccione Delete (Eliminar). En el cuadro de dialogo, haga clic
en Yes (Si) para confirmar.

¢ Desde la interfaz de pantalla tactil

1. En Library Manager (Administrador de bibliotecas), seleccione el compuesto que desee eliminar.

2. Toque Delete (Eliminar) en el panel del espectro.

¢ Para eliminar una biblioteca
¢ Desde la interfaz de escritorio
1. En el Library Manager (Administrador de bibliotecas), seleccione la biblioteca que debe eliminarse.
2. Haga clic en Delete (Eliminar), en la barra de herramientas y, después, en Yes (Si) para confirmar.
¢ Desde la interfaz de pantalla tactil
1. En el Library Manager (Administrador de bibliotecas), seleccione la biblioteca que debe eliminarse.

2. Toque Delete (Eliminar) en la barra de herramientas principal.
Agregar ubicaciones de biblioteca

Use la pestafia Library Locations (Ubicacion de bibliotecas) en Search Setup (Configuracién de busqueda) para especificar
la ubicacion de otras bibliotecas. Es muy util cuando las bibliotecas estan almacenadas en una ubicacion compartida como

una unidad de red. Tras agregar una ubicacioén, puede utilizar las bibliotecas de esa ubicacién para la busqueda, el
CCalidad y otros analisis.

< Para agregar una ubicacién de biblioteca

1. Desde lainterfaz de escritorio, abra el menu Identify (Identificar) y seleccione Search Setup (Configuracion de bus-
queda).
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2. Navegue hasta la pestana Library Locations (Ubicacién de bibliotecas).
3. Haga clic en Add Location (Agregar ubicacién).
4. Examiney localice la ubicacion de las bibliotecas adicionales y haga clic en Open (Abrir).

5. Haga clic en Save (Guardar).

4.1.2 Realizar copia de seguridad y restauracion de base de
datos

Realice copias de seguridad regulares de la base de datos para garantizar la recuperacion de los datos en caso de un fallo
del disco duro. Con las herramientas de mantenimiento de bases de datos del software OMNIC Paradigm, puede realizar
copias de seguridad y restaurar los datos con facilidad, directamente desde el software.

Realizar copia de seguridad de la base de datos

Realice la copia de seguridad de la base de datos en un dispositivo distinto por si falla el disco duro. Por ejemplo, realice la
copia de los datos en otro sistema informatico, en una unidad de disco externa o en una ubicacion remota de la red.
¢ Pararealizar la copia de seguridad de la base de datos

1. Enlainterfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm, vaya a Configure > Database Maintenance (Configurar >
Mantenimiento de base de datos) y seleccione Back Up (Copia de seguridad).

Database Maintenance - Back Up x

Backup Location C:\ProgramData\Thermo Scientific\Paradigm\DbBackup

Backup Schedule
Date 11/11/2019 Time 23 Vo 59 hd

+~/ Repeat Every day v

Back Up Now

2. Seleccione una ubicacion de copia de seguridad para guardar la base de datos de reserva.

3. Para programar las copias de seguridad, establezca la hora y fecha de la primera copia de seguridad.
a. Asegurese de que esté seleccionado Repeat (Repetir) y elija una opcion de repeticion de la lista.
b. Haga clic en Save (Guardar).

4. Para realizar manualmente la copia de seguridad de la base de datos sin programacion, haga clic en Back Up Now
(Realizar copia de seguridad ahora).
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Para cambiar la ubicacion de la copia de seguridad antes de realizarla, primero cambie la ubicacion y guarde los
cambios, y, a continuacion, vuelva a abrir la ventana de Database Maintenance - Back Up (Mantenimiento de base de
datos - Realizar copia de seguridad) y haga clic en Back Up Now (Realizar copia de seguridad ahora).

5. Haga clic en Close (Cerrar) para volver al panel de control.

Aviso: la herramienta de copia de seguridad de la base de datos realiza una copia de reserva solo de una parte de los
datos de Session (Sesion). Los datos de Session (Sesion) tienen dos partes: una parte de la sesion se almacena en la base
de datos y otra parte se guarda en archivos en la unidad de disco. La herramienta de copia de seguridad de la base de
datos del software OMNIC Paradigm realiza una copia de seguridad solo de los datos guardados en la base de datos.

Para asegurarse de poder restaurar los datos, debe utilizar un programa de utilidad de copias de seguridad aparte para
realizar la copia de seguridad de los archivos almacenados en el siguiente directorio: C:\Users\Public\Documents\thermo
scientific\omnic paradigm\Sessions

Para realizar una copia de seguridad de los datos de Sesion, utilice la herramienta de copia de seguridad de base de datos
como habitualmente, pero use también un programa de utilidad aparte (por ejemplo, las herramientas de Copias de
seguridad y restauracion del sistema operativo) para realizar una copia de reserva de los archivos de
C:\Users\Public\Documents\thermo scientific\omnic paradigm\Sessions.

Para restaurar los datos de Sesion, use su utilidad de copias de seguridad y restauracion para restaurar los archivos del
directorio Sessions y, a continuacion, restaure la base de datos.

Restaurar una base de datos de la copia de seguridad

Utilice la herramienta Restore (Restaurar) del software OMNIC Paradigm para restaurar la base de datos desde la copia de
seguridad guardada.

Nota Esta accion elimina definitivamente todos los datos que tenga la base de datos en ese momento y los sustituye
por los datos que tenga la copia de seguridad seleccionada.

< Pararestaurar la base de datos

1. Enlainterfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm, vaya a Configure > Database Maintenance (Configurar >
Mantenimiento de base de datos) y seleccione Restore (Restaurar).

Database Maintenance - Restore X

Restore Location Ci\ProgramData\Thermo Scientific\Paradigm\DbBackup

Cancel

2. Haga clic en Browse (Examinar) y seleccione la ubicacion de la base de datos de reserva.
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Si utiliza el software OMNIC Paradigm en un espectrometro Summit y desea restaurar desde una copia de seguridad
remota compartida con otros espectrometros, puede restaurar los datos desde cualquiera de los espectrometros que
estén utilizando la copia de seguridad.

Para realizar una copia de seguridad de los datos de un solo espectrometro, seleccidénelo en la lista de nombres de
host.

3. Haga clic en Confirm (Confirmar).

4.1.3 Limpiar base de datos para eliminar mediciones no
deseadas

Utilice Clean Up (Limpiar) en Database Maintenance (Mantenimiento de base de datos) para eliminar automaticamente
mediciones antiguas al alcanzar una determinada antigliedad. Por ejemplo, para guardar espacio en el sistema, podria
querer eliminar automaticamente las mediciones que no se hayan modificado en mas de un mes.

Para limpiar la base de datos, puede establecer el tiempo que desea conservar las mediciones antes de que se borren
automaticamente, o bien puede seleccionar Clean Up Measurements Now (Limpiar mediciones ahora) para borrar todas
las mediciones que sean mas antiguas de lo que desea.

Una vez que se eliminan las mediciones antiguas, no pueden recuperarse.

Sugerencia Para conservar mediciones concretas, agréguelas a la biblioteca. Podra extraerlas de la biblioteca en el
futuro cuando las necesite utilizar.

% Para eliminar automaticamente mediciones antiguas en la interfaz de escritorio

1. Desde lainterfaz de escritorio, vaya a Configurar > Database Maintenance > Clean Up (Configurar >
Mantenimiento de base de datos > Limpiar).

2. Establezca cuanto tiempo desea conservar las mediciones.
Seleccione Forever (Para siempre) si desea conservar las mediciones.
3. Haga clic en Save (Guardar).
Para borrar de inmediato las mediciones que sobrepasen una determinada antigiiedad, seleccione Limpiar
mediciones ahora.
¢ Para eliminar automaticamente mediciones antiguas en la interfaz de pantalla tactil
1. Enla pantalla de inicio, seleccione el icono Settings (Parametros).
2. Vaya a la pestafia Database Maintenance (Mantenimiento de base de datos).
3. Seleccione Clean Up (Limpiar).

4. Establezca cuanto tiempo desea guardar las mediciones.
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Seleccione Forever (Para siempre) si desea conservar las mediciones de forma indefinida.
5. Seleccione Save (Guardar).

Para borrar de inmediato las mediciones que sobrepasen una determinada antigiiedad, seleccione Limpiar
mediciones ahora.

Sugerencia Puede eliminar todas las mediciones de una vez. Para eliminar todas las mediciones, establezca el filtro
que muestra todas las mediciones, seleccionelas todas y, haga clic con el boton derecho y seleccione Delete Selected
Measurements (Eliminar mediciones seleccionadas) o seleccione Delete (Eliminar) en la interfaz de pantalla tactil.
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4.1.4 Localizar mediciones e informes

Cuando busque mediciones e informes guardaros, utilice etiquetas y palabras clave de busqueda para filtrar las listas de

mediciones e informes.

Busquedas

Cuando se busque una medicién, el término de busqueda se comprobara en comparacion con la informacién, como por
ejemplo las etiquetas del espectro, el titulo, la fecha de la ultima modificacién, los compuesto identificados, las cadenas
personalizadas, los numeros de serie, etc. Si busca un informe, los campos usados para la busqueda incluyen el nombre

del informe, la fecha de creacién y el tipo de plantilla.

Sugerencia Haga clic en un encabezamiento de columna, como Name (Nombre) o Type (Tipo) de la medicion, para

ordenar las mediciones. Por omision, las mediciones se ordenan para mostrar primero el ultimo elemento modificado.

¢ Para buscar mediciones e informes

1. Seleccione Reports (Informes) o Measurements (Mediciones) de la lista.

2. Seleccione una hora para limitar los resultados de busqueda.

3. Introduzca sus términos de busqueda y haga clic en Search (Buscar).

Utilice las técnicas de busqueda siguientes para afinar los resultados.

Técnica de blisqueda

Comillas (")

* (asterisco)

Descripcién

Utilice las comillas para localizar solo
coincidencias exactas en las etiquetas. Es muy
util para buscar etiquetas de dos palabras y no
ver espectros etiquetados con solo una de las
dos palabras.

Agregue un asterisco (*) al final de los términos
de busqueda y los resultados mostraran todos
los casos que incluyan el texto que precede al
asterisco.

Nota: El * se puede agregar al final de los
términos de busqueda, pero no pueden
agregarse términos después.

Ejemplo

“rojo azul”

Encuentra: solo espectros con la etiqueta “rojo
azul”. No encuentra espectros con las etiquetas
“rojo” o “azul” por separado.

Poli*

Encuentra: cualquier medicion que tenga un
término que comience por las letras poli, como
poliestireno.

Thermo Scientific
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Técnica de blisqueda

Operadores AND, OR y
NOT

titulo:<palabra clave>

etiquetas:<palabra
clave>

Descripcion

Estas palabras clave deben estar en mayuscula,
como se muestran.

AND: Devuelve solo los resultados que
contienen los dos términos.

OR: Devuelve los resultados que contienen
cualquiera de las palabras clave.

NOT: Devuelve solo los resultados que
contienen el primer término pero no incluyen el
término después de NOT.

Se usa para indicar que la palabra clave debe
encontrarse en el titulo de informe o medicion.

Se usa para indicar que la palabra clave debe
ser una etiqueta.

Si la etiqueta tiene dos palabras, utilice el guion
de subrayado en vez de un espacio.

Ejemplo
Muestra AND Fondo

Encuentra: solo las mediciones que tienen Muestra
y Fondo en los campos de busqueda.

Muestra OR Fondo

Encuentra: mediciones que tienen en sus datos o
Muestra o Fondo.

Muestra NOT Fondo

Encuentra: mediciones o informes que tienen
Muestra en los datos y no tienen Fondo en los
términos.

titulo:poli

Encuentra: mediciones que tienen poli en su
nombre; se omiten las que tienen poli en cualquier
otro lugar (en los compuestos, por ejemplo).

etiquetas:azul

etiquetas:polvo_azul

Encuentra: mediciones con azul como etiqueta; se
omiten las que tienen azul en cualquier otro lugar
(en el nombre de la medicion, por ejemplo). “polvo_
azul” busca la etiqueta de dos palabras “polvo
azul”.

Etiquetas

Las etiquetas ofrecen otro modo practico de localizar mediciones e informes en la base de datos. Por ejemplo, siva a
adquirir muchas mediciones de un solo proyecto, podria etiquetar todas esas mediciones con una misma etiqueta:
“Proyecto A”. Mas tarde podré utilizar esta etiqueta para filtrar las mediciones y ver solo las de la etiqueta “Proyecto A”.

< Para agregar o eliminar una etiqueta en la interfaz de escritorio

1. Haga clic con el botén derecho del ratdn en la lista Measurements (Mediciones) y seleccione Manage Tags

(Gestionar etiquetas).

Las etiquetas que tenga asignadas la medicién se mostraran bajo Current Tags (Etiquetas actuales).

* Para agregar una nueva etiqueta, introduzca texto en el campo New Tag (Nueva etiqueta) y haga clic en Add
(Agregar). La nueva etiqueta se agrega a las etiquetas actuales.
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¢ Para eliminar una etiqueta actual, haga clic en el icono de eliminacion (ﬂ ), en la esquina superior derecha de la
etiqueta. La etiqueta desaparece de inmediato.

2. Para guardar los cambios, haga clic en OK (Aceptar). Haga clic en Cancel (Cancelar) para salir del cuadro de dialogo
Manage Tags (Gestionar etiquetas) sin guardar los cambios.
% Para agregar o eliminar una etiqueta en la interfaz de pantalla tactil
1. Enla pantalla de inicio, navegue hasta la pestafia Measurements (Mediciones).
2. Seleccione una medicion y toque el icono de mas opciones.
3. Toque Manage Tags (Gestionar etiquetas).

¢ Para agregar una etiqueta, introduzca texto en el campo New Tag (Nueva etiqueta) y toque Add (Agregar). La
nueva etiqueta se agrega a la lista de etiquetas actuales.

Para eliminar una etiqueta, toque el icono de eliminacién ("al ), en la esquina superior derecha de la etiqueta.

4. Para guardar los cambios, toque OK (Aceptar). Toque Cancel (Cancelar) para salir del cuadro de dialogo Manage
Tags (Gestionar etiquetas) sin guardar los cambios.

Filtrar mediciones segun el estado de firma

Utilice filtros de Firma para localizar rapidamente mediciones, informes y sesiones en base a su estado de firma.

El filtro de Firma es magnifico, por ejemplo, para encontrar mediciones que se hayan firmado con un motivo de autoria pero
que aun estén sin aprobar.

Para filtrar los registros basandose en el estado de firma
1. En el panel de control de la interfaz de escritorio, haga clic en Signature (Firma).
2. Seleccione opciones de filtro y haga clic en Ok (Aceptar).

El cuadro de didlogo muestra una lista de todos los motivos de la firma. Por cada motivo, puede seleccionar Signed
(Firmado), Unsigned (Sin firmar) o N/A (No aplicable).

* Signed (Firmado): seleccionelo para mostrar los registros firmados por este motivo. Se mostraran todos los registros
firmados por este motivo.

¢ Unsigned (Sin firmar): seleccidnelo para mostrar los registros que no se han firmado por este motivo. No se mostrara
ningun registro con esta firma.

¢ N/A (No aplicable): no se considera este motivo a la hora de filtrar. Se mostraran los registros con y sin esta firma.

En este ejemplo, se muestran todos los registros que estan pendientes de aprobacion.
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Sugerencia Haga doble clic en el encabezado de columna (“Firmado”) para seleccionar tal columna para todas las
opciones. Haga doble clic de nuevo para restablecer N/A en todas las opciones.

Sugerencia El filtro de Firma funciona con el filtro de tiempo. Por ejemplo, para ver todas las mediciones del mes
pasado que estan pendientes de aprobacion, establezca el tiempo en El mes pasado y el filtro de firma de aprobacion
en Unsigned (Sin firmar).

Sugerencia Para firmar varios registros a la vez, una vez filtrados, seleccione todos los registros, haga clic con el boton
derecho del ratén y seleccione Sign (Firmar).

4.1.5 Ver historial de medicion

Ver el historial de medicion le permite comparar visualmente un espectro en las diferentes etapas de procesamiento y
andlisis. Por ejemplo, tras aplicar la correccion de linea base automética, observe el historial de medicion para ver
rapidamente como ha cambiado el espectro.

% Para ver el historial de medicién

1. Desde la vista espectral, vaya al panel del historial.

2. Haga clic con el boton derecho del ratén en cualquier elemento del historial y seleccione Measurement History
(Historial de medicién).
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Se mostraran los datos historicos en cada platina del procesamiento y analisis del espectro.

» Para crear un informe de los datos historicos, abra el menu File (Archivo) y seleccione Create Report (Crear informe).
Seleccione la plantilla Historical Spectrum (Espectro historico), modifique los pardmetros del informe y haga clic en

Create (Crear).

e Para salir del historial de medicién, haga clic en Close Measurement History (Ocultar historial de medicidn).
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4.1.6 Revertir mediciones

Utilice Revert (Revertir) para deshacer uno o mas pasos durante el procesamiento o analisis de una medicion. Por ejemplo,
si en un paso del procesamiento se degrada la calidad de los datos de medicion, en lugar de tener que empezar otra vez a
adquirir datos de medicion de la muestra, utilice la funcion Revert para retroceder al paso anterior.

Al retroceder a un estado anterior, se pierden todas las acciones aplicadas después del paso al que se ha retrocedido. Es
decir, no se puede deshacer una reversion.

En los entornos seguros Revert no esta disponible. No obstante, si puede utilizar la herramienta Duplicate (Duplicar) y
crear una copia de la medicion tal como estaba en un paso anterior. Asi podria trabajar con la medicion duplicada sin tener
que volver a medir la muestra. Consulte “Duplicar mediciones” para obtener mas detalles.

4 Para retroceder a un paso anterior

1. En la vista espectral, seleccione la medicion en el panel de resultados.

2. Hagaclicen elicono para ver el panel del historial.
Haga clic en cualquier elemento del historial para obtener una vista previa de la medicion en esa etapa.
3. Enlalista de eventos, haga clic con el boton derecho en el paso al que desee retroceder.

4. En el menu contextual, seleccione Revert.

5. Hagaclic en Yes (Si) para retroceder o en No para cancelar.
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4.1.7 Duplicar mediciones

Puede crear una copia de una medicion con la opcion Duplicate as New Measurement (Duplicar como nueva medicion).
Puede duplicar una medicion en su estado actual o de un paso previo del historial.

Sugerencia Duplicar puede ser muy util si se utiliza como alternativa a Revert (Revertir). Por ejemplo, mientras que
Revert (Revertir) elimina los datos actuales y recupera un estado anterior de la medicion, Duplicate (Duplicar) permite
copiar la medicion de un estado anterior y mantenerla en los datos actuales.

También es posible utilizar Duplicate (Duplicar) para guardar una copia de la medicion en etapas especificas del
trabajo. Por ejemplo, podria duplicar la medicion inmediatamente después de adquirir los datos con el fin de mantener
una copia de la medicion sin ninguin procesamiento, y, a continuacion, trabajar solamente con una copia de la medicion.

Cuando se duplica una medicién, no se copia en la nueva medicion toda la informacion de la medicion original. Se duplica
la mayor parte de la informacion, pero existen algunas diferencias:

¢ Sila medicion original tiene etiquetas, estas no se copian en la medicién nueva.
¢ El historial de medicion se copia, pero el panel del historial no muestra en la vista espectral los pasos anteriores al
punto en que se duplicara la medicién. Abra Information (Informacién) de la medicion y observe la pestafia History
(Historial) para repasar el historial de la medicion.
¢ Para duplicar una medicién
¢ Desde el panel de control
Utilice Duplicate (Duplicar) desde el panel de control para copiar la medicion en su estado actual.
1. Haga clic con el boton derecho en una medicién en el panel de mediciones.
2. Seleccione Duplicate as New Measurement (Duplicar como nueva medicién).
3. Introduzca un nombre para la nueva medicion o mantenga el nombre predeterminado.
4. Haga clic en OK (Aceptar).
* Duplicar desde el historial de medicion
Utilice Duplicar desde la vista espectral para copiar la medicién en un momento anterior.
1. Enla vista espectral, seleccione la medicion en el panel de resultados.
2. Con la medicion seleccionada, desplacese al panel del historial.
Haga clic en cualquier elemento del historial para obtener una vista previa del espectro en ese momento.
3. Haga clic con el boton derecho en el paso del que desea duplicar la medicion.

Los eventos que no hayan modificado el espectro, como no pueden Add to Library (Agregar a biblioteca) o Create
Report (Crear informe), no se pueden duplicar como nueva medicion.
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4. Seleccione Duplicate as New Measurement (Duplicar como nueva medicion).
5. Introduzca un nombre para la nueva medicion o mantenga el nombre predeterminado.

6. Haga clic en OK (Aceptar).

4.2 Espectroscopia

En esta seccion se describen las funciones principales del software OMNIC Paradigm.

4.2.1 Medir muestras

Para adquirir nuevos datos con el software OMNIC Paradigm, configure y guarde los parametros de las mediciones,
adquiera el espectro de fondo y, por ultimo, mida la muestra.

Configurar y guardar opciones de medicion

Los parametros de medicion permiten especificar como se mide la muestra y como se procesan los datos una vez
adquirido el espectro. Con estos parametros se controla cémo miden la muestra el accesorio de muestreo y el instrumento,
y como procesa los datos el software OMNIC Paradigm.

Tras ajustar los parametros de medicion, puede utilizarlos de inmediato o guardarlos para usarlos mas tarde.

En esta guia se describe como configurar, guardar y utilizar las opciones de medicién comunes. Para obtener informacion
sobre los parametros avanzados, consulte “Parametros avanzados de medicion”

Configurar las opciones de medicion

Antes de comenzar una medicion, configure y guarde los parametros de medicion o utilice parametros guardados con
anterioridad.
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En el software OMNIC Paradigm para pantalla tactil, puede modificar parametros individuales o importar un archivo de
parametros (.expx) antes de medir la muestra. Para modificar o repasar los parametros de medicién, seleccione un tipo de
analisis en la pantalla de inicio.

Figura 4-1: Repase de los parametros de medicién en las pestafias Summary (Resumen), Details (Detalles) y Background
(Fondo).

Si utiliza la interfaz de escritorio, configure y guarde los parametros de medicion desde el panel de control, o actualice
algunas opciones desde la vista previa del espectro de una muestra.

Figura 4-2: Modifique los parametros de medicion en el panel de New Measurement (Nueva medicion).

En la tabla siguiente se describen los parametros que se utilizan con mas frecuencia.
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. s Ajuste
Descripcion :
predeterminado
Measurement . ’
name (Nombre Nombre de los datos de la muestra. Este nombre aparece al guardar o abrir estos datosy enlos  Date and Time
de medicion) informes que se generen. El nombre de predeterminado es la fecha y hora de adquisicion. (Fechay hora)

Las veces que se ha barrido la muestra durante la medicion. El resultado refleja la media de

Sample scans i
(Barridos de la todos los barridos. 10

muestra . ) . . . . -
) A mayor nimero de barridos, mas exactos seran los datos, pero mas tardara la medicion.

Como en fotografias y videos, a mayor resolucion, detalles mas precisos de los datos
espectrales. Por ejemplo, una mejor resolucion puede distinguir entre dos picos muy cercanos,
mientras que una baja resolucion podria juntarlos.

Resolution
(cm-1) . , . . . . L o
(Resolucion Mientras mas pequefio sea el valor, mas alta (mejor) sera la resolucion, pero también mas larga 4
sera la medicion.
[em-1])
Por lo general se utilizan resoluciones de 4 para muestras de solidos o liquidos. Para muestras
de gas, utilice una resolucion de 10 0,5.
Con OMNIC Paradigm para pantalla tactil, seleccione el tipo de analisis en la pantalla de inicio en
vez de desde una lista.
Ello permite procesar automaticamente los datos una vez adquiridos.
Utilice None (Ninguno) para medir una muestra sin realizar ningun analisis adicional.
) Search (Busqueda) realiza una busqueda por correlacion. Utilice la busqueda para identificar
An.aIyS|s type una muestra desconocida. Modifique los parametros de busqueda en la vista de Search Setup )
(T'P(_) (_je (Configuracion de busqueda). None (Ninguno)
analisis)
Los resultados de QCheck (CCalidad) indican un valor de coincidencia entre la muestra y una
referencia. Utilice CCalidad para verificar los composicion de una muestra conocida. Modifique
los parametros de CCalidad en la vista de QCheck Setup (Configuracion de CCalidad).
Quantify (Cuantificar) se utiliza para cuantificar los componentes de una muestra mediante un
método de cuantificacion preseleccionado. Seleccione Identify > Quantify Setup (ldentificar >
Configuracién de cuantificacion) para especificar un método de cuantificacion.
Permite Agregar una etiqueta al espectro. Las etiquetas se pueden utilizar después para buscar
Tag (Etiqueta) greg a P g P P P
el espectro.
Final format Determina las unidades empleadas con los datos adquiridos. Tras adquirir los datos, los puede Absorbance
(Formato final)  convertir a otra unidad del eje Y en el menu View/Display (Ver/Mostrar). (Absorbancia)
Sampling
accessory Accesorio de muestreo empleado para medir la muestra. Los accesorios Smart se detectan
(Accesoriode  automaticamente.
muestreo)

Guardar los parametros de medicién

Solo se pueden guardar, modificar o eliminar parametros de medicion desde la interfaz de escritorio.

Asigne nombre y guarde los parametros de medicion para que pueda seleccionarlos facilmente desde el panel de control
en el futuro. Los parametros de los analisis de busqueda, CCalidad y cuantificacion no se guardan en estos parametros.
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¢ Para guardar los parametros de medicién

1. Realice los cambios que desee en los parametros.

2. Haga clic en New (Nuevo), junto al menu Settings (Parametros), en la parte superior del panel de control.
3. Introduzca un nombre para los parametros y haga clic en Save (Guardar).

Los parametros guardados se agregan a la lista de Settings (Parametros) para su posterior uso.

s

Para realizar cambios en los parametros guardados

1. Seleccione los parametros con nombre que desee actualizar en el menu Settings (Pardmetros).
2. Modificar los parametros

3. Haga clic en Save (Guardar).

Ahora los nuevos parametros se habran guardado con el nombre del ajuste antiguo y estaran disponibles en el menu
Settings (Parametros).

03
&

Para eliminar los pardmetros guardados
1. Seleccione los parametros con nombre que desee eliminar en el menu Settings (Parametros).
2. Hagaclic en Delete (Eliminar).

3. En el didlogo de confirmacion, haga clic en OK (Aceptar) para eliminar definitivamente los parametros designados.
Importar y exportar parametros guardados

Importe un archivo de parametros para actualizar automaticamente los parametros de medicion actuales con aquellos
guardados con anterioridad. Cuando se importan parametros, se puede importar un archivo de experimentos de OMNIC
Experiment (.exp) o un archivo de parametros de OMNIC Paradigm (.expx).

El software OMNIC Paradigm es compatible con los archivos .exp creados con software OMNIC. Sin embargo, con OMNIC
Paradigm solo puede exportar archivos .expx, que no son compatibles con versiones anteriores del software OMNIC.

Al importar un archivo de OMNIC Experiment, se actualizan los parametros de medicién, pero no afecta a los parametros
de analisis, como los de Search Setup (Configuracion de busqueda) o QCheck Setup (Configuracion de CCalidad).
4 Para importar un archivo de parametros
» Siestd utilizando la interfaz de pantalla tactil...
a. Enla pantalla de inicio, seleccione un tipo de analisis.
b. Con la pestafia Summary (Resumen) abierta, abra el menu y seleccione Open Settings (Abrir pardmetros).

c. Seleccione un archivo de OMNIC Experiment (.exp) o de parametros de OMNIC Paradigm (.expx) para importary
toque Open (Abrir).

¢ Si esta utilizando la interfaz de escritorio...
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a. Enlabarra de herramientas, haga clic en Settings (Pardmetros).

b. Seleccione el archivo para importar y haga clic en Open (Abrir).

¢ Para exportar un archivo de parametros

Solo se puede exportar parametros desde la interfaz de escritorio. Los archivos de parametros se guardan con la extension
de nombre de archivo .expx.

1. Elija los parametros que desee exportar de la lista de Settings (Parametros).
2. Seleccione Acquire Data > Export Settings (Adquirir datos > Exportar parametros).

3. Introduzca un nombre para su archivo de parametros, seleccione un directorio donde guardar el archivo y haga clic en
Save (Guardar).

El archivo de parametros ahora estara guardado y preparado para usarlo en el futuro.
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Parametros avanzados de medicion

Utilice los parametros avanzados de medicidn para controlar la apodizacion, el relleno con ceros, los limites del intervalo y
los ajustes especificos del instrumento, entre otros.

Estos parametros avanzados normalmente se dejan con su configuracion predeterminada. Solo en casos poco habituales
o especificos se deben modificar estos parametros.

Para repasar o modificar parametros avanzados en la interfaz de pantalla tactil, abra la pestafia Details (Detalles).

Figura 4-1: La pestafa Details (Detalles) muestra parametros de medicién avanzados.

Para repasar o modificar parametros avanzados en la interfaz de escritorio, haga clic en More (Mas), en el panel de New
Measurement (Nueva medicion).
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Figura 4-2: Parametros avanzados de medicion, disponibles desde el panel de control.

Parametros avanzados de medicién

En la siguiente tabla se describen los parametros avanzados.

el Ajuste
Descripcion .
predeterminado

El detector es un dispositivo interno del espectrometro que produce una seial
eléctrica en respuesta al golpe de un haz infrarrojo.

El ajuste del detector se actualiza automaticamente en funcion de la configuracién del
Detector espectrometro.

Nicolet Summit: DTGS.

Nicolet Summit Pro: TEC DTGS.

Determina la velocidad éptica del interferémetro. El valor predeterminado depende del

Optical velocity (Velocidad tipo de detector en uso y solo es posible cambiarlo en algunos espectrometros.

optica) En el espectrometro Nicolet Summit, el valor predeterminado es 0,4747 y no puede
cambiarse.
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Opcién

Zero fill (Rellenar con
ceros)

Source (Fuente)

Apodization (Apodizacion)

Automatic Atmospheric
Suppression (Supresion
atmosférica automatica)

Range Limits (Limites de
intervalo)

Thermo Scientific

Ajuste
predeterminado

Descripcién

Interpola puntos de datos entre los puntos de datos adquiridos. No supone un
aumento de la resolucion real de los datos, pero si puede suavizar rasgos afilados y
mejorar la forma de la linea de un espectro.

Adquiera los espectros de muestra y de fondo usando el mismo ajuste de Zero fill
(Rellenar con ceros).

2
Opciones
None (Ninguno): no se rellena con ceros.
1: Se agrega un punto de datos entre cada punto de datos adquirido.
2: Se agregan tres puntos de datos entre cada punto de datos adquirido.
Componente interno del espectrometro que emite la radiacion infrarroja que va hasta
el detector.
El tipo de fuente depende de la configuracion del espectrémetro. Consulte los detalles
de la fuente en la guia del usuario del espectréometro.
La apodizacién se refiere a una funcion matematica que se aplica a los datos del haz
simple para reducir o quitar l6bulos laterales de los picos, que pueden aparecer
debido a que el interferograma no es un conjunto de datos infinito.
Una apodizacién fuerte reduce mas ruido, pero también puede disminuir la resolucion Norton Beer
de los datos y los picos ensanchados.
ylosp Strong (Fuerte)
Si va a medir espectros con picos muy estrechos, como los de gases de alta
resolucion, podria convenir utilizar una apodizacién mas débil, como Boxcar.
Consulte en “Funciones de apodizacion” la descripcion de cada tipo de apodizacion.
Suprime los efectos del vapor de agua y el diéxido de carbono en los espectros
adquiridos.
En general, es mejor controlar las condiciones atmosféricas utilizando un espectro de
fondo actual. Esta funcién no es necesaria si se mide el fondo con frecuencia o las No seleccionado
condiciones atmosféricas cambian despacio.
Use esta funcion unicamente si mide el fondo con poca frecuencia o hay cambios
bruscos de las condiciones atmosféricas.
L . . . Max.: 4000
Establece los limites de la gama de frecuencias, en nimero de ondas, que incluye el
tri irido. .
espectro adquirido Min.: 400
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Ajuste

Opcién Descripcién
P P predeterminado

Controla la intensidad de la radiacién infrarroja que llega a la muestra.

La apertura solo se puede cambiar cuando se usan espectrometros con aperturas
ajustables.

Aperture (Apertura) En general, una mayor apertura mejora la relacion sefial-ruido, mientras que las
aperturas mas reducidas mejoran la estabilidad y precision. Las aberturas pequefas
son mejores para las mediciones de alta resolucion.

Podria necesitar usar aperturas reducidas para adquirir espectros verdaderos de alta

resolucion.

Funciones de apodizacion

La apodizacion se refiere a una funcion matematica que se aplica a los datos del haz simple para reducir o quitar l6bulos
laterales de los picos, que pueden aparecer debido a que el interferograma no es un conjunto de datos infinito.

Una apodizacion fuerte reduce mas ruido, pero también puede disminuir la resolucion de los datos y los picos
ensanchados.

Consulte la introduccion general de la apodizacion en la Academia de espectroscopia FTIR.

En la siguiente tabla se describen los tipos de apodizacion disponibles:

Parametro | Descripcién

El interferograma no se pondera; o sea, los datos quedan truncados al principio y al final. Use este tipo de apodizacién
Boxcar para medir muestras de gases, cuando desee obtener maxima resolucién y cuando el efecto de oscilacion (I6bulos
laterales) sea irrelevante. La mayor cantidad de oscilacion se presenta con este tipo.

Este parametro suprime los lobulos laterales y solo degrada la resolucion del espectro de forma moderada. Este

Cosine . L .
e ) parametro es muy parecido a la apodizacion mediana de Happ-Genzel y Norton-Beer. Coseno se usa normalmente
oseno . .
para reproducir los resultados de otros experimentos en los que se haya empleado.
Happ- Suprime lébulos laterales con mas eficacia que el tipo triangular, pero con menos reduccién de la resolucion que ese
Genzel tipo. (Si reduce mas la resolucion que el tipo Boxcar.)
Este parametro tiene un efecto de suavizado de los datos menos pronunciado que el de Norton-Beer media y Norton-
Norton Beer Beer fuerte, y degrada la resolucién menos que dichos tipos. Los I6bulos laterales aparecen a ambos lados de los picos
Weak y son mas pronunciados en los picos mas agudos.
(Debil) Use este valor cuando se desee mantener la mejor resolucién posible. Generalmente se recomienda no usar este tipo
de apodizacion y se usa sélo para reproducir los resultados de otros experimentos en los que se utilizo.
Norton Beer Este tipo tiene un efecto de suavizado de los datos intermedio entre los tipos Norton-Beer débil y Norton-Beer fuerte.
Medium Suprime los lobulos laterales lo mejor posible mientras degrada moderadamente la resolucion del espectro. La
(Media) supresion de lébulos laterales es mas significativa que la efectuada por la apodizacion Norton-Beer débil. Este valor es
adecuado para la mayoria de las muestras normales; obtiene resultados practicamente idénticos a los del Happ-Genzel.
Norton-Beer fuerte es la apodizacién recomendada para los espectrémetros Nicolet Summit y Summit Pro.
Norton Beer
Strong Este parametro tiene un efecto de suavizado de los datos superior al de Norton-Beer débil y Norton-Beer media, y
(Fuerte) degrada mas la resolucion del espectro. La supresion de lobulos laterales es mas significativa que con la apodizacion

Norton-Beer media.
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Pardmetro | Descripcién

Triangular

Blackman-
Harris

Thermo Scientific

Pondera matematicamente los datos de los interferogramas para reducir los efectos de oscilacion transitoria (I6bulos
laterales), resultando en una resolucién inferior a la obtenida con los tipos Boxcar y Happ-Genzel. Con este tipo suele
estar presente cierta oscilacion. Esta ajuste se usa normalmente para reproducir los resultados de otros experimentos
en los que se haya empleado.

La funcion Blackman-Harris de 4 términos es una funcion de apodizacion fuerte, mejor que ninguna otra en la supresion
de I6bulos laterales. No obstante, genera un mayor ensanchamiento de linea que las demas. En la practica, produce el
efecto de reducir el ruido aleatorio en un espectro junto al ensanchamiento de banda.
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Medir el fondo

Para conseguir espectros de muestra exactos, se necesita una medicién precisa del fondo actual.

Cuando se adquiere un espectro de fondo, se recoge la medicion del entorno del espectrémetro, sin tener muestra
colocada, incluidas las caracteristicas del detector y la atmdsfera del interior del espectrémetro. Este espectro de fondo es
el que se utiliza para eliminar las sefales del espectro de la muestra debidas al espectrometro o al entorno del fondo. Sin
una medicion del fondo no habria manera de conocer si los datos proceden de la muestra medida o del entorno del fondo.

Cuando medir el fondo

En el espectrometro, el entorno del fondo puede variar con el tiempo, por lo que debe actualizar el espectro de fondo con
frecuencia.

Ademas de adquirir un espectro de fondo nuevo de forma regular por los cambios de entorno, adquiera también un nuevo
fondo después de:

* Realizar cambios en el hardware del espectrémetro, incluidos accesorios de muestreo.

¢ Realizar cambios en los parametros de medicion de muestras

Parametros del fondo

Existen varias opciones relacionadas con el cuando y cémo se mide el fondo. Estas opciones determinan cuando y si se le
debe preguntar la adquisicion de une nueva medicion del fondo.

Para seleccionar una opcion de fondo diferente en la interfaz de pantalla tactil, seleccione una opcion de analisis y abra la
pestafia Background (Fondo).

Para seleccionar una opcién de fondo diferente en la interfaz de escritorio, haga clic en More (Mas), en el panel de New
Measurement (Nueva medicién) del panel de control, y desplacese hasta el grupo de Background (Fondo).
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Figura 4-1: En la interfaz de pantalla tactil, seleccione un ajuste de fondo en la pestafia Background (Fondo).

Figura 4-2: En la interfaz de escritorio, seleccione un ajuste de fondo en el panel Background (Fondo).

BACKGROUND  Last measured: Friday, March 15, 2019 10:04:50 AM
. Smart background
Measure before every sample () Use previous background

Measure every 60 min

En la siguiente tabla se describen los parametros del fondo.

Parametro Descripcion

Background Las veces que se va a medir el fondo. El espectro resultante representa la media de todos los barridos. Con
scans (Barridos mas barridos se consiguen espectros mas exactos, pero es mayor el tiempo de adquisicion. El valor

del fondo) predeterminado es 10.

Measure before
every sample
(Medir antes de
cada muestra)

Si se selecciona esta opcion, se le pedira que adquiera un nuevo espectro de fondo antes de cada medicion
de muestras. Esta opcion es especialmente util cuando se miden solo unas cuantas muestras, ya que
garantiza la medicion en el momento, aunque puede ralentizar el proceso de medicion.

Thermo Scientific Guia del usuario del software OMNIC Paradigm 120



4. Guias de procedimientos

121

Parametro Descripcion
Measure every Permite medir numerosas muestras con el mismo espectro de fondo. Puede introducir cualquier valor entero
(Medir cada) entre 1y 1024, pero recuerde que el entorno del fondo puede variar con el tiempo y los espectros de la
min muestra podrian irse haciendo cada vez menos exactos.
Smart . . . . .
backaround Fondo Smart mide el fondo automaticamente, de forma que siempre se cuenta con un fondo actualizado sin

9 tener que medirlo manualmente.
(Fondo Smart)
Use previous Permite seleccionar un espectro de fondo anterior. Esta opcion debe utilizarse solo en algunas circunstancias;
background por ejemplo, cuando no es posible cargar o retirar la muestra sin cambiar el entorno del sistema. En este caso,
(Usar fondo antes adquiriria y guardaria un espectro de fondo, en unas condiciones lo mas parecidas posible a las que
anterior) tendra al medir la muestra.

Medir el fondo

La medicion del fondo solo requiere unos pasos sencillos. Si intenta medir una muestra sin contar con un espectro del
fondo actual, se le pedira que adquiera el fondo antes de continuar.
¢ Para medir el fondo en la interfaz de escritorio
1. Retire cualquier muestra que haya en el accesorio de muestreo.
2. Desde el panel de control, seleccione Preview and Measure Background (Vista previa y Medir fondo).
Se abre la ventana Vista previa del fondo, donde puede observar el fondo antes de continuar con la adquisicion.

3. Para continuar, seleccione Start Background Measurement (Iniciar medicion de fondo) o haga clic en Dashboard
(Panel de control), en la barra de herramientas, para cancelar y volver al panel de control.

Durante la medicién, usted puede pausar, reiniciar o detener la adquisicion. Si detiene la adquisicion, los datos
parciales se pierden. Por ejemplo, si piensa realizar 8 barridos pero se detiene tras el cuarto, el espectro de fondo se
usara unicamente con 4 barridos.

Una vez adquirido el espectro de fondo, puede ver el espectro de la muestra en una vista previa y realizar los cambios
necesarios en los parametros de medicién de la muestra, o bien volver al panel de control.
¢ Para medir el fondo en la interfaz de pantalla tactil
1. Enla pantalla de inicio, seleccione un tipo de analisis.
2. Abra la pestafia Background (Fondo) para modificar o repasar los parametros del fondo.
3. Para comenzar la medicién, toque Measure Background (Medir fondo).
Se abre la Vista previa del fondo, donde puede observar el fondo antes de continuar.

4. Para continuar, toque Start Background Measurement (Iniciar medicién de fondo).
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Durante la medicién, usted puede pausar, reiniciar o detener la adquisicion. Si detiene la adquisicion, los datos
parciales se pierden. Por ejemplo, si piensa realizar 8 barridos pero se detiene tras el cuarto, el espectro de fondo
estara disponible con 4 barridos.

Una vez medido el espectro de fondo, puede ver el espectro de la muestra en una vista previa y realizar los cambios
necesarios en los parametros de medicion de la muestra, o bien seleccionar Home (Inicio) en el menu para volver a la
pantalla de inicio.
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Medir una muestra

La medicion de una muestra requiere prepararla, establecer y guardar parametros de las mediciones, adquirir un espectro
de fondo y, por ultimo, medir la muestra.
¢ Para medir una muestra mediante el software OMNIC Paradigm en la pantalla tactil

1. Preparar la muestra

El modo de preparar la muestra depende del espectrometro y del accesorio de muestreo. Consulte los detalles de
preparacion y carga de la muestra en la guia del usuario de su accesorio de muestreo.

2. Seleccione el tipo de analisis que represente el analisis que vaya a realizar. Para medir una muestra sin realizar un
andlisis adicional, seleccione Measure (Medir).

Tras seleccionar el tipo de analisis, se abre la vista del resumen de parametros.

Figura 4-1: La pestafia Summary (Resumen) muestra parametros de medicion comunes.

3. Repase y modifique los parametros de medicion.

Abra la pestafia Details (Detalles) para repasar otros parametros de medicion o abra la pestafia Background (Fondo)
para ajustar los parametros de medicién del fondo. En funcién de los parametros del fondo podria pedirsele que
adquiera un nuevo fondo antes de medir la muestra.

Puede consultar la descripcién de cada parametro en “Configurar y guardar opciones de medicion”.

Para conocer detalles sobre la configuracion del analisis, consulte “Identificar una muestra desconocida con ATR”
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4. Cuando esté satisfecho con los parametros, toque Measure Sample (Medir muestra). Se abre una vista previa de la
muestra con el espectro en tiempo real.

5. Para continuar, toque Start Sample Measurement (Iniciar medicién de muestra).

Durante la medicién se puede detener, reiniciar o parar y guardar la medicién. Por ejemplo, si cree que ya tiene
suficientes datos y no necesita mas barridos, toque Stop para guardar y utilizar los datos como estén. Toque Restart
(Reiniciar) si desea borrar todos los datos y comenzar el barrido desde el principio.

Una vez que la muestra esté medida, la puede procesar o analizar en la vista espectral, o puede proceder a medir otra
muestra. Para medir otra muestra desde la vista espectral, toque Measure New Sample (Medir nueva muestra).
< Para medir una muestra mediante el software OMNIC Paradigm en el escritorio

1. Prepararla muestra

El modo de preparar la muestra depende del espectrometro y del accesorio de muestreo. Consulte los detalles de
preparacioén y carga de la muestra en la guia del usuario de su accesorio de muestreo.

2. Para modificar los parametros de Search (Busqueda), Qcheck (Ccalidad) o analisis de Quantify (Cuantificar), abra el
menu Identify (Identificar) y abra la opcion de configuracion correspondiente.

3. Modifique y guarde los parametros de medicion.
Para utilizar parametros guardados con anterioridad, seleccionelos desde la lista de Settings (Parametros).

Figura 4-2: La lista de Settings (Parametros) muestra los parametros guardados con anterioridad.

Puede consultar la descripcién de cada parametro en “Configurar y guardar opciones de medicion”.

Para conocer detalles sobre la configuracion del analisis, consulte “Identificar una muestra desconocida con ATR”

4. En el panel de New Measurement (Nueva medicién), haga clic en Preview and Measure Sample (Vista previa y
Medir muestra).

En funcién de los parametros del fondo podria pedirsele que adquiera un nuevo fondo. En ese caso, siga las
indicaciones de la pantalla para adquirir un nuevo fondo.

Mientras mide la muestra, puede detener, reiniciar o parar y guardar la medicion. Por ejemplo, si cree que ya tiene
suficientes datos y no necesita mas barridos, haga clic en Stop para guardar y utilizar los datos como estén. Haga clic
en Restart (Reiniciar) si desea borrar todos los datos y comenzar el barrido desde el principio.
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Una vez que la muestra esté medida, la puede procesar o analizar en la vista espectral, o puede proceder a medir otra
muestra. Para medir otra muestra desde la vista espectral, haga clic en More (Mas) para repasar los parametros de
medicion comunes y, a continuacion, haga clic en Measure New Sample (Medir nueva muestra) para comenzar.

Pasos siguientes

Medir una muestra con el software OMNIC Paradigm solo requiere unos pasos sencillos. Antes de medir la muestra,
repase los parametros de medicion y asegurese de tener disponible un espectro de fondo reciente.

Con el espectro medido, puede identificar, verificar o cuantificar los espectros. Consulte en “Identificar una muestra
desconocida con ATR” la guia sobre el uso de una busqueda en bibliotecas para identificar la muestra.

4.2.2 Procesar datos

Utilice las herramientas de procesamiento del software OMNIC Paradigm para entender mejor sus datos.

Aplicar ecuaciones basicas a datos adquiridos

Puede realizar ecuaciones basicas (sumar, restar, multiplicar y dividir) con los espectros de muestras adquiridos. Son
numerosos los motivos por los que puede convenir realizar estas operaciones, en particular la sustraccion de un espectro
de referencia. Para obtener mas informacion, consulte las secciones siguientes.

Para realizar una operaciéon de matematicas espectrales

Para realizar una operacion matematica espectral, los espectros de muestra y de referencia necesitan tener la misma
resolucion espectral y la misma unidad en el eje Y. De lo contrario, el software convertira automaticamente el espectro de
referencia seleccionado para que coincida con el espectro de muestra seleccionado. En cuanto a restar, multiplicar o dividir
espectros, al menos debe solaparse una porcion del intervalo espectral (eje X) de los dos espectros.
¢ Pararealizar una operacion de matematicas espectrales en un espectro

1. Adquiera o abra un espectro de la muestra y asegurese de que esté seleccionado en la vista espectral.

2. Elija el menu Process > Spectral Math (Procesar > Matematicas espectrales).

El software abre la ventana de configuracion de Matematicas espectrales con el espectro de la muestra en el panel
izquierdo y espacio para un espectro de referencia en el panel derecho.
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Figura 4-1: Ventana de configuracién de matematicas espectrales

Espectr Operacio La
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3. Utilice la lista de parametros entre los dos paneles para seleccionar una operacion de matematicas espectrales (restar,
sumar, multiplicar o dividir).

4. Utilice la lista de Select Reference (Seleccionar referencia) para buscar un espectro en el proyecto actual, en otro pro-
yecto o en la biblioteca espectral.

5. Haga clic en Subtract (Restar) (o Add [Agregar], Multiply [Multiplicar] o Divide [Dividir]) para comenzar la operacion.

El software abre la ventana de la operacion de matematicas espectrales con los dos espectros originales (abajo) y el
resultado actual con una barra deslizante de Factor (arriba). Este es un ejemplo que muestra el resultado de una resta:
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Referencia

Ajuste o introduzca un factor, segun lo que proceda, para aumentar o reducir la intensidad de la referencia en el espec-
tro del resultado.

Consulte las sugerencias para ajustar el factor en cada tipo de operacion matematica en los apartados siguientes.

Nota Utilice la barra inferior para cambiar el i ajustable de Factor.

7. Seleccione Save (Guardar).
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El software muestra la vista espectral con el resultado de la sustraccién en el panel espectral y en la parte superior del
panel de resultados, con los espectros de muestra y referencia originales justo debajo.
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Sustraer un espectro de otro (A-B)

Utilice Subtract (Restar) para sustraer un espectro de otro. La resta espectral es muy util en una variedad de situaciones.
Estos son algunos ejemplos:

Cuando se mide una muestra que esta disuelta en un disolvente, el espectro tiene picos derivados del disolvente. Si
resta del espectro de la muestra un espectro del disolvente puro, puede eliminar los picos del disolvente y producir un
espectro “limpio” de material de la muestra.

Cuando se mide una muestra que es una mezcla de dos 0 mas componentes, el espectro es, en teoria, la suma de los
espectros de todos los componentes. Si resta del espectro de muestra un espectro de un componente puro, se puede
producir un espectro de una mezcla mas sencilla con tal componente suprimido. Entonces, puede buscar dicho espec-
tro en una biblioteca para identificar el resto de componentes. (En este caso, quiza seria mejor intentar utilizar la
opcion Multi-Component Search [Busqueda multicomponente].)

Cuando se mide una muestra que contiene un contaminante desconocido, el espectro contiene picos derivados del
contaminante. Si se resta el espectro de una muestra no contaminada de la sustancia del primer espectro, se obtendra
un espectro residual del contaminante. Después, se podra buscar dicho espectro en una biblioteca espectral para iden-
tificar el contaminante.

Si se recolectan espectros para observar la calidad de una sustancia que se esta produciendo, los cambios se podran
detectar mas facilmente entre un lote y el siguiente si se resta un espectro de muestra del siguiente ( o viceversa) en
lugar de comparar visualmente los espectros.

Sugerencias para restar espectros

Para determinar el factor de resta, observe los cambios en los picos comunes a medida que cambia el factor. En el
espectro resultantes, los picos comunes deben hacerse mas pequefios. El factor 6ptimo sera aquel que produzca
picos comunes nulos (en cero) en el resultado de la resta sin sustraer otra informacién espectral importante. Cuando
se usa el factor correcto, los picos existentes en el resultado se deben exclusivamente al material de interés de la
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muestra.

¢ Elfactor de resta inicial se calcula automaticamente desde la region visualizada. Si se visualiza otra region espectral y
se efectlia nuevamente la resta, el espectro restado probablemente sera diferente debido a que el factor de resta
habra cambiado.

¢ Cuando se resta un espectro de referencia de un espectro de muestra, las regiones de la linea base se restaran junto
con las regiones que contienen picos. Si la linea base del espectro no es plana y no posee absorbancia cero (o0 100 %
de transmitancia), entonces la linea base obtenida de la sustraccion poseera las mismas caracteristicas indeseables.
Si se corrige primero la linea base, se obtendra una sustraccion “limpia” en la cual se eliminaran los picos corres-
pondientes y no se obtendran problemas de lineas base en el resultado.

¢ Cuando se resta el espectro de un material de referencia puro del espectro de una mezcla, es posible que los picos no
se resten adecuadamente. Esto se debe a que el espectro de referencia no toma en cuenta los cambios que pueden
ocurrir debido a interacciones moleculares con los demas componentes de la mezcla o a las diferencias en la con-
centracion relativa de los componentes. Estas condiciones pueden hacer que algunos de los picos se desplacen lige-
ramente o cambien de forma.

Sumar dos espectros (A+B)

Utilice Add (Sumar) para agregar un espectro a otro. Agregar espectro puede ser de utilidad en las siguientes situaciones:
¢ Sumar se puede utilizar para unir dos espectros de diferente intervalo espectral.

¢ Sise suman entre si dos espectros de componentes puros, se crea un espectro compuesto teodrico formado por la
suma de los componentes de ambos espectros. Este espectro compuesto tedrico puede compararse con el espectro
de una mezcla desconocida mediante un analisis cuantitativo.

Sugerencias para sumar espectros

e Utilice el parametro Factor para ampliar o reducir la escala del espectro de referencia antes de agregarlo al espectro
de muestra.

¢ Sisolo uno de los espectros contiene puntos de datos en una region espectral, el valor Y del otro espectro se con-
sidera cero en dicha regién al sumar los espectros.

Multiplicar un espectro por otro (A-B)

Utilice Multiply (Multiplicar) para multiplicar dos espectros. La gente suele utilizar la divisién en lugar de la multiplicacién en
la mayoria de las aplicaciones. Multiplicar espectros puede ser de utilidad para reprocesar un espectro con un fondo
diferente. Por ejemplo, si mide una muestra que esta adherida a una matriz, puede adquirir un espectro de haz simple solo
de la matriz, y utilizarlo para anular el fondo original y sustituirlo por el nuevo. Esta es la ecuacion:

S*B4/By
Donde:

S = espectro de muestra (procesado con fondo original)
B4 = fondo original
B, = fondo nuevo
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Dividir un espectro por otro (A/B)

Utilice Divide (Dividir) para dividir un espectro entre otro. Dividir espectros puede ser de utilidad para reprocesar un
espectro con un fondo diferente. Por ejemplo, si mide una muestra que esta adherida a una matriz, puede adquirir un
espectro de haz simple solo de la matriz, y utilizarlo para anular el fondo original y sustituirlo por el nuevo. Esta es la
ecuacion:

S/ (By/B4)
Donde:

S = espectro de muestra (procesado con fondo original)
B4 = fondo original
B, = fondo nuevo

Sugerencias para dividir espectros

¢ Los puntos de datos que tienen valores de absorbancia cero en el espectro de muestra original producen valores de
absorbancia muy fuerte en el espectro resultante.

Usar matematicas espectrales con seguridad de datos

Cuando esta activada la opcién “Require reason for change for Spectral Math” (Requerir motivo de cambio de matematicas
espectrales) en Thermo Scientific Security Suite, Spectral Math (Matematicas espectrales) exige un motivo para el cambio
y una firma para poder guardar los resultados, y se registra el siguiente evento de cambio en el registro de auditoria:

* Fechay hora

¢ Operacion realizada: restar, sumar, multiplicar o dividir
¢ Titulo del espectro de la muestra

¢ Titulo del espectro de referencia

e Factor
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Matematicas espectrales avanzadas

Advanced Spectral Math (Matematicas espectrales avanzadas) ofrece mas potencia y flexibilidad que las matematicas
espectrales estandar. Mientras las matematicas espectrales estandar admiten la resta, suma, multiplicacion y division
espectrales con un Unico espectro de referencia, Matematicas espectrales avanzadas permite compilar ecuaciones
personalizadas con hasta 10 espectros de referencia y con una mayor variedad de operaciones.

En muchas aplicaciones, el uso de las funciones de resta, suma, multiplicacion y division estandar es suficiente. Pero si el
analisis requiere ecuaciones mas complejas, se necesita la funcién Advanced Spectral Math (Matematicas espectrales
avanzadas).

Las dos formas de matematicas espectrales se encuentran Unicamente en la interfaz de escritorio del software
OMNIC Paradigm.

A la hora de elegir entre ambos métodos, tenga presente las siguientes diferencias para decidir cual es la herramienta mas
adecuada para usted:

¢ Standard Spectral Math (Matematicas espectrales estandar)

¢ Solo admite la resta, suma, multiplicacion y division con un solo espectro de referencia y un control deslizante
para ajustar el factor.

¢ Advanced Spectral Math (Matematicas espectrales avanzadas)

¢ Se trata de un compilador de ecuaciones flexible que utiliza las operaciones de resta, suma, multiplicacion y
divisién basicas ademas de derivadas, exponentes, etc.

¢ Puede incluir hasta diez espectros de referencia diferentes en la ecuacion.

Utilizar matematicas espectrales avanzadas

Cuando se utiliza Matematicas espectrales avanzadas, lo general es agregar espectros que se vayan a utilizar en la
ecuacion, crear la ecuacion, realizar una vista previa de los resultados y, por ultimo, repasar el resultado en la vista
espectral.

4 Para utilizar matematicas espectrales avanzadas

1. Enla vista espectral, seleccione una medicion para utilizarla en Matematicas espectrales avanzadas.

2. Abra el menu Process (Procesar) y seleccione Advanced Spectral Math (Matematicas espectrales avanzadas). Se
abre el compilador de ecuaciones.

131 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guias de procedimientos

Figura 4-1: Vista de Advanced Spectral Math (Matematicas espectrales avanzadas)

3. Agregue los espectros de referencia que desee utilizar en la ecuacion.

Puede agregar hasta 10 espectros, pero no necesita utilizar todos los que abra. Podria ser mas facil agregar los
espectros primero para que estén disponibles mientras se centra en la ecuacion, pero también puede agregarlos
conforme los necesite.

a. Seleccione espectros de referencia o de bibliotecas. Al agregar un espectro, automaticamente se abre una nueva
pestafa.

¢ Cuando se utiliza en la ecuacion un espectro de una biblioteca comercial (bloqueada), no se puede exportar el
resultado.

4. Compile la ecuacion.

a. Haga clic en un operador para agregar a la ecuacion.

b. Una vez agregado el operador, puede hacer clic en cualquiera de los espacios abiertos para insertar un
espectro u otro operador.

» Para agregar un espectro, con el espacio abierto seleccionado, elija el espectro y haga clic en Insert into
Equation (Insertar en ecuacion).

¢ Para agregar un operador, haga clic en él. Si tiene seleccionado un espacio abierto, el operador se insertara
en esa ubicacion. Si no tiene ningun espacio seleccionado, el nuevo operador envolvera la ecuacién actual.

e También puede guardar la ecuacion o cargar una ecuacion anterior.
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e Para guardar la ecuacion, haga clic en Save (Guardar). La ecuacion se agregara a la lista de ecuaciones

disponibles.

e Para cargar una ecuacion anterior, primero debe abrir el nUumero adecuado de espectros utilizado en la
ecuacion. Por ejemplo, si la ecuacion empled 3 espectros (A, By C), debe abrir al menos 3 espectros. Los
espectros abiertos se insertaran automaticamente en la ecuacion en el lujar adecuado; a continuacion, podra

modificar la ecuacion y sustituir los espectros.

c. Cuando tenga preparada la ecuacion, haga clic en Calculate (Calcular) para obtener una vista previa del

resultado.
5. Observe el resultado.

Figura 4-2: El resultado se muestra sobre los espectros de referencia (abajo)

La vista previa del resultado muestra el espectro producto de la ecuacion, asi como cada uno de los espectros
utilizados en la ecuacion. El resultado se muestra en el panel superior, mientras que los espectros de referencia se

muestran en el panel inferior.
¢ Para modificar la ecuacién, haga clic en Cancel (Cancelar) para volver a la pantalla anterior.

e Para guardar los resultados de la ecuacion, introduzca un nombre para el espectro resultante, o deje el nombre
predeterminado, y haga clic en Save (Guardar).

6. Vea el resultado en la vista espectral.

El espectro resultante se incorpora a la lista del panel de resultados. Los espectros empleados en la ecuacién se
muestran en los subpaneles de debajo del espectro del resultado, con una etiqueta que indica su uso en la ecuacion.
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Funciones disponibles en Advanced Spectral Math (Matematicas espectrales avanzadas)

Funcién Descripcién

k Constante
?7+7? Suma
?-? Resta
?2*? Multiplicacion
?17? Division
log(?) Logaritmo. Devuelve el logaritmo base 10.
exp(?) Devuelve el resultado de la constante e (2,7182818) elevada a la potencia del valor especificado.
sqrt(?) Raiz cuadrada del valor.
deriv(?) Derivada.
savderiv(?) Derivada Savitsky-Golay.
norderiv(?) Derivada Norris
Reprocesa r espectros

Puede transformar los datos originales del interferograma para su espectro con nuevos parametros usando Reprocess
(Reprocesar).

Cuando se compara su espectro con una referencia, puede obtener una comparacion mas exacta si ambos espectros se
procesan con los mismos parametros. Por ejemplo, si se adquirié el espectro usando un intervalo mas amplio que la
referencia o si se usa una técnica de apodizacion diferente, su comparacion puede ser inexacta. El reprocesamiento le
permite transformar los datos originales para que coincidan con su espectro de referencia, lo que proporciona mejores
resultados para sus analisis de correlacion, CCalidad o cuantificacion.

No puede reprocesar a una resolucion mas precisa de la que se utilizo originalmente. El reprocesamiento puede
transformar sus datos, pero no puede rellenar datos que nunca se adquirieron.

Si reprocesa varios espectros, las opciones muestran solo los valores que comparten. Por ejemplo, si se midié un espectro
a una resolucién mas fina, puede seleccionar solo la resolucion compartida y mas baja para el reprocesamiento. Esto es
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cierto también para el intervalo. Puede establecer los valores maximos y minimos para Truncate (Truncar) solo en el
intervalo compartido y superpuesto.

¢ Parareprocesar sus espectros
El reprocesamiento esta disponible solo en la vista Desktop (Escritorio) del software.
1. Enla vista Spectra (Espectros), seleccione uno o0 mas espectros.

2. Vaya al menu Process (Procesar) y seleccione Reprocess (Reprocesar). El cuadro de dialogo Reprocess
(Reprocesar) muestra los parametros usados para reprocesar y obtener una vista previa de su espectro resultante. Si
va a reprocesar mas de un espectro, la vista previa muestra solo el primer espectro.

Reprocess
Resolution: 4.0 w Final format Absorbance ™
Apodization  Morton Beer Strong bl Phase correction Mertz v
Zero fill Two levels dl | | Atmospheric suppression
Truncate Max 4000 —— Min 400 |_ | Replace background spectrum

Absarbance

LA

4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600

Wavenumbers (cm-1)

Reprocessing 1 spectra

3. Cambie sus parametros de reprocesamiento. Para reprocesar el espectro usando un espectro de fondo, seleccione
Replace background spectrum (Sustituir espectro de fondo) y, a continuacion, seleccione un nuevo espectro para
usarlo.

4. Haga clic en Apply (Aplicar) para reprocesar los espectros.

Puede deshacer el reprocesamiento viendo el panel History (Historial) y revertirlo a un estado anterior. Si ha reprocesado
mas de un espectro, tendra que revertir cada uno de manera individual.
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Quitar una region del espectro

Borre datos de una region de su espectro con la herramienta Blank Regions (Excluir regiones) en el menu Process
(Procesar). También puede excluir regiones en diagramas de flujo con el mosaico Processing (Procesamiento).

La herramienta Blank Regions (Excluir regiones) es una excelente forma de eliminar los datos ruidosos que podrian
interferir con su analisis. Por ejemplo, excluir una regién ayuda en las siguientes situaciones:

e En su espectro hay picos totalmente absorbentes porque la muestra es demasiado gruesa. El ruido aleatorio que se
observa en la parte superior de estos picos ocasiona resultados insatisfactorios al tratar de comparar el espectro con
los de una biblioteca espectral o al tratar de cuantificar o sustraer el espectro.

¢ Cuando un espectro incluye la region que esta debajo del punto de corte de un detector MCT (alrededor de 700 nime-
ros de onda) o del punto de corte de un cristal ATR. Dichas regiones solo contienen ruido, ya que no hay informacion
espectral. Si no se excluyen estas regiones, interferiran con las busquedas de bibliotecas y el procesamiento espec-
tral.

Excluir una regién

Puede excluir regiones de uno o mas espectros.

1. Seleccione los espectros que tengan regiones que desee excluir. Mantenga pulsado CTRL y haga clic para selec-
cionar mas de un espectro o pulse CTRL+W para seleccionarlos todos.

2. Vaya al menu Process (Procesar) y seleccione Blank Regions (Excluir regiones). Si ha seleccionado mas de una
region, se muestran en la vista superpuesta.

3. Use el selector de regiones para seleccionar la region que desee eliminar. Haga clic en Add Region (Agregar regién)
para eliminar mas de una region y haga clic en Apply (Aplicar) para excluir las regiones.

Para deshacer el cambio, vea el historial del espectro y revierta a un estado previo.
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Sustituir una regién con una linea recta

Con la orden Straight Line (Linea recta), puede sustituir una region espectral con puntos de datos que forman una linea
recta. Al igual que con Blank Regions (Excluir regiones), es util para eliminar las funciones no deseadas del espectro.

Diferencia entre Blank regions (Excluir regiones) y Straight Line (Linea recta)

Straight Line (Linea recta) dibuja una linea recta entre los puntos adyacentes a los bordes de la regidn seleccionada,
mientras que Blank Regions (Excluir regiones) simplemente borra los puntos de la regién seleccionada. Es posible que un
cambio realizado en un espectro mediante la sustitucion de una regién con una linea recta pase inadvertido para alguien
que examine el espectro. Por otra parte, la exclusion de regiones hace patente que los datos originales se han eliminado de
dicha regién.

Nota: Si sustituye una region que contiene picos con una linea recta y, a continuacioén, busca el espectro en una biblioteca,
la comparacion emplea la region de linea recta. Esto no es como buscar en una biblioteca para identificar un espectro en el
que la region estaba excluida. En dicho caso, la regién simplemente se ignora.

La orden Straight Line (Linea recta) esta disponible solo en la vista Desktop (Escritorio).
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¢ Para sustituir una regién espectral con una linea recta

1. Enlavista Spectra (Espectros), vaya a Process > Straight Line (Procesar > Linea recta).

2. Utilice el selector para elegir la region que sustituira con la linea recta. Seleccione Add Region (Agregar regioén) para
utilizar Straight Line (Linea recta) en mas de una region.

3. Seleccione Apply (Aplicar).
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Una linea recta sustituira la region o regiones.

Para deshacer la orden Straight Line (Linea recta), vea el historial del espectro y revierta a un estado anterior.

Aplicar la correccién Kramers-Kronig

La correccion Kramers-Kronig es util para convertir un espectro de reflexién especular en un espectro de transmision mas
tipico. El espectro corregido emplea unidades de absorbancia y se normaliza a un valor maximo de 1 unidad de
absorbancia.

Los espectros de reflexion especular a menudo son dificiles de analizar, ya que las posiciones de picos, las relaciones de
intensidad y los patrones espectrales impiden que se los use en andlisis cuantitativos y busquedas espectrales.

Esta correccion proporciona los mejores resultados cuando las frecuencias de inicio y finalizacion de su espectro son
regiones planas. También debe eliminar vapor de agua y didéxido de carbono purgando el espectrometro o mediante
supresion atmosférica. En caso necesario, también puede emplear la herramienta Straight Line (Linea recta) para eliminar
estas caracteristicas.

¢ Para aplicar la correccion Kramers-Kronig

¢ Escritorio

En la vista Spectra (Espectros), vaya al menu Process (Procesar) y seleccione Apply Kramers-Kronig Correction
(Aplicar correccién Kramers-Kronig).

¢ Pantalla tactil

En la vista Spectra (Espectros), abra el menu principal y seleccione Spectral Corrections > Apply Kramers-Kronig
Correction (Correcciones espectrales > Aplicar correccién Kramers-Kronig). .

Calcular media y desviacion estandar de espectros

Para encontrar la desviacion media o estandar de los espectros, utilice la herramienta Statistical Spectra (Espectros
estadisticos) en el menu Process (Procesar).

Para cada valor X del espectro, puede encontrar la desviacién media o estandar del valor Y. Asi se crea un espectro nuevo.

¢ Average (Media): encuentra la media aritmética de los valores Y de cada punto de datos. Si ha tomado varias
mediciones de un material de muestra, puede calcular el espectro medio para reducir el efecto de las variaciones de la
medicién. El espectro medio también es util como espectro de referencia, ya que puede ser mas representativo de un
compuesto que cualquier medicion individual.

» Standard Deviation (Desviacién estandar): encuentra la desviacion normal de los valores Y de cada punto de datos.
Al comparar la variacion que hay entre picos, puede detectar si se introdujeron impurezas durante un proceso de
produccién.

También puede usar la desviacion estandar para comparar espectros de una muestra estandar que se midié en momentos
diferentes. Esta es una manera util de probar la repetibilidad de la medicion.

Puede calcular los espectros estadisticos solamente en la vista Desktop (Escritorio) del software. Utilice el mosaico
Processing (Procesamiento) para calcular espectros estadisticos en diagramas de flujo.
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¢ Para calcular espectros estadisticos
1. Enla vista Spectra (Espectros), seleccione 2 espectros o mas para usar en el calculo.
2. Vaya al menu Process (Procesar) y seleccione Statistical Spectra (Espectros estadisticos).

3. Seleccione el calculo que desee llevar a cabo y el formato de datos que usara para el calculo y, a continuacion, selec-
cione Calculate (Calcular). El espectro resultante se agrega al panel de resultados. Puede ver qué espectros se usa-
ron para generar el nuevo espectro en Measurement Information (Informacion de la medicién) del nuevo espectro.

Reducir ruido con el suavizado del espectro

Utilice Smooth (Suavizar) en el menu Process (Procesar) para quitar el ruido aleatorio y mejorar la forma del espectro. La
funcion Smooth (Suavizar) utiliza el algoritmo Savitsky-Golay.

Existen dos tipos de operaciones de suavizado disponibles:

¢ Automatic smooth (Suavizado automatico): a menudo el resultado de un suavizado automatico es satisfactorio y es
mas rapido que un suavizado manual.

¢ Savitzky-Golay smooth (Suavizado de Savitzky-Golay): permite establecer manualmente el numero de puntos
utilizados en el algoritmo. El uso de mas puntos da como resultado un grado mayor de suavizado.

Estas imagenes muestran el resultado de aplicar el suavizado de Savitzky-Golay mas agresivo a un espectro ruidoso. Esta
es una parte del espectro ampliada para mostrar mas facilmente la diferencia.

Espectro antes del suavizado

Espectro después de aplicar el suavizado
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Tenga cuidado al suavizar espectros con picos de muestra reales que sean estrechos, ya que estas caracteristicas también
se suavizan. El suavizado reduce la resolucion espectral efectiva de los datos y puede hacer desaparecer ("suavizar"
pequefas caracteristicas espectrales.

En general, es mejor medir la muestra con mas barridos y una mejor resolucion, en lugar de usar Smooth (Suavizar).

Se aplica el suavizado al espectro seleccionado actualmente y no se crea un espectro nuevo en consecuencia.

Interfaz de escritorio

< Para aplicar un suavizado automatico
1. Abra el espectro en la vista Spectra (Espectros).

2. Con su espectro seleccionado, vaya a Process > Smooth Spectrum > Automatic (Procesar > Suavizar espectro >
Automatico).

El suavizado se aplica automaticamente. Vea el historial de medicion para deshacer el suavizado.
Para aplicar el suavizado de Savitsky-Golay
1. Abra el espectro en la vista Spectra (Espectros).

2. Con su espectro seleccionado, vaya a Process > Smooth Spectrum > Savitzky-Golay (Procesar > Suavizar
espectro > Savitzky-Golay).

3. Establezca el nimero de puntos suavizados que se usara en el algoritmo de Savitzky-Golay.

¢ Elnumero de puntos de suavizados se usa para establecer el tamafo de la ventana que se desplaza usada en el
algoritmo. Si se usan mas puntos, se alcanza mas suavizado.

4. Haga clic en Save (Guardar).

Interfaz de pantalla tactil

< Para aplicar un suavizado automatico
1. Abra el espectro en la vista Spectra (Espectros).
2. Con su espectro seleccionado, vaya a Spectral Smoothing > Automatic (Suavizado espectral > Automatico).

El suavizado se aplica automaticamente. Vea el historial de medicion para deshacer el suavizado.

< Para aplicar el suavizado de Savitsky-Golay
1. Abra la medicion.
2. Abra el menu principal y seleccione Spectral Smoothing > Savitzy-Golay (Suavizado espectral > Savitzky-Golay).

3. Establezca el nimero de puntos suavizados que se usara en el algoritmo de Savitzky-Golay.
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¢ Elndmero de puntos de suavizados se usa para establecer el tamafo de la ventana que se desplaza usada en el
algoritmo. Si se usan mas puntos, se alcanza mas suavizado.

4. Seleccione Save (Guardar).

Normalizar escala de espectros

Use la funcion Normalization (Normalizacion) para cambiar la escala del eje Y de los espectros seleccionados a una escala
“normal” en la que los valores Y de los puntos de datos estén entre 0 unidades de absorbancia para el punto mas bajoy 1
unidad de absorbancia para el pico mas alto (para un espectro tipo absorbancia), o entre 10y 100 % de transmitancia (para
un espectro tipo transmitancia). Estas escalas normales son tipicas de los espectros de las bibliotecas espectrales
comerciales.

Después de normalizar la escala de un espectro, ya no puede usarlo para efectuar anélisis cuantitativos a menos que
conozca el factor de escala y ajuste adecuadamente los resultados cuantitativos.

Interfaz de escritorio

Para normalizar la escala en la interfaz de escritorio, en la vista Spectra (Espectros), vaya a Process > Normalize
(Procesar > Normalizar).

Interfaz de pantalla tactil

Para normalizar la escala en la interfaz de pantalla tactil, en la vista Spectra (Espectros), abra el menu principal y
seleccione Spectral Corrections > Normalize Scale (Correcciones espectrales > Normalizar escala).

Ver interferogramas

Utilice Retrieve Interferograms (Recuperar interferogramas) para ver los datos originales para un espectro, incluidos los
interferogramas empleados para el fondo y para la muestra. Si descubre un problema con los datos transformados, puede
diagnosticar el problema mediante el examen del interferograma. Por ejemplo, una onda sinusoidal en la linea base de un
espectro indica normalmente un “paso doble” del haz de infrarrojos a través de la muestra. A menudo, el interferograma
correspondiente mostrara un “pico” en el lado de los datos.

% Pararecuperar los interferogramas

Unicamente vista Desktop (Escritorio)

1. Enla vista Spectra (Espectros), seleccione un espectro.

2. Vaya al menu Process (Procesar) y seleccione Retrieve Interferograms (Recuperar interferogramas). Se afiaden
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los dos interferogramas a la vista Spectra (Espectros).

4.2.3 Analizar datos

Utilice las herramientas de analisis del software OMNIC Paradigm para identificar muestras desconocidas o verificar los
componentes de las muestras.

Find Peaks (Buscar picos)

Utilice Find Peaks (Buscar picos) en el menu Identify (Identificar) para identificar ubicaciones de picos en un espectro. La
orden busca picos en la region espectral mostrada o en la region seleccionada, en caso de haber marcado una.

La orden busca picos con valores Y por encima del umbral y, a continuacion, los marca con sus valores X.

¢ Para buscar picos
1. Enla vista Spectra (Espectros), seleccione un espectro.

2. Vaya al menu Identify (Identificar) y seleccione Find Peaks (Buscar picos). También puede usar el método abreviado
de teclado CTRL+K. Se abrira la vista Find Peaks (Buscar picos).

3. Ajuste laregion, el umbral y la sensibilidad segun sus preferencias. En la pantalla se mostraran los picos encontrados
con los ajustes actuales. Puede agregar varias regiones o incluir todo el intervalo.
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4. Haga clic en Save (Guardar). Se anotan los picos en el espectro y ya se puede crear un informe de resultados de
picos, que incluira todas las ubicaciones de los picos encontrados.

Tabla 4-1: Parametros para buscar picos

Parametro Descripcion
Region (Region) Indica la region en la que la herramienta buscara los picos.

La herramienta Find Peaks (Buscar picos) identifica los picos encontrados por encima de este limite del
ejeY.

Threshold

(Umbral) Si el formato del eje Y del espectro produce picos que apuntan hacia abajo, se encontraran los picos que se

extienden por debajo del umbral. Por ejemplo, si el valor del umbral es 0,5, se encontraran y marcaran los
picos en la region espectral seleccionada cuyo valor Y sea superior o igual a 0,5.

La sensibilidad determina la facilidad con que Find Peaks (Buscar picos) encuentra puntos de inflexion en los
picos y picos pequefios en la linea base. A diferencia del valor del umbral, que especifica Unicamente el

valor Y por encima del cual se encuentran los picos, la sensibilidad tiene en cuenta el tamafo relativo de las
caracteristicas espectrales adyacentes.

Si utiliza parametros de baja sensibilidad, un punto de inflexion se tratara como parte de un pico mas grande

Sensibilidad y un pico pequefio se tratara como parte del ruido de la linea base; no se encontrara ninguna caracteristica.
Con un parametro de mayor sensibilidad, se encontraran el punto de inflexién y el pico pequefio y se
marcaran como picos.

Si la sensibilidad se establece demasiado alta, se encontraran el ruido y otras caracteristicas no importantes
por encima del umbral junto con las caracteristicas utiles. Utilice una combinacion de ajustes de umbral y
sensibilidad que le permita encontrar solo las caracteristicas espectrales que le interesen.
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Identificar muestras y mezclas

En el software OMNIC Paradigm puede identificar muestras y mezclas mediante las busquedas por correlaciéon y
multicomponente. En estos tipos de analisis, el espectro de la muestra se compara con espectros guardados en
bibliotecas, y el software encuentra las que mejor se corresponden. En una busqueda por correlacion, cada resultado
corresponde a un Unico compuesto, mientras que en la blusqueda multicomponente cada resultado muestra varios
compuestos que contribuyen al espectro del material compuesto general.

Identificar muestras y mezclas

Para identificar muestras y mezclas, mida la muestra con normalidad. En la vista de espectros, vaya al menu Identify
(Identificar) y seleccione la busqueda Correlation (Correlacion) si desea encontrar una unica coincidencia o la Busqueda
multicomponente si desea identificar coincidencias de material compuesto y sus compuestos.

Configuracion de bisqueda

Utilice Search Setup (Configuracion de busqueda) para configurar parametros para la busqueda por correlacion y la
busqueda multicomponente. Estos parametros se utilizaran automaticamente cuando se seleccione Correlation Search
(Busqueda por correlacion) o Multi-component Search (Busqueda multicomponente) en el menu Identify (Identificar) de la
interfaz de escritorio o en el menu principal de la interfaz de pantalla tactil.

Desde la interfaz de escritorio, puede utilizar también Search Setup (Configuracién de busqueda) para especificar la
ubicacion de otras bibliotecas en su sistema. Consulte “Agregar ubicaciones de biblioteca” para obtener mas detalles.

Parametros de Correlation Search (Basqueda por correlacién)

En la busqueda por correlacion se compara una medicion con compuestos de las bibliotecas y se obtienen las
coincidencias mas cercanas. Los resultados incluyen el valor de coincidencia de cada compuesto con un valor entre 0 y
100, donde 100 indica una coincidencia total.
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Figura 4-1: Parametros de Correlation Search (Busqueda por correlacion)

OMNIC Paradigm

Correlation Search | Multi-Compenent Search | Library Locations
|:| Match historical search results ~/  Search all libraries

Maximum spectra in search results 5 HR Nicolet Sampler Library

Show compounds with match values above 50.00

Spectral Regions

o Use full spactral range 6 |Test Sample for Paradigm

Region Start End

Absorbance

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wavenumbers (cm-1)

Parametro Descripcion

Seleccione este ajuste para que los resultados de busqueda coincidan con los de
aplicaciones OMNIC legadas.
El algoritmo mejorado que emplea el software OMNIC Paradigm extrae picos grandes

Match historical search results (Coincidencia )
para reducir los efectos de espectros totalmente absorbentes.

con resultados de busqueda historicos)

Seleccionelo solo si va a comparar mediciones nuevas con datos mas antiguos
adquiridos con software OMNIC heredado.

Limite el nimero de resultados de busqueda. Por ejemplo, con un maximo de 5, la
Maximum spectra in search results (Maximo  pusqueda devuelve solo las 5 mejores coincidencias.

de espectros en resultados de busqueda)
Puede introducir un valor de 1 a 20.

Show compounds with match values above _  Establezca un umbral de coincidencia para los resultados que devuelva la busqueda.

(Mostrar compuestos con valores de Por ejemplo, con un valor de 60, la busqueda por correlacién solo devolvera resultados
coincidencia por encima de) cuyo valor de coincidencia sea superior a 60.
Search all libraries (Buscar en todas las Seleccione este ajuste para realizar la busqueda en todas las bibliotecas. Anule la
bibliotecas) seleccion si desea especificar la busqueda solo en determinadas bibliotecas.
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Parametro Descripcion

Seleccione este ajuste para utilizar el intervalo espectral completo en la busqueda.
Anule la seleccion si desea especificar la busqueda en uno o mas intervalos

Use full spectral range (Usar todo el intervalo determinados.

espectral) Puede utilizar varias regiones para dejar una fuera de la busqueda. Por ejemplo,

incluya una region a cada lado del pico totalmente absorbente para excluirlo de la
busqueda.

Resultados de busqueda por correlacion

Los resultados de la busqueda por correlacion se muestran en el panel Results (Resultados), ordenados por el valor de

coincidencia.
A El panel Results (Resultados) muestra su espectro original y los resultados de la busqueda por
correlacion. Los resultados se sitian debajo del espectro que se buscé.
B El valor de coincidencia representa la similitud de la coincidencia con el espectro original; una coin-
cidencia de 100 indica que es perfecta.
C Pase el ratén por encima de la flecha gris para ver mas detalles sobre la coincidencia, incluida la

biblioteca donde se encontré la coincidencia y la posicién en la biblioteca.
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Parametros de Multi-Component Search (Busqueda multicomponente)
Utilice la busqueda multicomponente para identificar los componentes que conforman su muestra.

Figura 4-2: Parametros de Multi-Component Search (Busqueda multicomponente)

22 OMNIC Paradigm

k‘ Simulation (Nicolet Summit)

Correlation Search | Multi-Component Search | Library Locations

Maximum number search results 2 W ~/  Search all libraries

MNumber of compenents HR Nicolet Sampler Library

Spectral Regions

o/ Use full spectral range 6 |Test Sample for Paradigm

Region Start End

Absorbance

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wavenumbers (cm-1)

Parametro Descripcion

Maximum number of search results (N.2

.. , Limite el nUmero de resultados de busqueda de compuestos.
maximo de resultados de busqueda)

Number of components (Niumero de

Establezca el nimero de componentes que se deben devolver de cada compuesto.
componentes)

Search all libraries (Buscar en todas las ~ Seleccione este ajuste para realizar la busqueda en todas las bibliotecas. Anule la seleccion
bibliotecas) si desea especificar la busqueda solo en determinadas bibliotecas.

Seleccione este ajuste para utilizar el intervalo espectral completo en la busqueda. Anule la

seleccion si desea especificar la busqueda en uno o mas intervalos determinados.
Use full spectral range (Usar todo el P a

intervalo espectral " . . . . . .
P ) Puede utilizar varias regiones para dejar una fuera de la busqueda. Por ejemplo, incluya una

region a cada lado del pico totalmente absorbente para excluirlo de la busqueda.
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Resultados de Multi-Component Search (Busqueda multicomponente)

Los resultados de la busqueda por correlacion se muestran en el panel Results (Resultados), ordenados por el valor de

coincidencia.
A Espectro de la muestra y espectro del compuesto.
B Espectros de los componentes en el material compuesto
C El espectro del compuesto es una combinacion de los espectros del componente. El valor de coin-

cidencia del material compuesto muestra el valor de coincidencia general y cuanto coincide el
espectro con la muestra, siendo 100 la coincidencia total.
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D Los espectros del componente se sitian bajo el material compuesto del que forman parte.

El valor acumulado muestra como contribuye cada componente al valor de coincidencia total del
material compuesto. El valor acumulado del primer componente muestra su contribucion a la
coincidencia total, y cada contribucion de los demas componentes se suma al valor de
coincidencia total. Por ejemplo, puede tener un material compuesto con un valor de coincidencia
de 80, que incluye un compuesto con un valor acumulado de 70 y otro con un valor acumulado de
80. En este caso, el primer componente aporta 70 al valor de coincidencia y el segundo
compuesto contribuye con 10 al valor de coincidencia.

El porcentaje del material compuesto indica la cantidad de compuesto de referencia del material
compuesto. Por ejemplo, un valor de 55 % del compuesto significa que el componente contribuye
el 55 % al espectro de todo el material compuesto. La suma de los porcentajes de compuestos
siempre es 100 %. Tenga presente que el porcentaje de compuesto muestra la contribucion del
compuesto al material compuesto, no a la muestra en si. En otras palabras, un valor de 55 % de
compuesto de un componente no significa por fuerza que la mezcla de la muestra contenga el

55 % de tal componente.

E Situe el cursor sobre la flecha gris para ver detalles de cada uno de los compuestos.

Verificar la muestra con CCalidad

En un analisis de QCheck (CCalidad), la muestra se compara con un espectro de referencia conocido, y el software
proporciona un valor de coincidencia y un resultado: pasa o falla. CCalidad verifica rapidamente que la muestra se
corresponde con el patrén interno.

Para obtener informacion mas detallada sobre el uso de QCheck (CCalidad), consulte “Verificar la composicion de
muestras con CCalidad”.

Verificar muestras con CCalidad

Para realizar un analisis de CCalidad, mida la muestra con normalidad. Después, en la vista de espectros, vaya al menu
Identify (Identificar) y seleccione QCheck (CCalidad).

Configuracion de CCalidad

Utilice QCheck Setup (Configuracion de CCalidad) para configurar sus analisis de CCalidad. Los parametros de CCalidad
que haya guardado quedaran seleccionados automaticamente cuando seleccione QCheck (CCalidad) como tipo de
analisis antes de medir una muestra o al seleccionar CCalidad en el menu de Identify (Identificar).

Para obtener mas informacion sobre el uso de QCheck (CCalidad), consulte “Verificar la composicion de muestras con
CCalidad”.
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Figura 4-1: Pantalla de configuracién de CCalidad

L34 Summit

B P it f fi
| | High sensitivity v rompt for reference

Measurement Name Date Type
~/ Pass/fail threshold 90
Maximum spectra in QCheck results 5
Spectral Regions
|| Blank diamond ATR region (2200 - 1355) || Blank CO, region (2390 - 2240)

6 {TestSample for Paradigm
~/  Use full spectral range

Region Start End

Absorbance

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Wavenumbers (cm-1)
X =2669.691Y = 0.554

cancs

Parametro Descripcion

Seleccione alta sensibilidad para obtener resultados mas precisos entre una muestra que es muy similar
a la referencia. Podria convenir anular la seleccion de alta sensibilidad cuando se miden muestras con
cierta variacion natural.

High Sensitivity (Alta
sensibilidad)

Establezca un umbral para los resultados de Pasa o Falla. Introduzca un nimero entero entre 0 y 100.

Pass/fail threshold (Umbral

Un valor de correlacién de 100 indica una coincidencia perfecta.
de Pasa/Falla)

Si anula la seleccion de esta opcion, todos los resultados mostraran Pasa.

Maximum spectra in
QCheck results (Maximo de Establece el numero de resultados mostrados en el panel de resultados. Por ejemplo, si establece el
espectros en resultados de  valor 2, solo se mostraran dos coincidencias en el panel de resultados.

CCalidad)
Permite elegir una referencia durante la mediciéon. Anule su seleccién si desea especificar uno o mas
espectros de referencia de antemano. Si piensa comparar varias muestras con las mismas referencias,
nvien lecerl r lan ra evitar tener leccionar la misma referenci vez
Prompt for reference conviene establecerlas por adelantado para evitar tener que seleccionar la misma referencia cada ve

. mi nam ra.
(Preguntar referencia) que mide una muestra

Para utilizar un compuesto de una biblioteca como referencia, extraiga primero el compuesto para que
esté disponible en la base de datos.
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Parametro Descripcién

Blank diamond ATR region

(2200 - 1955) (Quitar Seleccione este ajuste para excluir datos en la regién de 2200 a 1955 nimeros de ondas, donde los
bandas de diamante de cristales de ATR de diamante absorben radiacion.

ATR [2200-1955])

Blank CO2 region (2390 - . . . . .
] , Seleccione este ajuste para excluir datos en la region de 2390 a 2240 numeros de ondas, donde el
2240) (Quitar region CO2 diéxido de carbono absorbe radiacion
[2390-2240]) '
Use full spectral range Seleccionelo para utilizar el rango completo en el analisis.
(Usar todo el intervalo
espectral) Anule su seleccion si desea utilizar solo un intervalo limitado en el analisis.

Identificar contaminantes

Si tiene una sustancia conocida y desea comprobar si hay otros materiales desconocidos, utilice Contaminant Analysis
(Analisis de contaminantes). El analisis de contaminantes compara un espectro de referencia de material conocido con el
espectro real, e identifica los posibles contaminantes. A diferencia de CCalidad, que compara el espectro con un espectro
de referencia y notifica un valor de coincidencia y una calificacion de pasa/falla, el analisis de contaminantes identifica los
posibles contaminantes de la muestra.

Los resultados del Analisis de contaminantes muestran qué contaminantes podrian estar presentes y en qué cantidad
aproximada.

Configurar y utilizar el analisis de contaminantes

El andlisis de contaminantes esta disponible tanto en la interfaz de escritorio como en la de pantalla tactil.

Andlisis de contaminantes en la interfaz de escritorio

¢ Para utilizar el andlisis de contaminantes
1. Asigne un espectro de referencia en Search Setup (Configuracion de busqueda).

a. Vaya a ldentify > Search Setup (Identificar > Configuracion de busqueda).
b. Seleccione la pestaifia Contaminant Analysis Search (Busqueda de analisis de contaminantes).
c. Seleccione un espectro de referencia. Este es el espectro del material conocido.
d. Revise los demas ajustes.

2. Haga clic en Save (Guardar).

3. Enlavista de espectros, seleccione el espectro que desee analizar.

4. Vaya a ldentify > Search > Contaminant Analysis (Identificar > Buscar > Analisis de contaminantes).

Tras unos instantes, se muestran los resultados del analisis en la vista de espectros.
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2
<

Andlisis de contaminantes en la interfaz de pantalla tactil

Para utilizar el anélisis de contaminantes

1. Asigne un espectro de referencia en Search Setup (Configuracién de busqueda).

a. Abra el menu principal y seleccione Search Setup (Configuracién de bisqueda).

b. Seleccione la pestafia Contaminant Analysis Search (Busqueda de analisis de contaminantes).

c. Seleccione un espectro de referencia. Este es el espectro del material conocido.

d. Revise los demas ajustes.

2. Seleccione Save (Guardar).

3. Enla vista de espectros, seleccione el espectro.

4. Abra el menu principal y seleccione Search Setup > Contaminant Analysis (Configuracién de la busqueda >
Andlisis de contaminantes).

Parametro

Max number of results
(Maximo de resultados)

Number of contaminants
(Namero de
contaminantes)

Search all libraries
(Buscar en todas las
bibliotecas)

Select reference source
(Seleccionar fuente de
referencia)

Select reference
(Seleccionar referencia)

Use full spectral range
(Usar todo el intervalo
espectral)

Tras unos instantes, se muestran los resultados del analisis en la vista de espectros.

Ajustes de analisis de contaminantes

Descripcion

Establezca cuantos resultados de compuestos devolver. Por ejemplo, si especifica 2 resultados, el
analisis de contaminantes mostrara 2 posibles materiales compuestos ordenados por el valor de
coincidencia.

Establezca el nimero de compuestos quimicos de cada material compuesto. Por ejemplo, con 3
contaminantes, el espectro de cada material compuesto incluird 3 posibles contaminantes.

Seleccione qué bibliotecas desea utilizar en la busqueda. Cuantas menos bibliotecas, mas rapido
es el analisis.

Indique si el espectro de referencia esta en una biblioteca o si se encuentra como medicion
auténoma en la base de datos.

El compuesto conocido. En los resultados del analisis de contaminantes, cada compuesto incluira el
componente conocido y los posibles contaminantes.

Limite el intervalo o utilice el espectro completo en el andlisis.
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Interpretar los resultados

Como en otros analisis de busqueda, los resultados del Analisis de contaminantes se muestran en la vista de espectros. El
panel de resultados muestra cada compuesto y los posibles contaminantes.

Caracteristica Descripcion

A Espectro de la muestra y espectro del compuesto.

B Espectros de los compuestos quimicos del material, incluido el compuesto conocido.
C Muestre u oculte los detalles del compuesto.

El valor de coincidencia del material compuesto muestra cuanto coincide el espectro con la muestra, siendo
100 la coincidencia total.

E Situe el cursor sobre la flecha gris para ver detalles de cada uno de los compuestos.

Los detalles de cada compuesto incluyen:

Compound name
(Nombre del Nombre del compuesto
compuesto)
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Cumulative
(Acumulado)

Composite % (%
compuesto)

Library name
(Nombre de
biblioteca)

Index number (N.2
de indice)

Regions searched
(Regiones
buscadas)

El valor acumulado muestra cémo contribuye cada componente al valor de coincidencia total del material
compuesto. El valor acumulado del primer componente muestra su contribucion a la coincidencia total, y
cada contribucion de los demas componentes se suma al valor de coincidencia total.

Por ejemplo, puede tener un material compuesto con un valor de coincidencia de 80, que incluye un
compuesto con un valor acumulado de 70 y otro con un valor acumulado de 80.

En este caso, el primer componente aporta 70 al valor de coincidencia y el segundo compuesto contribuye
con 10 al valor de coincidencia.

El porcentaje del material compuesto indica la cantidad de compuesto de referencia del material compuesto.
Por ejemplo, un valor de 55 % del compuesto significa que el componente contribuye el 55 % al espectro de
todo el material compuesto. La suma de los porcentajes de compuestos siempre es 100 %.

Tenga presente que el porcentaje de compuesto muestra la contribucion del compuesto al material
compuesto, no a la muestra en si. En otras palabras, un valor de 55 % de compuesto de un componente no
significa por fuerza que la mezcla de la muestra contenga el 55 % de tal componente.

Nombre de la biblioteca en la que se ha encontrado el compuesto.

Ubicacion del compuesto en la biblioteca.

Regiones espectrales utilizadas en la busqueda de la biblioteca.

4.2.4 Crear informes

Genere informes a partir de plantillas y podra guardar y compartir rapidamente sus datos en archivos de Microsoft Word,
PowerPoint o Excel. También puede exportar sus espectros, diagramas de flujo y parametros para compartirlos con sus

compainieros.

Crear y compartir informes, y exportar datos

Genere informes a partir de plantillas y podra guardar y compartir rapidamente sus datos como archivos de Microsoft™
Word™, PowerPoint™ o Excel™, asi como exportar espectros, diagramas de flujo y parametros.

% Para crear un informe desde la interfaz de escritorio

1. Desde la vista espectral, seleccione File > Create Report (Archivo > Crear informe).

2. Introduzca un titulo para el informe y seleccione un formato y una opcion de plantilla. La vista previa se actualiza con

sus selecciones.

Si selecciona Save as (Guardar como) su formato, los datos del informe se guardan en la base de datos.
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3. Para configurar la plantilla, haga clic en Options (Opciones) y seleccione los elementos que desee incluir. Haga clic
en OK (Aceptar) para guardar su seleccion.

4. Haga clic en Create (Crear).

¢ Para crear un informe desde la interfaz de pantalla tactil
1. Enla vista espectral, abra el menu y seleccione Create Report (Crear informe).

2. Introduzca un titulo para el informe, seleccione un directorio donde guardar el informe, elija un formato y, por ultimo,
seleccione una plantilla. La vista previa se actualiza con la seleccién de formato y plantilla realizada.

Si selecciona Save as (Guardar como) su formato, los datos del informe se guardan en la base de datos.

3. Para configurar la plantilla, toque Options (Opciones) y seleccione los elementos que desee incluir. Toque OK para
guardar su seleccion.
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4. Toque Create (Crear).
Exportar parametros, espectros y diagramas de flujo

Utilice el software OMNIC Paradigm de escritorio para exportar parametros y diagramas de flujo. Puede exportar espectros
en modo escritorio o pantalla tactil.

< Para exportar parametros

1. Seleccione los parametros que desee exportar en la lista de Settings (Parametros).

2. Seleccione Acquire Data > Export Settings (Adquirir datos > Exportar parametros).
3. Asigne nombre al archivo de pardmetros y haga clic en Save (Guardar).

Los parametros se guardan con la extension de archivo .expx. Estos archivos de parametros almacenan los
parametros de medicion, pero no los parametros de busqueda, de CCalidad ni de cuantificacién. Los archivos de
parametros con extension .expx no son compatibles con las versiones anteriores del software OMNIC.

P
&

Para exportar diagramas de flujo

¢ Siesta utilizando la interfaz de escritorio...

a. Enel panel de Workflows (Diagramas de flujo), haga clic con el botén derecho en el diagrama de flujo que desee
exportar y seleccione Export (Exportar) en el menu.
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b. Asigne nombre al archivo de diagrama de flujo y haga clic en Save (Guardar).
c. Los archivos de diagramas de flujo se guardan con la extension de archivo .rwfl.
¢ Siesta utilizando la interfaz de pantalla tactil...

a. Enla pestafia Workflows (Diagramas de flujo), seleccione el diagrama de flujo que desee exportar y seleccione el
menu de mas opciones.

b. Seleccione Export (Exportar).
c. Asigne nombre al archivo de diagrama de flujo y toque Save (Guardar).

d. Los archivos de diagramas de flujo se guardan con la extensién de archivo .rwfl.

¢ Para exportar mediciones
¢ Siesta utilizando la interfaz de escritorio...

a. Enel panel Measurements (Mediciones), haga clic con el boton derecho en el espectro flujo que desee exportar y
seleccione Export (Exportar).

b. Asigne nombre al archivo del espectro y haga clic en Save (Guardar). Los espectros se guardan con la extension
de archivo .spa.

¢ Siesta utilizando la interfaz de pantalla tactil...

a. Enla pantalla de inicio, seleccione la pestafia Measurements (Mediciones).

b. Abrael ment de mas opciones | * ]y seleccione Export (Exportar).

c. Toque Save (Guardar). Los espectros se guardan con la extension de archivo .spa.

Crear informe de espectro histérico

Los informes de Historical Spectrum (Espectro historico) incluyen informacion detallada del cambio de una medicion en el
tiempo durante el procesamiento y analisis. El informe muestra el espectro en cada paso del historial.

Los informes del historial de medicion se crean igual que otros informes, salvo que primero es necesario abrir la vista de
Historical Data (Datos historicos). La plantilla del espectro histérico no esta disponible cuando se abre Create Report
(Crear informe) desde la vista espectral normal.
< Para crear un informe de plantilla de espectro histérico

1. Desde la interfaz de escritorio, abra una medicion en la vista espectral.

2. Desplacese hasta la pestafia del historial de medicion.

3. Haga clic con el boton derecho del raton en cualquier elemento del historial y seleccione Measurement History
(Historial de medicién).
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4. Abra el menu File (Archivo) y seleccione Create Report (Crear informe).

En el cuadro de dialogo de Create Report (Crear informe), introduzca un titulo para el informe, seleccione un formato y
modifique las opciones de plantilla necesarias. Para los informes de plantilla de espectro historico solo estan
disponibles los formatos de Print (Imprimir) y de Save (Guardar).

6. Haga clic en Create (Crear).

Agregar etiquetas y anotaciones a los espectros

Utilice Annotation Tools (Herramientas de anotacion) para agregar etiquetas personalizadas o realzar caracteristicas de un
espectro. Las anotaciones son perfectas para agregar informacion adicional a los informes cuando se presentan o
comparten datos.

Puede crear anotaciones solo desde la interfaz de escritorio.

% Para agregar anotaciones a un espectro

1. Enla vista espectral, seleccione un espectro.

2. Haga clic con el boton derecho en el panel espectral, seleccione Display Tools (Mostrar herramientas) y, a
continuacién, elija Peak Area (Area de pico) o Peak Height (Altura de pico).

159 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guias de procedimientos

3. Ajuste los parametros de las herramientas de picos y haga clic en Save (Guardar).
4. Para desplazar la anotacion, haga clic en el texto y arrastrelo.

Las anotaciones de altura de pico y area de pico no se pueden modificar ni eliminar con el menus contextual. Para
quitarlas, utilice el historial para volver a un paso de procesamiento anterior.

03
&

Para agregar etiquetas y anotaciones personalizadas a un espectro
1. Enla vista espectral, seleccione un espectro.

2. Haga clic con el botdn derecho en el panel espectral, seleccione Annotation Tools (Herramientas de anotacién) y
elija una opcién de anotacion.
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Haga clic con el boton derecho en una anotacion si desea agregar opciones de personalizacion.

3. Para desplazar la anotacion, haga clic en el texto y arrastrelo, o si se trata de una elipse o un rectangulo, haga clic en la
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4.3 Analisis de serie temporal

4.3.1 Comprender el analisis de serie temporal

En este tema se ofrece una vision general de conceptos importantes relacionados con los analisis de serie temporal.
Aproveche los vinculos disponibles para conocer informacién mas detallada sobre funciones especificas y practicas
Optimas.

4.3.2 Acerca de los analisis de serie temporal

Un analisis de serie temporal es Util para explorar el modo en que las mediciones de las muestras varian a lo largo del
tiempo. Por ejemplo, puede usar un analisis de serie temporal para explorar como evoluciona una muestra durante un
experimento de TGA-IR o GC-IR, o puede abrir una adquisicion de mediciones estandar para comprobar si las mediciones
siguen siendo consistentes a lo largo de una semana o un mes determinado, lo que le avisara de los momentos en que
varian las mediciones.

Asimismo, puede crear un analisis de serie temporal desde un conjunto de mediciones repetidas tomadas durante un
diagrama de flujo. Por ejemplo, puede usar un mosaico de Repeat (Repeticion) y uno de Delay (Retardo) para medir la
misma muestra repetidamente durante un lapso determinado, como por ejemplo tomar una medicién cada 60 segundos
durante una hora. A continuacion, podra abrir las mediciones en un analisis de serie temporal para explorar como ha
cambiado la muestra durante el diagrama de flujo.

El analisis de serie temporal todavia esta en desarrollo y se incorporaran nuevas funciones en futuras versiones.
Actualmente, puede convertir mediciones estandar y mediciones desde un diagrama de flujo a un analisis de serie
temporal, pero todavia no se pueden adquirir datos directamente como una medicion con base temporal.

Sugerencia Utilice etiquetas para organizar las mediciones y facilitar que se puedan convertir a un andlisis de serie
temporal posteriormente. Los diagramas de flujo pueden usar el mosaico de Tag (Etiqueta) para etiquetar
automaticamente todas las mediciones, y las mediciones individuales se pueden aplicar a una etiqueta durante la
adquisicion de datos mediante Tag Setting (Parametros de etiquetas) en el panel de control.

Conceptos y términos basicos

* Time Series (Serie temporal): un analisis de serie temporal consiste en un conjunto de 4 mediciones o mas trazadas
durante un periodo de tiempo.

¢ Consulte en “Crear un analisis de serie temporal” las instrucciones sobre como convertir mediciones en un
andlisis de serie temporal.

« Profile (Perfil): un perfil es una representacion de los datos de la serie y se usa para mostrar como cambian los datos
a lo largo del tiempo. Cada perfil muestra un aspecto diferente de los datos de medicién, como por ejemplo el cambio
de una altura de pico o de un area de pico.
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¢ Puede consultar la descripcién de cada perfil en “Tipos de perfil”.

¢ Puede consultar las instrucciones sobre como aplicar, guardar y editar perfiles en “Crear y utilizar perfiles”.

« History (Historial): en un andlisis de serie temporal, el historial incluye todas las operaciones de procesamiento y de
conversion. Puede usar el historial para consultar qué operaciones de procesamiento se han aplicado a los datos y
para eliminar operaciones concretas.

¢ Puede consultar las instrucciones sobre la aplicacion y eliminacion de operaciones de procesamiento en
“Procesar los datos de la serie temporal”.

Vista general de la ventana Time Series (Serie temporal)

Cuando abra las mediciones en Time Series (Serie temporal), la ventana de analisis se abre y muestra sus datos.

A Nombre de El nombre del perfil mostrado.
perfil
B Vista de perfil La vista de perfil muestra la curva del perfil de todos los perfiles guardados actualmente. Haga clic con

el boton derecho para cambiar las unidades del eje X.

C Crosshair Crosshair muestra la ubicacion actualmente seleccionada en el perfil. El espectro corresponde con la
ubicacion seleccionada y los valores X e Y se muestran en la esquina inferior izquierda de la pantalla.

D Linea temporal Utilice la linea temporal para desplazarse por sus mediciones. El panel de espectros muestra el
espectro en el punto actual en la linea temporal.

Con la linea temporal seleccionada, utilice las teclas de flecha izquierda y derecha para navegar a
espectros anteriores y posteriores.

163 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guias de procedimientos

E Panel de El panel de espectro muestra el espectro en el punto actual seleccionado con la linea temporal
espectro encima.

F Pestafas de Pestafias Measure (Medicion), Profiles (Perfiles) y History (Historial)
medicién, perfil
e historial » Pestafia Measure (Medicion): se muestra informacion acerca del analisis de serie temporal.

« Pestafa Profiles (Perfiles): utilice esta pestafa para crear, editar y aplicar perfiles.

« Pestafa History (Historial): en esta pestafia se muestran todas las operaciones de
procesamiento y conversiones que se han aplicado a los datos.

G Pestafias de Utilice las pestafias de tipo de perfil para cambiar entre sus perfiles favoritos y sus perfiles de serie
tipo de perfil temporal.

« Perfiles de Time Series (Serie temporal): estos perfiles son Unicos para este analisis de serie
temporal. No se pueden reutilizar con otros analisis, a menos que los recree
independientemente.

« Favorites (Favoritos): estos perfiles se comparten con todos los analisis de serie temporal y se
pueden reutilizar cada vez que cree un analisis de serie temporal.

H Parametros de En el area de pardmetros se muestran los parametros actuales para el perfil seleccionado. Utilice este
perfil area para editar el perfil.
Acciones de Cuando se edita o se crea un perfil, puede obtener una vista previa o guardarlo. Después de guardar
perfil un perfil, puede agregarlo a sus perfiles Favorites (Favoritos) o a sus perfiles individuales de Time

Series (Serie temporal).

« Preview (Vista previa): actualiza la vista previa del perfil y le muestra la curva del perfil usando los
parametros actuales.
o Save (Guardar): guarda el perfil con los parametros actuales.

4.3.3 Adquirir datos de la serie temporal

Con un analisis de la serie temporal, puede medir una serie de datos para identificar y analizar los cambios a lo largo del
tiempo, como en un analisis de TGA o GC.

Preparacion para la adquisicion de datos

Antes de medir los datos de la serie temporal, revise y edite sus parametros de medicion.
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¢ Para very editar los parametros para un analisis de serie temporal

1. Establezca el tipo de analisis en Time Series (Serie temporal).

2. Seleccione More (Mas) para ver todos los parametros adicionales especificos para su analisis de serie temporal.

Tabla 4-1: Tabla 1 Parametros de medicion para la serie temporal

Parametro

Start from external trigger (Ini-
ciar por activador externo)

Set measurement duration (Ajus-
tar la duracion de la medicion)

Stop measurement manually
(Detener medicién manual-
mente)

Descripcion

Seleccione esta opcion si esta usando un cable de inicio remoto para activar la adquisicion de
datos de la serie temporal automaticamente.

Para obtener mas detalles, consulte la documentacion de su espectrometro o de otros
accesorios.

Ajuste la duracion de la medicion. La medicion se detendra automaticamente después del
tiempo establecido, pero puede parar la medicion antes si asi lo estima oportuno.

Continde midiendo hasta que detenga la medicién manualmente.
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Parametro

Delay between samples
(Retardo entre muestras)

Profile selection (Seleccién de
perfiles)

Calentadores

Descripcién

Por lo general, el intervalo entre las muestras se determina mediante la resolucion, la
velocidad espejo y el numero de exploraciones por espectro.

Puede usar esta opcién para establecer manualmente un intervalo mas largo entre
mediciones. Esto puede ser Util si sabe que sus muestras cambian muy despacio y desea
limitar la cantidad de datos adquiridos, por ejemplo.

Utilice esta opcion para utilizar automaticamente un perfil de sus favoritos, ademas del perfil
Gram-Schmidt.

Si utiliza un accesorio de GC, los parametros de la serie temporal también incluyen los
parametros para sus calentadores.

El estado actual muestra si los calentadores estan desconectados o si muestran su
temperatura actual.

« Flow cell setpoint (Valor nominal de la celda de flujo): ajuste la temperatura objetivo
para la celda de flujo.

« Transfer line setpoint (Valor nominal de la linea de transferencia): ajuste la
temperatura objetivo para la linea de transferencia.

« Start heaters (Iniciar calentadores): seleccione para activar los calentadores.
Automaticamente, comienzan a subir la temperatura hasta el valor de referencia
objetivo. Cuando estan activados los calentadores, el boton cambia a Turn Heaters Off
(Apagar calentadores).

« Show status (Mostrar estado): seleccione para abrir el estado del calentador en un
cuadro de dialogo independiente. Esto es util para monitorizar los calentadores mientras
navega por diferentes sitios del software.

Inicio de la medicién de la serie temporal

Una vez haya ajustado Time Series (Serie temporal) como su tipo de analisis y haya revisado sus pardmetros de medicion,

esta listo para iniciar su analisis.

< Para medir los datos de la serie temporal

1. Seleccione Measure Time Series (Medir serie temporal) .

La vista previa del fondo se abre en la pestaia Target (Diana).

2. Seleccione Start Background Measurement (Iniciar medicion de fondo) y espere a que se complete la medicién.

3. Seleccione Start Time Series Measurement (Iniciar medicién de serie temporal).

Empezara la medicion de la serie temporal. Durante la medicion, la pantalla muestra el perfil Gram-Schmidt en el panel

superior y el espectro mas reciente en el panel inferior.

Si ha establecido una duracion especifica, la medicion continua hasta ese momento y se detiene automaticamente. De

lo contrario, seleccione Stop (Parar) para finalizar la medicion.

Durante la medicioén, puede crear y utilizar perfiles o seleccionar puntos para ver el espectro en ese momento.

Thermo Scientific
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4.3.4 Importar archivo TGA

Si esta llevando a cabo un experimento de TGA con un analizador de instrumentos de TA, puede importar los datos de TGA
a su adquisicion de la serie para afadir el peso, la temperatura y el peso derivado a los resultados.

¢ Paraimportar datos de TGA

1. Exporte los datos del instrumento de TGA como un archivo con extension .tga. Consulte la documentacion que
acompanfa su analizador para conocer las instrucciones sobre como exportar los datos de TGA.

2. Mientras consulta los datos de la serie, vaya a File > Time Series > Import TGA File (Archivo > Serie temporal >
Importar archivo TGA).

3. Seleccione el archivo de TGAy, a continuacion, Open (Abrir).

Se afadiran los perfiles de temperatura, peso y peso derivado a la pestana Profiles (Perfiles).

4.3.5 ldentificar componentes en un analisis de serie temporal

Al llevar a cabo una busqueda para identificar componentes en un analisis de serie temporal, puede identificar rapidamente
los componentes principales de una medicion de serie temporal, incluida una muestra de TGA que haya medido usando un
moédulo TGA-IR de Thermo Scientific.

167 Guia del usuario del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guias de procedimientos

Configuracién de busqueda para Identify Components (Identificar com-
ponentes)

Puede especificar varios ajustes para su busqueda Identify Components (Identificar componentes). Las opciones de la
busqueda Identify Components (Identificar componentes) son similares a una busqueda multicomponente.
¢ Para configurar la busqueda Identify Components (Identificar componentes)
1. Vaya al menu ldentify (Identificar) y seleccione Search Setup (Configuracién de bisqueda).
2. Vaya ala pestafia Time Series Component Search (Bisqueda de componentes de la serie temporal).
3. Cambie sus parametros segun sus preferencias y seleccione Save (Guardar).
Tabla 4-1: Parametros para la busqueda de identificacion

Parametro Descripcién

Maximum number of search
results (N.2 méximo de resul-
tados de busqueda)

Utilice esta opcion para establecer el nimero maximo de resultados de compuestos que encon-
trara el software.

Number of components Utilice esta opcion para establecer el nUmero de componentes encontrados en cada resultado
(Nuamero de componentes) de compuestos.

Search all libraries (Buscar Utilice esta opcion para buscar todas las bibliotecas o Unicamente en un subgrupo de biblio-
en todas las bibliotecas) tecas. Incluir mas bibliotecas prolongara la busqueda.

Seleccione este ajuste para utilizar el intervalo espectral completo en la busqueda. Anule la
Use full spectral range (Usar seleccion si desea especificar la busqueda en uno o mas intervalos determinados. Puede uti-
todo el intervalo espectral) lizar varias regiones para dejar una fuera de la busqueda. Por ejemplo, incluya una region a
cada lado del pico totalmente absorbente para excluirlo de la busqueda.

Uso de la busqueda Identify Components (Identificar componentes)

Cuando finaliza la medicién de la serie temporal, vaya a la pestafia Search (Busqueda) para iniciar una busqueda Identify
Components (ldentificar componentes).

< Para identificar componentes
1. Enlavista Time Series (Serie temporal), vaya a la pestafia Search (Blsqueda).

2. Enlalista Search Type (Tipo de busqueda), seleccione Identify Components (Identificar componentes).
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3. Seleccione Search (Busqueda).

La busqueda comienza y se muestran los resultados. La duracién de la busqueda depende de en cuantas bibliotecas
esté buscando y de cuanto durd la medicion de la serie temporal. Si tiene una medicion larga y se esta buscando en
muchas bibliotecas, la busqueda puede tardar varios minutos.

4. Cuando se acabe la busqueda, interprete los resultados.

Figura 4-1: Resultados de ejemplo de una busqueda Identify Components (Identificar componentes)

Tabla 4-2: Los resultados de una busqueda Identify Components (Identificar componentes)

A El panel Profile (Perfil) muestra la respuesta espectral combinada para todos los componentes a lo largo de la
duracién completa de la adquisicion de datos. Seleccione un perfil de la lista Profile (Perfil) para verlo aqui.
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El panel Composite Spectrum (Espectro del material compuesto) muestra el espectro vinculado con el tiempo
de descomposicion seleccionado en el panel Profile (Perfil) y el espectro del material compuesto para la coin-
cidencia seleccionada en el mismo tiempo de descomposicion.

El panel Library Match Profiles (Perfiles de coincidencia de biblioteca) muestra la respuesta espectral para
cada componente principal encontrado a lo largo de toda la adquisicion de datos. Esto le permite ver cuando
se ha vaporizado cada componente principal de la muestra.

El panel Results (Resultados) muestra los compuestos y los espectros de componentes encontrados en la
busqueda. El material de compuestos es una representacion calculada de todas las referencias en la coin-
cidencia establecida. La cantidad de cada referencia en el material compuesto se basa en la cantidad pre-
sente en el perfil del componente en el momento de descomposicién seleccionado. El espectro seleccionado
es de color rojo.

Los componentes contribuyen al resultado de los compuestos.

El valor de coincidencia explica lo cerca que esta de ajustarse a todos los espectros en el conjunto de datos
de la serie. Cuanto mas alto es el valor, mejor se ajusta.

4.3.6 Crear un analisis de serie temporal

Cree un analisis de serie temporal seleccionando un conjunto de mediciones y abriéndolas en Time Series (Serie

temporal).

Puede filtrar con facilidad sus mediciones utilizando etiquetas. Si todas las mediciones que quiere comparten la misma
etiqueta, puede buscar dicha etiqueta y, a continuacion, seleccionar todas las mediciones para crear el analisis de serie
temporal. El mosaico de Tag (Etiqueta) en los diagramas de flujo puede etiquetar automaticamente cada medicion que
adquiera su diagrama de flujo.

Tras filtrar la lista de medicién, seleccione una medicion y, a continuacion, pulse CTRL+A para seleccionar todas las

mediciones.

Sugerencia Utilice la palabra clave “etiquetas” para limitar los términos de busqueda a exclusivamente etiquetas.

Thermo Scientific
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Figura 4-1: Usar etiquetas para filtrar las mediciones

¢ Para crear un analisis de serie temporal:
1. Seleccione un conjunto de mediciones para ver en Time Series (Serie temporal).

Con una medicion seleccionada, mantenga pulsada la tecla Mayus y haga clic para seleccionar un grupo de
mediciones o pulse CTRL+A para seleccionar todas las mediciones.

2. Haga clic con el boton derecho en las mediciones y seleccione Open in Time Series (Abrir en serie temporal).

Se abrira el analisis de serie temporal.
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4.3.7 Procesar los datos de la serie temporal

Igual que con una medicion estandar, puede procesar datos de serie temporal para corregir lineas base o cuentas para
mediciones de ATR, llevar a cabo matematicas espectrales, suavizar datos, etc. Cuando se aplica una operacion de
procesamiento en un analisis de serie temporal, esta operacion se aplica a todos los espectros a la vez. Por ejemplo, llevar
a cabo una correccion de linea base automatica corregira la linea base de todos los espectros del analisis.

Seleccione una opcion del menu Display (Mostrar) para convertir todos los espectros a dicho formato de visualizacion. Por
ejemplo, si su analisis contiene mediciones diferentes que usen unidades de % Transmitancia y unidades de absorbancia,
seleccione Display > Absorbance (Mostrar > Absorbancia) para garantizar que todas utilicen unidades de absorbancia.

Puede ver o eliminar operaciones de procesamiento previas en la pestafia History (Historial).

Convertir todos los espectros a las mismas unidades del eje Y

Para convertir todos los espectros a las mismas unidades del eje Y, seleccione una opcion del menu Display (Mostrar).
Debe asegurarse siempre de que todos sus espectros usan las mismas unidades de visualizacion antes de aplicar ningun
perfil. Si sus espectros usan unidades distintas, los perfiles pueden mostrar valores imprecisos o erroneos.

Eliminar una operacién de procesamiento

Para eliminar una operacion de procesamiento, vaya a la pestafia History (Historial) y haga clic con el botén derecho en la
operacion. Puede eliminar una operacion individual o todas las operaciones.

4.3.8 Aplicar perfiles

Un perfil es una representacion de los datos de medicion trazados en el tiempo. Utilice perfiles para explorar como cambia
la muestra a lo largo del tiempo y para explorar los cambios correlacionados con factores externos, como la temperatura en
un experimento de TGA-IR.
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Tipos de perfil

Tipo de perfil

Reconstruct
(Reconstruir)

Correlation
(Correlacion)

Area (Area)

Peak (Pico)

Area Ratio
(Relacién de
areas)

Peak Ratio
(Relacién de
picos)

Chemigram
(Quimigrama)

Peak position
(Posicién de pico)

Descripcion

Esta es la visualizacion predeterminada cuando cree un analisis de serie temporal a partir de mediciones
previas. Reconstruct (Reconstruir) simplemente traza el recuento de espectros a lo largo del tiempo.

El perfil Correlation (Correlacién) compara cada espectro con un espectro de referencia y muestra el valor
de coincidencia, como un analisis de CCalidad. El eje Y de la curva de perfil muestra el valor de
correlacion, con un 1 que indica una coincidencia perfecta.

Seleccione Set Correlation Reference (Fijar referencia de correlacién) para establecer la referencia con el
espectro que se muestra en este momento.

El eje Y del perfil Area (Area) muestra como crece o se reduce un area de pico.
El perfil Peak (Pico) muestra el cambio en la altura de pico.

El perfil Area Ratio (Relacion de areas) muestra el cambio en una relacién de un pico respecto a otro. Con
este perfil, especifique el area para dos picos. La relacion resultante emplea la primera area de pico como
el numeradory la segunda como el denominador.

El “Intensity threshold” (Umbral de intensidad) en este perfil se refiere al area de pico minima usada en el
calculo. Si el area de pico es menor o igual a este valor minimo, el resultado sera 0 en lugar de la relacion
calculada. Esto es util para evitar valores demasiado grandes a medida que el area de cualquier pico se
aproxima a 0.

El perfil Peak Ratio (Relacion de picos) calcula la relacion de dos alturas de pico.

En el perfil Peak Ratio (Relacion de picos), el “Intensity Threshold” (Umbral de intensidad) se refiere a la
altura de pico minima. Si el pico es menor o igual a este minimo, el perfil traza 0 en lugar de calcular la
relacion. Esto es Util para evitar valores demasiado grandes o pequefios a medida que la altura de
cualquier pico se aproxima a 0.

El perfil de Chemigram (Quimigrama) muestra el area sin corregir de la region especificada.

El perfil Peak Position (Posicion de pico) muestra cdmo cambia un pico concreto en la serie, con el eje Y
mostrando la posicion de pico en nimeros de ondas.

El “Intensity Threshold” (Umbral de intensidad) de este perfil se refiere a una altura de pico minima. Si el
pico es menor o igual que esta altura, el valor devuelto es NaN, que significa “not a number” (no es un
numero), lo que crea un pequeio hueco en la curva. La curva de perfil omite estos puntos y conecta los
puntos en cada lado. Si el hueco es grande, habra un espacio en blanco visible en la curva del perfil.
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Tipo de perfil Descripcién
El perfil Peak Width (Anchura de pico) mide el cambio de anchura en un pico especifico. El valor del eje Y
para este perfil muestra la anchura del pico en niumeros de ondas.
El valor Height% (Altura%) determina donde se mide el pico. Por ejemplo, si Height% (Altura%) se fija en el

Peak width 75 %, la anchura se mide en el 75 % de la altura de pico, medida desde la linea base.

(Anchura de pico)
El Intensity Threshold (Umbral de intensidad) de este perfil es una altura de pico minima. Si el pico es
menor o igual al umbral, la anchura no se calcula y el perfil, en su lugar, devuelve NaN, que significa “not a
number” (no es un numero), y la curva de perfil omite esos valores, conectando los puntos de ambos
laterales. Si el hueco es grande, vera un area en blanco visible en la curva del perfil.
El perfil Quant (Cuant) emplea un método TQ Analyst Quant (Cuantificacion de TQ Analyst) para calcular la
curva de perfil. El valor del eje Y depende del archivo QNT que esté usando.

Quant (Cuant) Para usar el perfil Quant (Cuantificacion), primero, vaya a ldentify > Quant Setup (Identificar >
Configuracion de cuantificacion) y seleccione un archivo QNT. Después, cree un perfil Quant
(Cuantificacion).

Creary utilizar perfiles

Hay dos categorias de perfiles

¢ Perfiles de Time Series (Serie temporal): estos perfiles son Unicos para este andlisis de serie temporal. No se
pueden reutilizar con otros analisis, a menos que los recree independientemente.

¢ Favorites (Favoritos): estos perfiles se comparten con todos los analisis de serie temporal y se pueden reutilizar cada

vez que cree un analisis de serie temporal.

¢ Para creary aplicar un perfil

1. Seleccione la pestafia Time Series (Serie temporal) o Favorites (Favoritos).

2. Haga clic en New (Nuevo).

3. Escriba un nombre para el perfil. Podra cambiar el nombre en cualquier momento.

Sugerencia Es una buena idea usar un nombre descriptivo, especialmente para perfiles Quant (Cuant), para
ayudarle a entender la curva del perfil posteriormente.

4. Seleccione un tipo de perfil. Puede consultar la descripcion de cada perfil en “Tipos de perfil”.

5. Utilice los controles para editar los parametros.

6. Haga clic en Preview (Vista previa) para consultar el aspecto de la curva del perfil.

7. Cuando haya terminado, haga clic en Save (Guardar).

Se ha agregado el perfil a la lista en las pestafias Time Series (Serie temporal) o Favorites (Favoritos), asi como la curva de

perfil a la vista del perfil.
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Seleccione Delete (Eliminar) para quitar y eliminar un perfil.

Seleccione Edit (Editar) para cambiar el nombre del perfil, el tipo o los parametros.

4.3.9 Crear un informe de serie temporal

Imprima o guarde un informe para conservar un registro de los resultados de su andlisis. Los informes para un analisis de
serie temporal muestran la informacion siguiente, y todos los elementos son opcionales.

 Title (Titulo): el titulo del informe.

* Profiles (Perfiles): en la seccion de perfiles se muestra la imagen de todos los perfiles que se han aplicado. Report
(Informe) muestra solo los perfiles de Time Series (Serie temporal) o los perfiles Favorites (Favoritos), en funcion de
qué pestaina esté usando cuando cree el informe.

¢ Spectrum (Espectro): en la seccion del espectro se muestra cualquier espectro que se haya visualizado cuando
navego hasta la ventana Create Report (Crear informe).

¢ Time series information (Informacién de la serie temporal): en esta seccién se muestran detalles acerca del analisis,
como el nombre del usuario que lo esté llevando a cabo, la fecha y la hora del analisis o el numero de espectros
incluidos.

¢ Signature box (Casilla de firma): la inclusion de la casilla de firma afiade un espacio para afadir una firma, una fecha
y comentarios adicionales.
4 Para crear un informe para analisis de serie temporal:
1. Desde la pestafia Time Series (Serie temporal), vaya a File > Create Report (Archivo > Crear informe).
2. Introduzca un titulo para el informe y seleccione un formato. Los informes impresos también se guardan.
3. Seleccione Options (Opciones) para personalizar qué informacion se incluye en el informe.
4. Seleccione Create (Crear).

Busque sus informes guardados en el panel de control con los otros informes.

Para ver sus informes de serie temporal guardados, consulte Reports (Informes) en el panel de control.
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4.3.10 Gestionar los analisis de serie temporal

Para consultar y gestionar sus analisis de serie temporal previos, seleccione Time Series (Serie temporal) en el panel de
control.

Aqui podra consultar sus analisis previos o abrirlos, cambiarles el nombre o eliminarlos. Seleccione More options (Mas
opciones) para ver detalles adicionales, incluida la informacion general, el historial del procesamiento y los detalles de la
firma digital, si estan presentes.
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4.4 Microscopia

En esta seccion se describen las funciones que se usan para microscopia FTIR en el software OMNIC Paradigm.

4.4.1 Ver la muestra

Desplazar la platina y enfocar la muestra

La manera mas sencilla de enfocar la muestra es seleccionar una ubicacion de destino aproximada en la lista de Captura
de mosaico y seleccionar la opcion Autoenfocar antes de capturar. Con ambas opciones seleccionadas, al comenzar la
sesion la platina se desplazara automaticamente a la ubicacion correcta, enfocara la muestra y capturara un mosaico.

Si desea cambiar la ubicacion y enfocar una region nueva, puede desplazar la platina y enfocar la muestra mediante el
software o con la palanca de mando opcional.

Desplace la platina con el software OMNIC Paradigm o con la palanca de mando opcional. No intente nunca mover la
platina con la mano.

Con el software

En la vista de sesion, abra la Vista de camara para ver la muestra.
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* Para mover la platina en horizontal, abra la Vista de camara y, a continuacion, las herramientas de Pletina.

Haga clic en las flechas situadas en los cuatro costados de la imagen de la muestra para mover la platina. Modifique la
velocidad de movimiento para cambiar el alcance de desplazamiento de la platina con cada clic.

Haga doble clic dentro de la imagen de video en directo para centrar la platina en dicha posicién.

* Para mover la platina arriba y abajo, abra la Camera View (Vista de cadmara) y, a continuacion, las parametros de
foco. Haga clic en las flechas izquierda y derecha para subir o bajar la platina.
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Autoenfocar

Para enfocar la muestra de forma automatica, haga clic en Autoenfocar. El software desplaza la platina arriba y abajo hasta
encontrar el enfoque éptimo. Autoenfocar funciona mejor en areas de alto contraste visual. Autoenfocar podria tener
dificultades con algunas muestras de bajo contraste y numerosos planos focales.

Sugerencias para el autoenfoque
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¢ Ajuste la iluminacion para conseguir una visualizacion 6ptima. Si la iluminacion es escasa o excesiva, podria no haber
contraste suficiente para que Autoenfocar consiga el enfoque perfecto.

¢ Siva a utilizar un objetivo de 40x con el anillo de enfoque manual, asegurese de que el anillo de enfoque esté en la
posicion 0. Si el anillo de enfoque esta mal colocado, puede interferir en el autoenfoque.

Con la palanca de mando

Puede desplazar la platina en horizontal o vertical con la palanca de mando, y ajustar la velocidad de movimiento para
realizar desplazamientos mas rapidos o con mayor precision. Utilice la Vista de camara o los oculares opcionales para
evaluar su posicion.

* Para mover la platina en horizontal, empuje la palanca de mando adelante, atras, a izquierda o a derecha.

* Para mover la platina arriba 0 abajo, gire la palanca de mando a la derecha para subir la platina o a la izquierda para
bajarla.

Utilice el selector de velocidad para cambiar la velocidad de movimiento.

lluminar la muestra

La cantidad de luz que llega a la muestra se puede controlar a través del software o de la palanca de mando opcional.
Utilice los controles de iluminacion de la reflexion para establecer la luz de encima de la muestra y los de iluminacion de la
transmision para establecer la luz que llega desde debajo de la muestra.

Con el software

Para controlar la iluminacion con el software, abra la Vista de camara. Seleccione Transmision o Reflexion y arrastre el
control deslizante hasta el ajuste de luz deseado. También puede introducir valor preciso.
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Autoiluminar

Haga clic en Autoiluminar para que el software optimice automaticamente la iluminacion de la muestra.

Con la palanca de mando opcional

La palanca de mando opcional tiene dos botones de control para establecer la iluminacion de transmision y de reflexion.
Utilice la Vista de camara o los oculares opcionales para ver la iluminacion de la muestra. Gire los botones para regular la
luz.

Ajustar la apertura

La apertura ajustable define el area del haz de IR que interacciona con la muestra. Asi se asegura que la energia IR se
dirija solo al area de interés y no al material adyacente de la muestra y se garantiza que la pequefia cantidad de radiacion
difractada que pasa por el borde del area de interés no llegue al detector.

Durante el analisis de particulas, el software localiza una serie de aperturas 6ptimas para todas las particulas que utilizara
mas adelante para la medicion de la muestra.

Ajuste la apertura manualmente en el &rea de ajustes avanzados del panel de control o en la Vista de camara.

< Para ajustar el tamafio, la forma y la rotacién de la apertura

1. Abra la Vista de camaray seleccione los pardmetros de apertura.

2. Utilice los controles deslizantes o introduzca un valor preciso para ajustar la altura, anchura y rotacién de la apertura.

Nota Para visualizar la apertura, ajuste la iluminacién hasta que vea el rectangulo azul brillante de luz atravesando la
apertura.
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4.4 .2 Preparar los parametros de medicion

El software OMNIC Paradigm tiene parametros basicos y avanzados que determinan como se ven y miden muestras con el

microscopio FTIR.

Los parametros basicos son los que se utilizan habitualmente y determinan el tipo de analisis que se va a realizar. Los
parametros avanzados se necesitan con menos frecuencia y permiten ajustar la configuracion del hardware del
instrumento y como se procesan los datos para generar el espectro de la muestra.

Parametros basicos

Localice los parametros basicos en el panel New Measurement (Nueva medicion) tras establecer la posicion de la muestra

en el microscopio FTIR.

Figura 4-1: Parametros basicos de medicion para microscopia

Tabla 4-1: Parametros basicos de medicion para microscopia

Parametro

Autofocus before
capture (Autoenfocar
antes de capturar)

Session name (Nombre
de sesion)

Final format (Formato
final)

Sample scans
(Barridos de la
muestra)

Descripcion

Seleccionelo para enfocar automaticamente la muestra al comenzar la sesion.

Si no selecciona esta opciodn, debera enfocar la muestra manualmente antes de iniciar la sesion con la
palanca de mando opcional y los oculares, o seleccionar el valor Mosaico personalizado como ajuste
de captura de mosaico. Tras iniciar la sesion, abra la vista de camara y enfoque la muestra
manualmente antes de capturar un mosaico.

Nombre de los datos de la sesion. Este nombre se utiliza en los datos guardados vy, si esta instalado el
software Security Suite, en el seguimiento de auditoria. El nombre predeterminado es la fecha y hora
de comienzo de la sesion.

Determina las unidades empleadas con los datos adquiridos. Tras la adquisicion, puede convertir los
datos a otra unidad del eje Y a través del menu Display (Mostrar).

Numero de barridos adquiridos en cada punto de la muestra. Cuantos menos barridos, mas rapida es
la adquisicion de datos, pero pueden tener mas ruido.
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Parametro Descripcion

Indique el tipo de mosaico que se debe capturar automaticamente al iniciar la sesion.
, Para iniciar la sesion sin adquirir un mosaico, seleccione <No Mosaic> (No capturar mosaico).
Mosaic capture
(Captura de mosaico) Los mosaicos de gran tamafio requieren gran cantidad de espacio en el disco duro para almacenarse
y mucho tiempo para adquirirse. Para ahorrar espacio de disco y tiempo de medicion, capture un
mosaico Unicamente de la parte de la muestra que necesite para el analisis.

Seleccione un perfil de camara para ajustar con precision el tipo de muestra que se debe analizar. Los
perfiles de camara establecen el brillo, contraste, balance de blancos, etc. para ofrecer la menor
imagen de la muestra.

Muchas muestras se preparan en fondos muy reflectantes, pero ellas no son reflectantes. Asegurese
de seleccionar la opcion que mejor se ajuste a la superficie de la muestra y al area de interés.

« High Reflective (Muy reflectante): las muestras muy reflectantes suelen tener reflexiones
visibles cuando se exponen a una fuente de luz (cualquier luz cercana o la luz del sol). Estas
muestras pueden ser portaobjetos de vidrio, papel brillante o metales bien lustrados, por ejemplo.

» Matte (Mate): seleccione esta opcién para materiales oscuros con superficies irregulares cuyas
reflexiones son poco visibles, como plastico, goma, carton, papel o tela muy oscuros.
Camera profile (Perfil - Diffuse (Difusa): seleccione esta opcion para materiales con una reflectividad media o baja y de
de camara) color claro. Utilice Diffuse (Difusa) para muestras como los plasticos de color claro, papeles no
brillantes, comprimidos farmacéuticos o materiales similares.

Encontrar el perfil de cAmara adecuado

Para comprobar si la configuracion del perfil de camara es la apropiada para el material de la muestra,
enfoque la imagen de la muestra y ajuste la iluminacién automaticamente o mediante los mandos
manuales.

El nimero de iluminacion debe estar entre 15y 70.

« Siesinferior a 15, la configuracion de la cdAmara se debe ajustar con el perfil muy reflectante.

« Sielnumero es superior a 70, el perfil de cAmara se debe ajustar como difusa o mate.

Agregue una etiqueta a la sesion. Las etiquetas permite localizar y filtrar mas tarde las sesiones

Tag (Etiqueta
9 (Etia ) guardadas.
Como en fotografias y videos, a mayor resolucion, detalles mas precisos de los datos espectrales. Por
Resolution ejemplo, una mejor resolucion puede distinguir entre dos picos muy cercanos, mientras que una baja

Ll resolucion podria juntarlos.
(Resolucién) P ]

Mientras mas pequefio sea el valor, mejor sera la resolucion, pero también mas larga sera la medicion.

El perfil predeterminado se utiliza para mostrar los datos quimicos después de medir un area, linea o
Profile (Perfil) conjunto de puntos. Puede cambiar el perfil después de medir los datos. Para mas informacion sobre
cada perfil, consulte Aplicar perfiles.
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Parametro

Analyze using (Analizar
mediante)

Analyze particles
(Analizar particulas)

Enable Polarizer
acquistion (Activar
adquisicion con
polarizador)

Step size (Tamaiio de
paso)

Aperture height and
width (Altura y anchura
de apertura)

Descripcion

Método empleado para medir la muestra. El método seleccionado determina qué parametros estan
disponibles durante la sesion.

« Reflexién
e Transmision

« ATR

Seleccione esta opcidn para analizar particulas. Cuando esta seleccionada, se dispondra de
herramientas de analisis de particulas en la vista de sesion. Esta opcion se debe seleccionar antes de
iniciar la sesion.

Seleccione esta opcion para utilizar el polarizador y el analizador durante en adquisicion de datos. El
polarizador también se puede activar durante la sesion.

Distancia en micrometros que se desplaza la platina entre puntos de la muestra. Un tamafio de paso
mas pequefio mide la muestra en mas puntos de un area, pero tarda mas tiempo en medirla y necesita
mas espacio de almacenamiento.

La apertura se utiliza para excluir de la medicion partes no deseadas de la muestra y para evitar que
llegue al detector luz no deseada.

Imagine la apertura como una ventana rectangular por la que atraviesa el haz infrarrojo durante la
medicion.

También puede establecer la altura, anchura y angulo de rotacion de la apertura en la vista de camara.

Parametros del fondo y avanzados

Las areas de los ajustes avanzados y del fondo ofrecen otras opciones que determinan como se adquieren y procesan los

datos.
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BACKGROUND
|| Use the fixed reference location on the RaptIR sample holder
. Match sample scans

Measure background before each region

Set background scans . Measure background once for entire sample

ADVANCED

Zero fill 2 ' Optical velocity (cm/sec) 6.329 ' Gain 1 hd
Apodization Norton Beer Strong ' Beamsplitter KBr ~  Sample spacing 2 hd
Mapping speed  High speed ~  Detector MCT/A

Range limits Max 4000 —— Min 650 :I Prompt for session name :I Atmospheric suppression

Tabla 4-2: Parametros del Fondo para microscopia

Parametro Descripcion
Use the fixed refe-
rence location on the
RaptIR sample hol-
der (Usar ubicacién
de referencia fija en
el portamuestras de
RaptIR)

El portamuestras de RaptIR dispone de puntos de referencia para los analisis de transmision y reflexion.
Seleccione esta opcién para que se mueva automaticamente la platina hasta la ubicacion de referencia
tras capturar el mosaico inicial. Esta opcién no esta disponible si se selecciona Mosaico personalizado en
la lista de Captura de mosaico.

Match sample scans
(Emparejar barridos
de muestra)

Si esta seleccionado, el numero de barridos empleado para medir el fondo sera igual al de barridos
empleados para la muestra.

Set background
scans (Ajustar
barridos del fondo)

Seleccione esta opcion para elegir un numero de barridos distinto para el fondo.

Measure back-
ground before each
region (Medir fondo
antes de cada
regioén)

Si esta seleccionado, el software mide un fondo nuevo antes de cada region nueva de la muestra. Por
ejemplo, si tiene tres regiones en la medicién de la muestra, el software adquirira un fondo nuevo antes
de cada area. Tenga presente que se considera una region al conjunto de puntos que utiliza unos mismos
parametros de medicion.

Measure back-

ground once for
entire sample (Medir
fondo una vez para
toda la muestra)

Con esta opcion seleccionada, se adquiere un fondo nuevo Unicamente cuando cambian los parametros
de medicion. Por ejemplo, si esta opcion esta seleccionada y mide tres areas en una sola adquisicién de
muestra y las tres utilizan los mismos parametros de medicion, solo se adquiere un fondo.

A continuacion se describen los parametros avanzados:
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Tabla 4-3: Parametros avanzados de medicion para microscopia

Parametro

Zero fill (Rellenar con ceros)

Optical velocity (cm/sec)
(Velocidad 6ptica [cm/s])

Gain (Ganancia)

Apodization (Apodizacién)

Beamsplitter (Divisor de haz)

Sample spacing (Espaciado de
muestras)

Descripcion

Interpola puntos de datos entre los puntos de datos adquiridos. No supone un aumento de la
resolucion real de los datos, pero si puede suavizar rasgos afilados y mejorar la forma de la
linea de un espectro.

Adquiera los espectros de muestra y de fondo usando el mismo ajuste de Zero fill (Rellenar
con ceros).

Opciones

« None (Ninguno): no se rellena con ceros.
« 1: Se agrega un punto de datos entre cada punto de datos adquirido.

« 2: Se agregan tres puntos de datos entre cada punto de datos adquirido.

Determina la velocidad 6ptica del interferometro. El valor predeterminado depende del tipo
de detector en uso y solo es posible cambiarlo en algunos espectrometros.

Establezca la amplificacion de la sefial del detector. A mayor ganancia, mas sefial, pero
también aumenta el ruido. La ganancia éptima depende del experimento.

La apodizacion se refiere a una funcion matematica que se aplica a los datos del haz simple
para reducir o quitar I6bulos laterales de los picos, que pueden aparecer debido a que el
interferograma no es un conjunto de datos infinito.

Una apodizacién fuerte reduce mas ruido, pero también puede disminuir la resolucién de los
datos y los picos ensanchados.

Puede consultar la descripcion de cada una de las opciones en “Funciones de apodizacion”.

Si el instrumento tiene varios divisores de haz instalados, aqui puede seleccionar uno de
ellos. Sitiene instalado en el espectrometro el ABX, una vez que lo haya configurado, podra
seleccionarlo aqui.

El espaciado de muestras indica la frecuencia con que se muestrea el interferograma.

Un ajuste mas bajo del espaciado de muestras permite medir un intervalo de frecuencias
mas extenso, mientras que un mayor espaciado de muestras es muy util cuando se mide con
velocidad optica muy alta o cuando el espejo se mueve demasiado rapido para que la
medicién de IR pueda seguir el ritmo.

« 0.5(0,5): la sefial de IR se mide cada vez que pasa por cero y en los puntos superior e
inferior de la onda de la sefial de laser. Este ajuste permite un intervalo de datos mucho
mas amplio.

« 1:lasefal de IR se mide cada vez que pasa por cero en la longitud de onda del laser.
Use este ajuste para ampliar el intervalo mas alla de los 7899 nimeros de onda.

« 2:lasefal de IR se mide cada dos veces que pasa por cero. Es muy util cuando se
utilizan velocidades 6pticas muy rapidas, pero el intervalo maximo medido debe ser
inferior a 7900.
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Parametro Descripcién

Mapping speed (Velocidad de Una velocidad alta es buena para la mayoria de aplicaciones, pero podria intentar la
mapeo) velocidad Normal si necesita mejorar la calidad de los datos.

Detector Muestra el detector del microscopio que se encuentra instalado.

Range limits (Limites del Establece los limites de la gama de frecuencias, en nimero de ondas, que incluye el
intervalo) espectro adquirido.

Prompt for session name Si esta seleccionada, el software solicita que se introduzca un nombre de sesion nuevo al
(Preguntar nombre de sesion) comenzar cada nueva sesion.

Suprime los efectos del vapor de agua y el diéxido de carbono en los espectros adquiridos.

En general, es mejor controlar las condiciones atmosféricas utilizando un espectro de fondo
Atmospheric suppression actual. Esta funcion no es necesaria si se mide el fondo con frecuencia o las condiciones
(Supresién atmosférica) atmosféricas cambian despacio.

Use esta funcion unicamente si mide el fondo con poca frecuencia o hay cambios bruscos de
las condiciones atmosféricas.

4.4.3 Capturar un mosaico

Un mosaico es una imagen visual de la superficie de la muestra. La camara captura una serie de imagenes pequefas de
alta resolucion y las une para hacer un solo mosaico, lo que permite contar con una imagen grande de la superficie de la
muestra para realizar el andlisis. El mosaico funciona como area de trabajo del andlisis, donde es posible examinar
regiones de interés y especificar areas y puntos para la adquisiciéon de datos de IR.

En general, cuando se analiza una muestra, se adquiere una imagen de mosaico de aumento bajo con un objetivo de 4 o
10 aumentos, se ajustan los parametros como corresponda y, si es necesario, se procede a capturar un mosaico de gran
aumento de un area mas pequefia con un objetivo de 15 o 30 aumentos. Una vez capturado un mosaico, se dibujan
regiones o seleccionan particulas y se inicia la medicion de datos.

Puede capturar un mosaico automaticamente al iniciar la sesion, o manualmente desde la vista de sesion.

Tipos de mosaico

Existen dos tipos de mosaicos:

¢ Bajo aumento (4x o 10x). Comience el analisis con la captura de un mosaico de bajo aumento. Dispondra de una
vision global mas amplia de la superficie de la muestra.

¢ Alto aumento (15x 0 30x). Si es necesario, capture un mosaico de alto aumento de una area de interés mas pequefa.
El mosaico de alto aumento proporciona una imagen mejor, pero tarda mas en adquirirse.
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Capturas automatica y manual

Puede capturar un mosaico automaticamente al comenzar la sesién, o bien capturarlo manualmente habiendo precisado
mas los ajustes de medicion con anterioridad.

Mosaicos de bajo aumento

¢ Para capturar un mosaico automaticamente

1. Desde el panel de control, seleccione una opcién de la lista de Mosaic Capture (Captura de mosaico). Si escoge una
opcion distinta de “Mosaico personalizado”, el software capturara el mosaico automaticamente al comenzar la sesion.

2. Porlo general, debe seleccionar Autofocus before capture (Autoenfocar antes de capturar) antes de empezar su
sesion. Con esta opcion seleccionada, el software enfoca automaticamente la muestra y optimiza la iluminacion para
obtener el mejor mosaico.

3. Seleccione Start Session (Iniciar sesion). La sesion comienza y el software captura automaticamente el mosaico.

< Para capturar un mosaico manualmente

1. Sino ha comenzado una sesion, en el panel de control, seleccione Custom Mosaic (Mosaico personalizado) de la
lista Mosaic capture (Captura de mosaico). A continuacion, haga clic en Start Session (Iniciar sesién).

2. Enla vista de sesion, utilice la vista de camara y desplace la platina a la posicion que desee.
3. Asegurese de que estée seleccionado el objetivo de aumento mas bajo.
4. Haga clic en Capture Mosaic (Capturar mosaico).

5. Para agregar a su mosaico de bajo aumento, asegurese de que la herramienta Capture Mosaic (Capturar mosaico)
muestra el objetivo de bajo aumento.

a. Seleccione la herramienta Mosaic (Mosaico) y dibuje el area de la captura.

b. Haga clic en Capture Mosaic (Capturar mosaico)

Mosaicos de alto aumento

Para poder capturar un mosaico de alto aumento, necesita capturar primero uno de bajo aumento.

< Para capturar un mosaico de alto aumento
1. Enla vista de sesion, seleccione la herramienta de mosaico en la barra de herramientas flotante.

2. Haga clicy arrastre para dibujar un rectangulo en el mosaico de bajo aumento. Este es el area donde se capturara el
mosaico de alto aumento.

3. Haga clic en Change Objective (Cambiar objetivo) para seleccionar la opcion de alto aumento (por lo general, 15x), si
aun no esta seleccionada.

4. Seleccione Capture Mosaic (Capturar mosaico).
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El mosaico de alto aumento se dibuja encima del mosaico anterior y en la pestafia del mosaico del panel de resultados se
agrega una imagen en miniatura.

Instantaneas

Una instantanea es una imagen individual de la superficie de la muestra tal como se ve en la vista de camara.

4 Para capturar una instantanea
1. Enlavista de sesion, abra la vista de camara.

2. Haga clic en la herramienta de instantanea. La instantanea se agrega a la pestafia de mosaicos.

Examinar mosaicos
Utilice las herramientas de navegacion para acercar y alejar la imagen y ver areas distintas del mosaico.

Vista aérea de mosaico

La vista aérea muestra una imagen de alto nivel del mosaico. Al hacer zoom para acercar la vista del mosaico, la vista
aérea muestra la parte que se esta mirando de la superficie de la muestra.

También puede utilizar la vista aérea para navegar por el mosaico. Haga clic en una area de la vista aérea para
desplazarse a esa ubicacién. Haga clic y arrastre el borde de la region enfocada para acercarla o alejarla.
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Herramientas de navegacion

e Para acercary alejar la imagen
o Utilice las rueda de desplazamiento del raton para acercar o alejar el mosaico.

° Una vez acercado ligeramente, puede utilizar la vista aérea de mosaico para acercarlo o alejarlo mas. Haga clicy
arrastre el borde de la region enfocada en la vista aérea para agrandarla o disminuirla.

e Para ver areas distintas del mosaico, seleccione la herramienta de panoramica. Con la herramienta de panoramica
seleccionada, haga clic y arrastre para mover la imagen del mosaico.

4.4 .4 Analizar muestras

Medir un espectro de fondo

Antes de adquirir datos de la muestra debe medir el fondo. El fondo es una medicién de las condiciones de muestreo del
instrumento que se realiza sin tener ninguna muestra presente. Después de medir el fondo y la muestra, los datos de la
muestra se contrastan con la medicion del fondo para crear espectro final de la muestra.

La idoneidad de la ubicacion y el material depende del tipo de muestra y de la aplicacién. En la siguiente tabla se incluyen
sugerencias acerca de la adquisicion de fondos.
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Tipo de muestra y aplicacion Sugerencia de fondo
Transmision, muestra suspendida en aire Aire
Transmision, muestra en placa de sal Area de la placa de sal donde no haya material de la muestra

Transmision, muestra en celda de . . o
Cristal de KBr (u otro haluro) en la misma celda de compresion junto a la muestra

compresion
Reflexion especular Espejo o metal pulido
Reflexion difusa KBr triturado, papel de lija u otro material irregular no absorbente de infrarroja

Espejo o metal pulido, o area del portamuestras donde no haya material de la
muestra

Reflexion-absorcion

ATR Aire

4 Para medir un espectro de fondo
1. Inicie una sesidn y capture un mosaico de bajo aumento.
2. Enlabarra de herramientas flotante, seleccione la herramienta Background (Fondo).

3. Haga clic en el mosaico, en el punto donde desea medir el fondo. En el panel de espectros se mostrara un espectro de
haz simple en directo. Para mover el punto del fondo, haga clic en el mosaico de nuevo.

4. Cuando esté satisfecho con el espectro de haz simple del fondo, haga clic en Accept Background (Aceptar fondo).

5. Haga clic en Measure Background (Medir fondo). Se adquiere el espectro de fondo. Una vez adquirido, se agrega a la
pestafia Fondo de las pestafia Espectros.

Cuando termine la medicidn del fondo, puede proceder a colocar areas, lineas y puntos para medir la muestra.
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Si va a medir varias area en un periodo de tiempo prolongado, sustituya la medicion del fondo con regularidad. En general,
deberia contar siempre con una medicién reciente del fondo antes de medir la muestra.

Analyze particles (Analizar particulas)

Utilice las herramientas de analisis de particulas para localizar, caracterizar e identificar microparticulas.
4 Para analizar particulas

1. Preparar la muestra

2. En el panel de control, seleccione Analyze particles (Analizar particulas).

3. “Capturar un mosaico”

4. Enlavista de sesion, revise el mosaico y realice los cambios de iluminacion y enfoque necesarios. Capture un
mosaico de alto aumento si es necesario.

5. “Medir un espectro de fondo”.

6. Analizar particulas

a. Seleccione la herramienta de Analisis de particulas, y haga clic y arrastre para dibujar un rectangulo en el
mosaico. Esta es la region de interés, donde el software detectara particulas. Una vez dibujada la region, se abre
el panel de Analisis de particulas.
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b. Precise su seleccion con las opciones y las herramientas de seleccion. Tras actualizar los parametros para
actualizar las particulas, seleccione Recalcular. Consulte en los manuales y tutoriales de OMNIC Paradigm las
explicaciones detalladas de los parametros y herramientas de analisis de particulas.

c. Cuando esté satisfecho con la seleccién, haga clic en Aceptar. Asi se guardan los parametros de seleccion, pero
aun no se han medido los datos.

d. Haga clic en Muestra.

Analizar areas, puntos y lineas

Puede crear una imagen quimica de un area de la superficie de la muestra si especifica una o mas areas para analizar.
También puede medir lineas o puntos concretos con la herramienta de linea y la herramienta de punto. Puede medir areas,
lineas y puntos a la vez.

Medir areas, lineas y puntos

La medicion de areas, lineas y puntos requiere la captura previa de un mosaico y la medicion del fondo.

¢ Para analizar areas, puntos y lineas

1. “Capturar un mosaico”

2. “Medir un espectro de fondo”.

3. Especifique las areas, lineas y puntos que analizar. Puede agregar varios puntos, lineas y areas a un mismo analisis.
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Para analizar Seleccionar esta herramienta Seguir estos pasos

1. Seleccione la herramienta de area.

Areas
2. Haga clicy arrastre en el mosaico para dibujar el area.
1. Seleccione la herramienta de linea.
Lineas
2. Haga clicy arrastre para dibujar una linea.
1. Seleccione la herramienta de punto.
Puntos

2. Haga clic para agregar un punto.

Utilice la herramienta de cursor para seleccionar o eliminar areas, puntos y lineas.
4. Cuando haya terminado de agregar areas, lineas y puntos, haga clic en Sample (Muestra).

Cuando haya terminado la medicion, vea los resultados en la nueva pestafa.

Uso del polarizador

Los microscopios con opcion de polarizador incluyen distintos polarizadores para la luz visible y la infrarroja.
Por cada fuente de luz, el microscopio incluye dos filtros de polarizacion, denominados polarizador y analizador.
¢ Polarizer (Polarizador): colocado entre la fuente de luz y la muestra
¢ Analyzer (Analizador): colocado entre la muestra y la camara u oculares y el detector

Cuando se utiliza el polarizador, se puede insertar solo el polarizador, para la luz polarizada en un plano, o el polarizador y
el analizador, para la luz polarizada cruzada. El polarizador y el analizador se pueden girar juntos o por separado.

Uso del polarizador y analizador

Para utilizar los polarizadores, comience por ver la muestra en la vista de camara. Aqui, puede obtener una vista previa de
los parametros del polarizador y ajuste el polarizador de luz visible y el analizador.

Si obtiene una vista previa de la muestra en la vista de camara le ayuda a encontrar los parametros ideales para usarlos
durante la medicion de la muestra.
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¢ Para utilizar el polarizador y analizador en la vista de camara
1. En el panel de control, seleccione Enable Polarizer acquisition (Activar adquisicion con polarizador).

Con esta opcion seleccionada, las regiones se miden con el polarizador. Si no cambia los ajustes, se utilizan los
ajustes del polarizador y analizador predeterminados. En caso de cambiar de parecer durante la sesién, puede activar
y desactivar el polarizador antes de adquirir datos.

2. Comience su sesién de microscopia como siempre, usando los tipos de analisis de transmision o reflexion. No puede
utilizar el polarizador cuando use el tipo de analisis de ATR.

3. Enlavista Microscopy Setup (Configuracion de microscopia), abra la Camera View (Vista de camara) y vaya a la
pestafna Polarizer (Polarizador).

Figura 4-1: Pestafa del polarizador en la vista de cadmara

4. Seleccione Visual para utilizar el polarizador de luz visible. Seleccione Spectral/IR (Espectral/IR) para utilizar el
polarizador de IR.

¢ Observe laimagen de la muestra en la vista de cdmara mientras ajusta los parametros del polarizador de luz
visible.

¢ Para obtener una vista previa de los ajustes del polarizador IR, active la vista de espectros en directo y observe el
espectro.

Tabla 4-1: Parametros del polarizador en la Camera View (Vista de Camara)

Parametro Descripcion
Visual Seleccionelo para activar el polarizador visual.
Espectral/IR Seleccionelo para activar polarizador IR.

. . Si seleccionado, el polarizador y analizador giran a la misma velocidad. Al cambiar el angulo de uno,
Vincular diales . -

cambia también el otro.
Angulo del

, Establezca el angulo del polarizador.
polarizador
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Parametro Descripcion

Angulo del
9 . Establezca el angulo del analizador.
analizador
Si esta seleccionado, el analizador se retira de la trayectoria del haz y solo se utiliza el polarizador. (“Luz

Sin analizador . »
polarizada plana”)

Adquirir datos de IR con el polarizador

Cuando se mide la muestra con el polarizador activado, puede medirse de dos maneras:

¢ Medir toda la regién con el polarizador (y el analizador) con un unico angulo fijo.

¢ Girar automaticamente el analizador durante la medicién y adquirir datos a intervalos concretos, por ejemplo cada 5

grados del giro.

Figura 4-2: Opciones de configuracion del polarizador

< Para adquirir datos con el polarizador y analizador

1. Enla vista Microscopy Setup (Configuracién de microscopia), haga clic en Polarizer Setup (Configuracion del
polarizador), en la barra de herramientas, para ver los parametros del polarizador.

2. Seleccione Activar adquisicién con polarizador.
3. Repase y cambie los ajustes del polarizador.

» Para utilizar un unico angulo fijo, establezca 1 como numero de pasos. Se utilizara solo la posicion inicial del
analizador.

¢ Para una adquisicion escalonada...
a. Establezca el angulo del polarizador.
b. Establezca los angulos inicial y final de los analizadores.
c. Configure el # of steps (N.2 pasos) o los Degrees/step (Grados/paso).

5. Defina una o mas regiones y mida la muestra con normalidad.
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El punto del fondo se mide automaticamente en cada angulo del analizador para alinearse con la muestra. Durante la
adquisicion de la muestra, cada punto se mide en todos los angulos.

Tabla 2. Parametros de adquisicion del polarizador
Parametro Descripcién

Activar adquisicion con
polarizador

Seleccionelo para utilizar el polarizador (y el analizador, si lo desea) en la adquisicion de datos.
Posicién de inicio

Polarizador Angulo fijo del polarizador.

Angulo inicial del analizador. Si el niimero de pasos esta fijado en 0, este sera el inico angulo

Analizador
que se use.
Sin analizador Seleccionelo para retirar el analizador de la trayectoria del haz y utilizar solo el polarizador.
Posicién de finalizacion
Analizador Angulo final del analizador.

Introduzca un valor en Degrees/step (Grados/paso) o en # of steps (N.2 pasos). El otro valor se
Degrees/step (Grados/paso) L g P paso) ps (N-2p )
calcula automaticamente.
Introduzca un valor en Degrees/step (Grados/paso) o en # of steps (N.2 pasos). El otro valor se

# of steps (N.2 pasos) N
calcula automaticamente.

Examinar mejor los datos polarizados

Una vez adquiridos los datos con el polarizador, se muestran los resultados en la polarizador Analisis. Al revisar los datos
adquiridos con el polarizador, puede utilizar el control deslizante de angulo para ver la imagen del perfil en cada uno de los
angulos empleados en la adquisicion.

Aplicar perfiles
Los ajustes de perfil definen el algoritmo matematico que s aplica a cada espectro en la medicion, incluidas las regiones o

puntos seleccionados, para crear una imagen quimica. El algoritmo convierte cada espectro en un nimero, que se
representa con un color en la imagen quimica.

Para aplicar perfiles

Puede seleccionar un perfil predeterminado antes de iniciar una sesion y puede cambiar de perfil rapidamente tras medir
los datos.
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¢ Antes de comenzar la sesion, seleccione un perfil de la lista de Profiles (Perfiles) del panel de control. Este es el primer

perfil que se muestra tras medir areas, lineas o puntos.

¢ Después de medir areas, lineas o puntos, seleccione la pestafa Profiles (Perfiles) y elija una opcion en la lista de
Profile type (Tipo de perfil). Haga clic en Update (Actualizar). para aplicar los cambios.

A continuacion se describen los tipos de perfil disponibles.

Perfil

Correlation (Correlacion)

Area (Area)

Peak (Pico)

Area Ratio (Relacién de
areas)

Peak Ratio (Relacion de
picos)

Chemigram (Quimigrama)

Descripcion

El perfil de Correlation (Correlacion) muestra la correlacion entre cada punto de la muestra en la
imagen quimica y el espectro de correlacién seleccionado.

Cada color de la escala de intensidad del perfil representa un grado de correlacién con el espectro
de correlacion.

El perfil Peak Area (Area de pico) muestra el area corregida del pico especificado para cada punto
de la muestra en la imagen quimica. Los colores de la imagen quimica representan el area relativa
del pico especificado en cada punto de la muestra. Un valor de intensidad mas alto (mas cerca del
topo de la escala de intensidad) indica un area de pico mas grande.

El perfil Peak (Pico) muestra la altura corregida del pico especificado para cada punto de la
muestra en la imagen quimica. Los colores de la imagen quimica representan la intensidad relativa
del pico especificado en cada punto de la muestra. Un valor de intensidad mas alto (mas cerca del
topo de la escala de intensidad) indica un pico mas grande.

El perfil de Relacién de areas de pico muestra la relacion de las areas corregidas de los dos picos
especificados para cada punto de la muestra en la imagen quimica. Usar la relacion de dos picos,
le permite observar:

« Cambios en el material de la muestra (algunos picos creceran mientras otros podrian
disminuir).

« Cambios en dos componentes de la muestra.

« Cambios en el area de pico normalizada respecto a otro pico, para asegurarse de que las
variaciones fisicas (el foco, por ejemplo) no originan variaciones en el area del pico medido.
« Informacion sobre el nimero de capas presentes y la calidad de los materiales en una
muestra con capas como el grafeno.
Los colores de laimagen quimica representan el relacion entre las areas relativas de los picos
especificados. Un valor de intensidad mas alto (mas cerca del topo de la escala de intensidad)
indica una relacion de areas de pico mas grande.

El perfil de Relacién de alturas de pico muestra la relacion de las alturas corregidas de los dos
picos especificados para cada punto de la muestra en la imagen quimica. Los colores de la imagen
quimica representan el relacion entre las alturas relativas de los picos especificados. Un valor de
intensidad mas alto (mas cerca del topo de la escala de intensidad) indica una relacion de alturas
de pico mas grande.

El perfil de Chemigram (Quimigrama) muestra el area sin corregir de la regiéon especificada para
cada punto de la muestra en la imagen quimica. Los colores de la imagen quimica representan el
area relativa bajo la regién especificada en cada punto de la muestra. Un valor de intensidad mas
alto (mas cerca del topo de la escala de intensidad) indica un area de pico mas grande.
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Perfil Descripcion

El perfil de Posicion de pico muestra el cambio en la ubicacion de un pico especificado a lo largo
Peak position (Posicion de del eje X. La medicion se basa en el pico maximo de una region especificada para cada punto de la
pico) muestra en la imagen quimica. Los colores y sus valores de eje X correspondientes de la escala de

intensidad del perfil indican las ubicaciones relativas del pico maximo en la region especificada.

El perfil de Anchura de pico muestra la anchura del pico especificado para cada punto de la
muestra en la imagen quimica. La medicion se basa en la anchura total del pico a la altura
especificada. Los colores de la imagen quimica representan la anchura relativa del pico
especificado en cada punto de la muestra. Un valor de intensidad mas alto (mas cerca del topo de
la escala de intensidad) indica un pico mas ancho.

Peak width (Anchura de
pico)

Utilice una técnica analitica de personalizacion creada con el software TQ Analyst.

Para establecer un método, vaya a Identify > Quantify Setup (Identificar > Configuracién de
Quant (Cuant) cuantificacién) y seleccione un archivo QNT.

Consulte el contenido de la ayuda del software TQ Analyst para obtener informacion sobre el
desarrollo y la calibraciéon de métodos.

El perfil MCR localiza componentes en los datos de la muestra basandose en sus espectros de

MCR o, . .
componentes puros (calculados) y muestra su ubicacion en la imagen quimica.

Perfiles de sesién y favoritos

Puede guardar los ajustes de perfil como perfiles de sesién o favoritos.

e En Favorites (Favoritos) se guardan ajustes que se desean utilizar en todas las sesiones futuras. Por ejemplo, si utiliza
con frecuencia un perfil de posicién de picos que usa la misma ubicacion, puede guardar el perfil con esa posicion de
picos como Favorito para no tener que especificar la posicion cada vez que utilice el perfil.

¢ Los perfiles de sesion se guardan solo con los datos de la sesién. Cuando vuelva a abrir la sesion en otro momento,
los ajustes del perfile continuaran estando presentes, pero no estaran disponibles en otras sesiones. Resulta util si se
desea guardar ajustes del perfil con una sesion determinada, pero no se espera utilizar dichos ajustes con asiduidad.

< Para guardar los ajustes de perfil
1. Enla pestafa Profiles (Perfiles), seleccione un tipo de perfil y establezca las opciones necesarias.

2. Introduzca un nombre y haga clic en Save (Guardar).

3. Para mover un perfil Favorito a los perfiles de sesion, en la pestafia Favorites (Favoritos) debe seleccionar el perfil y
hacer clic en Save to session (Guardar en sesién).

Examinar mejor las mediciones en la vista Spectra (Espectros)

Cuando se vean los resultados de la medicion en la vista de la sesion, es posible que quiera explorar un espectro concreto
con mas detalle con herramientas no disponibles en la vista de la sesién. Afortunadamente, puede guardar con facilidad un
espectro en sus mediciones y, a continuacion, abrirla en la vista Spectra (Espectros).
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L 4

1.

Para ver un espectro de su analisis de sesién en la vista Spectra (Espectros)

En la pestafia de la vista Session Analysis (Analisis de sesion), seleccione la herramienta Cursor y haga clic en un
punto que desee analizar.

Abra el panel de espectros, si no esta abierto ya, para ver el espectro en el punto seleccionado.

Haga clic con el boton derecho en el espectro y seleccione Add selected spectrum to dashboard measurements
(Agregar espectro seleccionado a mediciones del panel de control). Tenga en cuenta la posicion X e Y del espectro,
como se muestra en el panel de espectros.

Haga clic en el icono Dashboard (Panel de control) para volver al panel de control.
En Measurements (Mediciones), encuentre su espectro. El espectro se nombra usando la posicién Xe Y.

Haga clic con el boton derecho en el espectro y abralo en la vista Spectra (Espectros).

4.4.5 Informar de los resultados del analisis de microscopia

Crear y personalizar informes de microscopia

Tras analizar una muestra, puede imprimir o guardar un informe para registrar los resultados.

Para crear un informe de microscopia
Desde la pestafia Session Analysis (Analisis de sesion), vaya a File > Create Report (Archivo > Crear informe).

Introduzca un titulo para el informe, seleccione un formato y elija una plantilla. Las plantillas disponibles dependen del
tipo de analisis que lleve a cabo.

Para personalizar el informe, seleccione Options (Opciones) y elija los elementos que incluira o excluira.

Haga clic en Create (Crear).

Thermo Scientific Guia del usuario del software OMNIC Paradigm

200



[Pagina dejada en blanco intencionadamente]



4.0.2 Capitulo 4

4.5 Utilizar diagramas de flujo

Utilice diagramas de flujo para automatizar sus tareas, asegurarse de que el analisis y el procesamiento se llevaran
exactamente de la misma manera todas las veces.

4.5.1 Acerca de los diagramas de flujo

Puede utilizar las funciones del diagrama de flujo del software OMNIC Paradigm para automatizar procedimientos
importantes y tareas frecuentes. Un diagrama de flujo es una serie de operaciones de software que puede ponerse en
marcha con el clic de un boton. Las operaciones de software se representan con mosaicos, que se pueden arrastrar y soltar
en el lienzo del diagrama de flujo del software OMNIC Paradigm software. Puede especificar parametros para la
adquisicion de datos, proporcionar instrucciones a los operadores y definir con antelacion el procesamiento, la generacion
de informes y el archivado de los datos. Una vez creado un diagrama de flujo, los operadores pueden utilizarlo las veces
que quieran para seguir exactamente los mismos pasos cada vez.

Este articulo ofrece una descripcion general de las siguientes herramientas y funciones basicas de los diagramas de flujo:
¢ Panel de diagramas de flujo
¢ Ventana de ejecucion de diagramas de flujo

e Editor de diagramas de flujo

Panel de diagramas de flujo

El panel de diagramas de flujo siempre esta disponible en la parte inferior del panel de control de OMNIC Paradigm. Utilice
este espacio para presentar una vista previa y ejecutar los diagramas de flujo creados, y para abrir el Editor de diagramas
de flujo a fin de modificar o crear diagramas de flujo.
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Figura 4-1: Panel de diagramas de flujo en el panel de control de OMNIC Paradigm

1. Diagramas de flujo mas recientes (hacer clic una vez para una vista
previa, dos veces para abrirlos)

2. Hacer clic con el botdén derecho para ver mads opciones del diagrama de
flujo

3. Vista previa del diagrama de flujo seleccionado
4. Ampliar o reducir el panel de diagramas de flujo
Tabla 4-1:

Trabajo con diagramas de flujo existentes desde el panel de diagramas de flujo

Para hacer esto... Actuar asi

Seleccionar y abrir vista previa de un

Haga clic una vez en el nombre del diagrama de flujo.
diagrama de flujo g g I

Haga clic con el botén derecho en el diagrama de flujo y seleccione Run (Ejecutar). Se
abrira la ventana Run Workflow (Ejecutar diagrama de flujo), donde puede avanzar por
las tareas del diagrama de flujo.

Probar o ejecutar un diagrama de
flujo
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Para hacer esto... Actuar asi

Modificar, cambiar de nombre,
duplicar, eliminar o exportar el Haga clic con el boton derecho del raton y elija una opcién del menu contextual.
diagrama de flujo seleccionado

Ventana de ejecucion de diagramas de flujo

Utilice la ventana de ejecucion de diagramas de flujo para probar o ejecutar un diagrama de flujo. Para abrir la ventana de
ejecucion de diagramas de flujo, haga clic con el botdn derecho en un diagrama de flujo y seleccione Run (Ejecutar).

Figura 4-2: Hacer clic con el botén derecho en el diagrama de flujo y seleccionar Run (Ejecutar)

1. Diagrama de flujo seleccionado (doble clic para abrirlo)

En la ventana Run Workflow (Ejecutar diagrama de flujo), utilice el boton de flecha para pasar a la tarea siguiente del
diagrama de flujo. El diagrama de flujo se ejecutara exactamente como se haya disefiado, con las tareas y los mensajes del
operador mostrados segun lo indicado.
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Figura 4-3: Ventana de ejecucion de diagramas de flujo

Para detener el diagrama de flujo y volver al panel de control, haga clic en el botén Stop (Parar) de la ventana Play
Workflow (Reproduccién de diagramas de flujo). (Si el diagrama de flujo no tiene boton Detener, haga clic en el boton Panel
de control de la barra de herramientas para detener el diagrama de flujo.)

Editor de diagramas de flujo

El Editor de diagramas de flujo contiene todas las herramientas para la creacion de diagramas de flujo, incluidos el menu, la
barra de herramientas, la barra de seleccién de mosaicos y el lienzo del diagrama de flujo. Para abrir el Editor de
diagramas de flujo, haga clic con el boton derecho en el nombre del diagrama de flujo, en el panel de control, y elija Edit
(Editar) en el menu contextual.

También puede abrir el Editor de diagramas de flujo desde la ventana principal de OMNIC Paradigm, eligiendo:
menu File > Workflows > Create Workflow (Archivo > Diagramas de flujo > Crear diagrama de flujo)

El lienzo del diagrama de flujo es donde se seleccionan y establecen las tareas que desea que realice el diagrama de flujo,
y da cohesion a las tareas que conforman el diagrama de flujo. El Editor de diagramas de flujo se abre con los mosaicos de
“Inicio del diagrama de flujo” y “Fin del diagrama de flujo” mostrados en el lienzo. Los parametros disponibles para cada
mosaico del diagrama de flujo actual estan en las secciones expandibles debajo del lienzo. A la derecha se encuentran las
herramientas para desplazar, ampliar y restablecer la vista del lienzo. Sobre el lienzo se encuentra una practica barra de
herramientas.
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Figura 4-4: Editor de diagramas de flujo

Barra de herramientas
Barra de seleccién de mosaicos

Lienzo

Herramientas para ajustar y restablecer el lienzo

1
2
3
4. Parametros de mosaicos
5
6. Mosaico de inicio

7

Mosaico de fin

Cada tarea esta representada por un mosaico a todo color en la barra de seleccion de mosaicos. Estos son algunos
ejemplos de uso frecuente:
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Las herramientas para crear, abrir y exportar diagramas de flujo se encuentran en el submenu de Workflow (Diagrama de
flujo), disponible en el menu File (Archivo) de OMNIC Paradigm. Los diagramas de flujo de ejemplo, aqui disponibles, son
un buen punto de partida, pero también puede crear un diagrama de flujo a partir de la historia de un espectro. Consulte los
detalles en “Crear y ejecutar su primer diagrama de flujo”.

Los mosaicos se pueden agregar, mover, copiar y eliminar hasta crear el diagrama de flujo deseado. Si desea mas
informacion, consulte el articulo “Edit a Workflow” (Modificar un diagrama de flujo).

4.5.2 Proteger con contrasefa un diagrama de flujo

Bloquee un diagrama de flujo con una contrasefna para que nadie mas pueda modificarlo. Los diagramas de flujo
blogueados no se pueden modificar, eliminar ni duplicar, ni tampoco verse en vista previa. Los diagramas de flujo que
estan bloqueados si se pueden cambiar de nombre y exportar.

Lock Workflow X
Enter Password LTI LTI
Confirm Password sssssssssssReRERe

Bloquear y desbloquear un diagrama de flujo

Los diagramas de flujo se pueden bloquear y desbloquear unicamente desde la interfaz de escritorio del software
OMNIC Paradigm.

¢ Para bloquear un diagrama de flujo
1. En el Editor de diagramas de flujo, seleccione Lock (Bloquear).
2. Introduzca y confirme la contrasefa y haga clic en OK (Aceptar).

3. Guarde los cambios.

< Para desbloquear un diagrama de flujo
1. En el panel de control, haga clic con el boton derecho en el diagrama de flujo y seleccione Unlock (Desbloquear).

2. Introduzca la contrasefia adecuada y haga clic en OK (Aceptar).
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Restablecer una contrasefia perdida

Si pierde u olvida la contrasefia de un diagrama de flujo, puede restablecerla para desbloquear el diagrama de flujo.

Solo puede restablecer la contraseina de un diagrama de flujo si tiene una cuenta de Administrador en Windows. Para
restablecer una contrasefia, ejecute el software OMNIC Paradigm como administrador. Tenga presente que, cuando se
utiliza el software Security Suite, aunque su cuenta tenga derechos de acceso al control de Reset Workflow Password
(Restablecer contrasefia de diagrama de flujo), debera ejecutar OMNIC Paradigm como administrador.

¢ Pararestablecer la contrasefia de un diagrama de flujo

1. Desde el escritorio de Windows, en el menu Start (Inicio), vaya a Thermo Scientific > OMNIC Paradigm. Haga clic con
el boton derecho en OMNIC Paradigm y seleccione Run as administrator (Ejecutar como administrador)

2. En OMNIC Paradigm, con la interfaz de escritorio, seleccione el diagrama de flujo bloqueado con la contrasefia que se
necesita restablecer.

3. Seleccione File > Workflow > Reset Password (Archivo > Diagrama de flujo > Restablecer contrasefa). Esta
opciodn solo aparece cuando se ejecuta el software OMNIC Paradigm como administrador.

La contrasefa se quita del diagrama de flujo y este queda desbloqueado.
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4.5.3 Crear un diagrama de flujo de plantilla

Un diagrama de flujo de plantilla permite crear un diagrama de flujo individual que pueda ejecutarse con valores dinamicos
en funcién de la situacion. Por ejemplo, con un diagrama de flujo de plantilla puede crear un diagrama de flujo individual
que pueda ejecutarse con accesorios de muestreo diferentes. Cuando el operador seleccione un accesorio, el diagrama de
flujo se actualizara automaticamente para utilizar los métodos cuantitativos, imagenes y variables pertinentes para el
accesorio.

Para crear un diagrama de flujo de plantilla, utilice el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo). Con el
mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo), se importa una tabla de opciones y valores correspondientes de
un archivo CSV. Esos valores se utilizan, a continuacion, en el diagrama de flujo.

Con un mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo), puede...
e importar muchos archivos y variables a la vez
e permitir al operador seleccionar de una lista de opciones o automatizar la seleccion
e importar variables personalizadas o archivos de referencia externos, como imagenes o archivos QNT

El uso del mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo) requiere la compilacion previa de un archivo CSV con
los datos y opciones que se deseen incluir, configurar el mosaico de tabla de diagramas de flujo y utilizar los datos
incluidos.

< Para crear un diagrama de flujo de plantilla con el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo)
Paso 1: crear un archivo CSV para sus datos

1. Cree un archivo CSV para importarlo con el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo).

Figura 4-1: El ejemplo siguiente muestra una tabla con tres opciones de accesorios.

A E C D E F
1 |Accessory images values  quants
2 |Everest ATR Everest.jpg 5 HexadecaneCoverage.qgnt
3 |iD7 ATR iD7.jpg 10 HexadecaneMatchR.qgnt
4 |iD1 Transmission iDLl.jpg 20 PathlengthHexadecaneR.gnt

e Estructurar la tabla. Cuando se crea la tabla, cada fila refleja una opcién o categoria de valores relacionados. Por
ejemplo, podria utilizar cada fila para un accesorio, y las columnas para los datos y archivos asociados con dicho
accesorio. Cuando se desarrolla el diagrama de flujo, los encabezados de columna se utilizan como variables.
Puede crear la tabla directamente como archivo CSV, pero podria ser mas facil trabajar con una tabla en un
programa de hojas de calculo y exportar los datos después a un archivo CSV.

¢ Organizar los recursos externos. Si utiliza recursos externos de referencia, como imagenes o archivos QNT,
manténgalos bien organizados. Sera mucho mas facil importarlos al mosaico de Workflow Table (Tabla de
diagramas de flujo) y actualizarlos mas tarde.
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Figura 4-2: Mantenga organizados los recursos de referencia.

e

Name

images

QNTs
workflow table.csv
workflow table.xlsx

2. Guarde la tabla como archivo CSV.

Figura 4-3: La imagen muestra la tabla como archivo CSV.

Paso 2: crear el diagrama de flujo y configurar el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo)

1. En el software OMNIC Paradigm, vaya a File > Workflows > Create (Archivo > Diagramas de flujo > Crear). Asigne
un nombre al diagrama de flujo y seleccione OK (Aceptar) para abrir el Editor de diagramas de flujo.

2. Agregue los mosaicos deseados al diagrama de flujo.

3. Agregue el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo) al diagrama de flujo. La ubicacion del mosaico de
Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo) depende de las necesidades de cada uno.

Figura 4-4: Este ejemplo de diagrama de flujo utiliza el mosaico de tabla de diagramas de flujo cerca del inicio.

4. Haga doble clic en el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo) para abrir los parametros del mosaico.
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5. Configure el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo).
a. Seleccione Browse (Explorar) y abra el archivo CSV.

Si el archivo CSV contiene referencias a archivos de imagen, QNT o SPA, el mosaico indicara que la plantilla
espera otros archivos y ofrecera un boton para agregar y gestionar archivos.

b. Por cada categoria de archivos requeridos, seleccione el boton Add (Agregar) y abra los archivos asociados
incluidos en el archivo CSV. El nombre de archivo debe coincidir exactamente con el incluido en el archivo CSV.

Figura 4-5: Estos archivos de imagen coinciden con los nombres de archivo del archivo CSV.

c. Para pedir al operador que seleccione una opcion, seleccione Operator Selection (Seleccién del operador) y
elija una columna. El indice de columna de las opciones determina la columna de datos que se utiliza para las
opciones presentadas al operador. La primera columna es la nimero 1. También puede especificar que las
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opciones se muestren en una columna de imagenes. Ajuste el indice a 0 si no desea que se muestre una imagen.
Para elegir una fila automaticamente, seleccione Select row automatically (Seleccionar fila automaticamente).
La primera fila es la nimero 1. Puede introducir un valor especifico o utilizar una variable. Por ejemplo, utilice el
mosaico de Variable para incrementar en 1 la variable Repeat_Count del mosaico de Repeat (Repeticion); a
continuacion, utilice la nueva variable para crear un bucle automatico por todas las opciones.

Paso 3: utilizar archivos importados y variables

1. Seleccione otro mosaico en el que necesite utilizar datos del mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de

flujo). EI modo en que se utilicen los valores del mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo) depende de
las necesidades especificas de cada uno. Tenga presente los siguientes ejemplos:

Para utilizar un archivo QNT: en los parametros del mosaico de TQ Analyst, seleccione el icono + para

seleccionar una variable. Seleccione la variable de la Tabla de diagramas de flujo que corresponda a los archivos
QNT de su archivo CSV.
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« Para utilizar una imagen en un mosaico de Instruction (Instrucciones). En el mosaico de Instruction
(Instrucciones), haga clic en Image (Imagen) para agregar una imagen. Haga clic con el boton derecho del raton
en el marcador de posicién de la imagen y seleccione el valor adecuado de Workflow Table (Tabla de diagramas

de flujo).

¢ Para utilizar un valor como variable. Seleccione el icono + de los parametros del mosaico y, a continuacién, una
variable de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo).

2. Guarde el diagrama de flujo.

Paso 4: prueba del diagrama de flujo

Es una buena idea probar el diagrama de flujo para asegurarse de que todo se carga y funciona segun lo esperado.
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Si el diagrama de flujo incluye datos de medicion, podria querer utilizar el modo Simulator (Simulador) para simplificar la
prueba.

1. (Opcional). Active el modo Simulator (Simulador).
a. Vuelva al panel de control.
b. Vaya a Configure > Connectivity (Configurar > Conectividad).
c. Seleccione Simulator (Simulador) y, a continuacion, Connect (Conectar).

d. Elija uninstrumento al que emular y seleccione OK (Aceptar). El software podria requerir unos momentos para
pasar al instrumento emulado.

2. Abra el diagrama de flujo en el Editor de diagramas de flujo.
3. Seleccione Run (Ejecutar) para ejecutar el diagrama de flujo.

Recuerde que, si el diagrama de flujo mide datos, las mediciones se guardan en la base de datos, igual que en los
diagramas de flujo normales. También podria eliminar estas mediciones realizadas con datos emulados.

4.5.4 Referencia de mosaicos de diagramas de flujo

Los mosaicos de diagrama de flujo son iconos que representan las tareas que un diagrama de flujo puede llevar a cabo.
Cada mosaico tiene parametros que definen lo que hace al ejecutar el diagrama de flujo. Para ver los parametros de un
mosaico, agregue el mosaico a su diagrama de flujo, en el lienzo del diagrama de flujo, y haga doble clic en el mosaico a
continuacion.

Esta referencia de mosaicos de diagrama de flujo se organiza por orden alfabético. La descripcion de cada mosaico incluye
una descripcion de los parametros disponibles.

Correccién de ATR

Corrige en los espectros ATR los efectos de variacion de la profundidad de penetracién y las bandas de absorcién de
infrarrojos que se desplazan con la técnica ATR.

Parametro Descripcion

Crystal type

; . Seleccione el tipo de cristal empleado para medir la muestra.
(Tipo de cristal)

Introduzca el angulo de incidencia utilizado para medir la muestra. Consulte las especificaciones del accesorio para

Angle of obtener este valor.
incidence
(Angulo de Accesorio de ATR Everest: 45°
incidencia)
El valor predeterminado es 45,00.
Sample - . . . - .
refractive index Introduzca el indice de refraccion de la muestra a 1000 cm-1. La mayoria de los materiales organicos tienen entre
(indice de 1,45y 1,55 a 1000 cm-1. Los materiales que contienen carbon vegetal tienen un indice de refraccion mayor (de 1,7
refraccion de la o superior). Si no conoce el indice de refraccion del material de la muestra a 1000 cm-1, recomendamos utilizar el
valor predeterminado de 1,5.
muestra)
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Parametro Descripcion

Introduzca el numero esperado de reflexiones internas del haz de infrarrojo producidos en el cristal de ATR.

Number of

bounces Consulte la documentacién del accesorio de ATR para obtener informacion sobre el material, angulo de incidencia
. y nimero de rebotes del cristal.

(Numero de

rebotes)

El valor predeterminado es 1,00.

Select spectrum

(Seleccionar Se aplica correccion ATR al espectro especificado.

espectro)

Tile name

(Nombre de Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)

Decision (Decision)

Con un mosaico de Decision (Decision), puede controlar el flujo del diagrama de flujo a partir de criterios que especifique.
Por ejemplo, puede proporcionar dos rutas distintas en funcion de si se encuentra o no un resultado de busqueda por
correlacion con un valor superior al umbral especificado.

Parametro Descripcion

Seleccione un tipo de decision de “pasal/falla” para utilizar un resultado de este tipo generado con anterioridad como
criterio de decision.

Pass/Fail Por ejemplo, el mosaico de Peak Analysis (Analisis de picos) puede generar un resultado de “pasal/falla” en funcion de

(Pasa/Falla)  la medicion de la altura de pico. Por ejemplo, puede especificar que si la altura de pico es superior a un valor
determinado, se genere un resultado de “pasa”, mientras que si es inferior a dicho valor, el resultado sea de “falla”. A
continuacion, puede utilizar el mosaico de Decision (Decision) para que el diagrama de flujo contintie en dos rutas
separadas, en funcion de cual sea el resultado.

Seleccione un valor numérico para utilizarlo en la decision. El valor puede ser un dato generado en un mosaico de un
diagrama de flujo anterior o puede ser un valor que el operador haya introducido mediante el mosaico de Instruction
(Instrucciones).

Numeric
Value (Valor

numérico . . A . . )
) Por ejemplo, puede comprobar si el valor de coincidencia de un resultado de busqueda era superior al umbral

especificado y continuar el diagrama de flujo en funcion de esos criterios.

Seleccione un valor de cadena de texto para utilizarlo en la decision. La cadena puede ser un dato generado en un
mosaico de un diagrama de flujo anterior o puede ser texto introducido por el operador mediante el mosaico de
String Value Instruction (Instrucciones).

Valor de . . . .

E:adena) Con un valor de cadena, puede comprobar si el valor seleccionado contiene o es igual a la cadena de prueba.
Por ejemplo, si selecciona Contains (Contiene) y proporciona la cadena “Poli”, el mosaico de Decision (Decisién)
considerara True (Verdadero) si el valor seleccionado es Poliestireno.

Spectrum Controle el flujo del diagrama de flujo en funcion de la antigliedad del espectro.

Age

(Antigliedad  Por ejemplo, puede comprobar si un espectro de fondo tiene una antigiiedad de mas de 20 minutos antes de pasar a
del espectro)  otro paso del diagrama de flujo, para medir a continuacion otro espectro de fondo si es preciso.

Tile name
(Nombre de  Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)
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Delay (Retardo)

Detiene el diagrama de flujo el tiempo indicado antes de continuar.

Parametro Descripcion

Retardo (segundos) Numero de segundos que permanecera detenido el diagrama de flujo.
Message (Mensaje) Mensaje que aparece al operador durante el retardo.
Tile name (Nombre de mosaico) Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.

Embedded Workflow (Diagrama de flujo integrado)
Utilice el mosaico de Embedded Workflow (Diagrama de flujo integrado) para incluir un diagrama de flujo en otro.

Con el mosaico de Embedded Workflow (Diagrama de flujo integrado), puede crear un diagrama de flujo para un conjunto
de mosaicos o procesos comunes, y reutilizarlo mas tarde en otros diagramas de flujo. Si desea cambiar un ajuste o
actualizar un mosaico de un diagrama de flujo integrado, tendra que realizar el cambio solo una vez y no tener que
modificar manualmente los parametros de todos los diagramas de flujo.

Puede utilizar el Editor de diagramas de flujo para actualizar los diagramas de flujo. Abra el diagrama de flujo que incluya el
mosaico de Embedded Workflow (Diagrama de flujo integrado), haga clic con el botén derecho en un espacio vacio del
lienzo y haga clic en Update Embedded Workflow(s) (Actualizar diagramas de flujo integrados). A continuacion, seleccione
los diagramas de flujo integrados que desee actualizar.

Se recomienda mantener los diagramas de flujo integrados siempre actualizados, para garantizar que funcionen segun lo
esperado.

Parametro Descripcion

Localice el archivo de diagrama de flujo que desea utilizar como diagrama de flujo

Select a Workflow file to embed (Seleccionar integrado.

archivo de diagrama de flujo para integrar) Si actualiza el diagrama de flujo integrado, debe localizarlo de nuevo y volverlo a

cargar para que refleje los cambios realizados en el diagrama de flujo.
Fin

Cada diagrama de flujo tiene un mosaico de End (Fin) por lo menos. Si el diagrama de flujo incluye mosaicos de Decision
(Decision) o Selection (Seleccion), podria tener mas de un final.

Parametro Descripcion

Select end .
e Elija Success (Exito) o Failure (Fracaso) para obtener una indicacion visual del estado final de los diagramas de flujo.
()éileccionar El tipo de final no afecta a los datos del diagrama de flujo. Solo proporciona una pista visual al que esta creando el
. ) diagrama de flujo.
tipo de final)

Utilice el campo de notas para introducir texto para una sugerencia que aparezca al pasar el ratén por encima del
Note (Nota) mosaico del lienzo del diagrama de flujo. Es muy Util para ofrecer un recordatorio al que esta creando el diagrama de
flujo. Por ejemplo, si utiliza un tipo de fin de Failure, la nota podria resumir la prueba que origin6 el fallo.

Tile name
(Nombre de Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)
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Equation (Ecuacion)

El mosaico de Equation (Ecuacion) es un mosaico avanzado para evaluar ecuaciones complejas. Puede incluir variables
de otros mosaicos en la ecuacion y utilizar funciones incorporadas para problemas comunes, como el célculo de una media
o el redondeo de un valor. También puede utilizar funciones para localizar alturas o ubicaciones de pico, o para realizar

otras operaciones en un espectro.
Las tablas siguientes muestran funciones y operadores validos.

Tabla 4-1:
Operaciones aritméticas

e i

Suma 15+4=19
- Resta 15-4=11
* Multiplicacién 15*4=60
/ Division 15/4=3,75
- Negacién -15+4=-11

Divisié ddul
mod ivision moédulo 15mod4=3
(devuelve el resto)

& Concatenacion de texto  “abc” + “def” = “abcdef”

Los operadores de comparacion devuelven 0 para falso o 1 para verdadero.

Tabla 4-2:
Operaciones de comparacic’m

i)

Menor que true
> Mayor que 3>2 true
<= Menoroigualque 2<=3 true
>= Mayor o igual que 3>=2 true
=, == Igual a 3=3,3==3 true,true
I=, <> Distinto de 31=3 false
true verdadero=1 verdadero
false falso=0 true

Tabla 4-3:
Operaciones Iégicas

[ ——

Verdadero si ambos operandos son verdaderos. xANDy
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S R e

Verdadero si algun operando es verdadero.

xORYy

En la tabla siguiente, los parametros incluidos en corchetes ([]) son optativos.

Tabla 4-4:
Funciones

Average(lista)
Avg(lista)
Max(lista)
Min(lista)
AMax(lista)
AMin(lista)
Sum(lista)
StdDeviation(lista)
Std(lista)
acos(numero)
asin(numero)

atan(numero)

aTan2(X1,X2)

cos(radianes)
cosh(radianes)
sin(radianes)
sinh(radianes)
tan(radianes)
tanh(radianes)
Pi()
abs(numero)

Ceiling(nimero)

Floor(numero)

Round(numero)

sgrt(numero)

Truncate(nimero)

Thermo Scientific

Media de una lista de numeros (suma dividida por el nimero de elementos).
Media de una lista de numeros (suma dividida por el nimero de elementos).
El valor mas alto de la lista.

El valor mas bajo de la lista.

Valor absoluto del valor maximo.

Valor absoluto del valor minimo.

Suma de una lista de numeros.

Desviacién estandar.

Desviacién estandar.

Seno inverso de un nimero en radianes.

Coseno inverso de un nimero en radianes.

Arco tangente de un niumero en radianes

Arco tangente de X1 dividido por X2 en radianes. Los signos de los dos argumentos se utilizan para determinar
el cuadrante del valor devuelto.

Coseno de un angulo medido en radianes.

Coseno hiperbdlico de un angulo medido en radianes.

Seno de un angulo medido en radianes.

Seno hiperbdlico de un angulo medido en radianes.

Tangente de un angulo medido en radianes.

Tangente hiperbolica de un angulo medido en radianes.

Relacion de la circunferencia de un circulo y su diametro.

Valor absoluto de un nimero.

El entero mas pequeio mayor o igual que <numero>. Ejemplo: Ceiling(2.2) es 3,0

El entero mas grande menor o igual que <numero>.
Ejemplo: Floor(2.7) es 2,0

Redondea un valor de punto flotante sobre el entero mas proximo. (redondeo al entero par mas cercano). 3,5 ->
4,45->4

Raiz cuadrada de un nimero.

Numero truncado. Se suprime todo lo que queda a la derecha del separador decimal, dejando solo la porcion
entera del numero. El valor devuelto no se redondea.
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Random()

exp(nimero)

pow(base, potencia)

log10(nuimero)
log(niimero)

In(nimero)

expneg(potencia)

ten(potencia)
tenneg(potencia)
negin(nimero)
neglog(nimero)
invsgrt(nimero)

toNumber(texto)

textLength(texto)

Y(ubicacién
[lineabase]
[,lineabase2])

Area(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])
Pmin(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

Pmax(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

Ploc(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

Pavg(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

PkHgt(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

Guia del usuario del software OMNIC Paradigm

Numero fraccionario aleatorio entre O y 1.
Resultado de la constante e (2,7182818) elevada a la potencia del numero especificado (e"<numero>).

Valor base elevado a la potencia.
Ejemplo: pow(2,3) =8

Logaritmo base 10 de un numero.
Logaritmo base 10 de un numero.
Logaritmo natural (logaritmo de base e) de un numero.

Resultado de la constante e (2,7182818) elevada a la potencia negativa del nimero especificado (e”<-
ndmero>).

10 elevado a la potencia.

10 elevado a la potencia negativa.

Logaritmo natural negativo.

Logaritmo base 10 negativo.

Raiz cuadrada inversa.

Convierte un nimero textual en nimero para poder usarlo en ecuaciones. (de “10” a 10)

Numero de caracteres del texto especificado, incluidos los espacios. Un retorno de linea (CRLF) cuenta como
dos caracteres.

Valor del eje Y en la ubicacion especificada con una linea base de dos puntos.

Area entre dos limites espectrales que usan una linea base de dos puntos.

Corrige el espectro con una linea base de dos puntos y, a continuacion, informa del valor minimo del eje Y entre
dos limites del espectro.

Corrige el espectro con una linea base de dos puntos y, a continuacion, informa del valor maximo del eje Y
entre dos limites del espectro.

Corrige el espectro con una linea base de dos puntos y, a continuacion, informa de la ubicacion (valor de eje X)
donde se produce el valor maximo del eje Y ocurre entre dos limites espectrales.

Determina el valor medio del espectro entre dos limites espectrales

Localiza la altura de un pico.
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PkArea(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

PkLoc(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

PkMin(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

PkMax(inicio,fin
[lineabase]
[,lineabase2])

Pwidth(inicio, fin
[,%altura])

Pcut(inicio, fin
[,%altura])

Ghalfwidth(inicio, fin)

Slope(x1, y1, x2,y2,

x3,y3, ...):

Intercept(x1, y1, x2,

y2,x3,y3, ...):

ZSlope(x1, y1, x2,
y2,x3,y3, ...):

CorCoef(x1, y1, x2,

y2,x3,y3, ...):

Thermo Scientific

Area entre dos limites espectrales que usan una linea base de dos puntos.

Corrige el espectro con una linea base de dos puntos y, a continuacion, informa de la ubicacion (valor de eje X)
donde se produce el valor maximo del eje Y ocurre entre dos limites espectrales.

Corrige el espectro con una linea base de dos puntos y, a continuacion, informa del valor minimo del eje Y entre
dos limites del espectro.

Corrige el espectro con una linea base de dos puntos y, a continuacion, informa del valor maximo del eje Y
entre dos limites del espectro.

Determina el ancho de pico entre dos limites espectrales. Informa del ancho al que el pico alcanza el porcentaje
especificado del maximo de pico.

Determina la ubicacion (valor de eje X) del punto de despegue o de umbral en la regién espectral especificada.
por ejemplo, en una regién con un valor Y en aumento, se considera el punto de umbral donde el aumento
alcanza el porcentaje especificado del aumento total en la region. En este ejemplo se muestra un punto de
umbral con el porcentaje establecido en 60:

Localiza el ancho de un pico a mitad de la altura de pico.

Devuelve la pendiente (y=mx+b).

Devuelve el punto de interseccion.

Devuelve la pendiente z (y=mx).

Coeficiente de correlacion

Guia del usuario del software OMNIC Paradigm
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Calcula la mejor frecuencia de laser para el instrumento en las condiciones en que se haya adquirido el
espectro.

Laser(x1, y1, x2, y2 x1, x2, x3... se refiere a los valores medidos de un pico o funcién del espectro.

x3,y3, ) y1,y2,y3... se refiere a los valores verdaderos del pico o funcién correspondiente.
La salida de la funcion matematica es el valor de la frecuencia de laser que desplazaria el valor medido lo mas
cerca posible del valor verdadero real.

DoesFileExist Acepta una ruta de archivos completa entre comillas y devuelve verdadero (1) o falso (2).

(nombredearchivo):  Ejemplo: DoesFileExist(“C:\Users\MyFiles\MyMethod.qnt”)

Tabla 4-5:
Funciones TQ: estas funciones permiten trabajar con informacion desde un método TQ.

M(nombre) Devuelve el método de medicién utilizado.
V(nombre) Devuelve el componente compuesto.

C(nombre) Devuelve la concentracién del componente (nombre).
U(nombre)

Devuelve la incertidumbre asociada a la concentracién del componente (nombre).

TQ_Y(valor) Introduzca el valor de indice del archivo Y. El primer elemento tiene el indice 1.
TQ_Z(valor) Introduzca el valor de indice del archivo Z. El primer elemento tiene el indice 1.
U_Set(indice, valor) Establece el valor en el indice.

TQ_UU(valor) Acceda a los valores del usuario vinculados a un método TQ.

Establece el valor del usuario en el indice especificado.
UU_Set(indice, valor)

Export (Exportar)

Envie datos e informes a una ubicacion especificada por el usuario. Esta ubicacién puede estar en el sistema local, o bien
en una red o en una unidad flash como almacenamiento alternativo.

Parametro Descripcién

Select data to save
(Seleccionar datos para Elija entre los espectros e informes disponibles, creados o importados a lo largo del diagrama de flujo.
guardar)
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Parametro Descripcién

File base name (Nombre
base de archivo)

Append date and time to file
name (Adjuntar fecha y hora
al nombre de archivo)

File location (Ubicacion de
archivo)

Tile name (Nombre de
mosaico)

Instruction (Instrucciones)

El nombre base es el prefijo del nombre de archivo completo.
Al archivar el archivo, se le asigna un nombre conforme al siguiente patron:

<nombre base>_<nombre diagrama flujo>.<nombre mosaico creacién datos>.<nombre variable>_
AAAA_MM_DD HHMMSS <zona horaria en GMT>.<extension archivos>

Por ejemplo, con un nombre base de “ejemplo” y un diagrama de flujo denominado “mi diagrama de
flujo”, el espectro adquirido en el mosaico de Measure (Medicion) se archivaria con este nombre:

“example_my workflow.Measure.Sample_
2019_06_25_104928 GMT-0500.spa”

Si esta seleccionado, el sistema agregar al nombre de archivo la fecha y hora en que se guardaron los
datos. Asi se garantiza la creacion de un archivo nuevo cada vez que se ejecute el diagrama de flujo.

Cuando no esta seleccionado, el archivo exportado sera sustituido por uno nuevo cada vez que ejecute
el diagrama de flujo. Es muy util si se quiere tener actualizado solo un archivo en vez de ir creando
archivos nuevos.

Directorio donde se guardara el archivo.

Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.

Utilice el mosaico de Instruction (Instrucciones) para proporcionar instrucciones adicionales al operador del diagrama de
flujo. El mosaico de Instruction (Instrucciones) puede incluir también campos de entrada para que el operador introduzca
texto o datos numéricos. Estas entradas se pueden utilizar mas tarde en el diagrama de flujo. Por ejemplo, se puede
agregar el texto que introduzca el operador a un informe personalizado.

Parametro Descripcion

Add image (Agregar imagen)

Add text box (Agregar cuadro de texto)

Add or Remove PDF (Agregar o quitar

botén de documento)

Agregue una imagen para que la vea el operador en la pantalla de instrucciones durante el
diagrama de flujo. Tipos validos de archivos son:

.PNG
JPG
.GIF

.BMP

Se utiliza para agregar texto. Es muy util para proporcionar instrucciones al operador y para
agregar etiquetas a los campos de entrada de texto y numeros.

Proporciona un boton que el operador puede tocar o seleccionar para ver un PDF especifico.

Tras agregar el botdn de documento, haga clic en el botdn para especificar el archivo PDF.

Add or remove a Cancel button (Agregar Proporciona un botdén Cancelar que el operador puede tocar o seleccionar para detener el

o quitar un botén Cancelar)

+ Text Entry (Entrada de texto)

Thermo Scientific

diagrama de flujo.

Permite al operador introducir texto que podra utilizar mas tarde en el diagrama de flujo.

Por ejemplo, el operador puede introducir una ruta de archivos para utilizarla en el mosaico
de Archive (Archivar).
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Parametro Descripcién

Permite al operador introducir un valor numérico que podra utilizar mas tarde como variable
en otros mosaicos.

+ Numeric Entry (Entrada numérica)
Por ejemplo, el valor numérico introducido se puede utilizar en el mosaico de Decision

(Decision) como condicion de una decision de valor numérico.

Muestra datos de una variable, como el valor de coincidencia de un resultado en una

+ Valor , ..
busqueda por correlacion.
Tile Name (Nombre de mosaico) Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
Cargar espectro

Cargue un archivo SPA para utilizarlo durante un diagrama de flujo. Puede desplazarse hasta la ubicacion de un archivo en
el PC del instrumento o en la unidad de memoria flash o ubicacion de red, o puede cargar un espectro de la base de datos.

Esta funcidon es muy util para importar un espectro guardado y usarlo de referencia. Por ejemplo, podria querer importar un
espectro de referencia para usarlo en una operacién de sustraccion.

Parametro Descripcion

Cargue el archivo SPA desde una ubicacion del sistema o de la red.
From file (Desde archivo)
Nombre de archivo: desplacese hasta un archivo SPA donde incluir un espectro.

Permite cargar un espectro desde la base de datos.

Espectro seleccionado: elija un espectro de la base de datos.

From database (Desde base Elegir durante la ejecucion del diagrama de flujo: permite al operador seleccionar un espectro durante

de datos) el diagrama de flujo.
Mostrar solo experimentos que contengan este texto: limita la eleccion del operador solo a espectros
que contienen determinado texto en el titulo o las etiquetas.
Si esta seleccionado, el espectro se importa desde el sistema de archivos cuando se ejecuta el
diagrama de flujo. Si se actualiza el archivo de espectro, el diagrama de flujo siempre utiliza la ultima
version del espectro.

Import spectrum every run Si no esté seleccionado, al crear el diagrama de flujo se importa una copia del archivo de espectro.

(Importar espectro con cada  Este espectro solo cambia cuando se modifica manualmente el diagrama de flujo y se actualizan
ejecucion) archivos de espectro.

Tenga presente que, si comparte este diagrama de flujo o lo agrega a un paquete, necesita compartir el
archivo SPA por separado, y se debe guardar en cualquier otro sistema con la misma ruta de archivos
que se haya especificado en el mosaico de Import Spectrum (Importacion de espectro).

Tile name (Nombre de

. Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)

Measure (Medicion)

Utilice el mosaico de Measure (Medicion) para medir el fondo y una muestra, y para ajustar los parametros de medicion.
Los espectros e informes creados durante el diagrama de flujo se guardan en la base de datos y se pueden guardar con el
mosaico de Archive (Archivar).
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Parametro Descripcién

Background settings (Parametros del
fondo)

Correction settings (Parametros de
correccion)

Use internal polystyrene sample (Usar
muestra de poliestireno interna)

Use sample prompt (Usar aviso para la
muestra)

Use background prompt (Usar aviso
para el fondo)

Allow other workflows to access result
of measurement (Permitir a otros

diagramas de flujo acceder a resultados

de medicion)

Show spectrum during measurement
(Mostrar espectro durante la medicion)

Progress text (Texto de progreso)

Other Measurement Settings (Otros
parametros de medicién)

Tile name (Nombre de mosaico)

Andlisis de picos

Especifica si el diagrama de flujo pedira al operador que adquiera un nuevo fondo, use un
espectro de otro mosaico del diagrama de flujo o mida solamente un fondo sin medir una
muestra.

Aplica supresion atmosférica y/o una correccion Kramers-Kronig.

Si esta seleccionado, se utilizara la muestra de referencia de poliestireno interna, instalada
en el instrumento, para validar el rendimiento del instrumento.

Seleccionar para proporcionar instrucciones al operador antes de medir la muestra. Podria
querer indicar al operador que inserte la muestra.

Se selecciona para proporcionar instrucciones al operador antes de medir el fondo.
Conviene indicar al operador que se prepare para medir el fondo.

Si esta seleccionado, puede incluir espectros de este diagrama de flujo en otros diagramas
de flujo. Por ejemplo, una vez ejecutado este diagrama de flujo y medida una muestra, otro
diagrama de flujo podria utilizar los espectros adquiridos como espectro de referencia o en
un informe.

Seleccionar para poder ver el espectro durante la mediciéon. Cuando no esta seleccionado, el
operador solamente ve un indicador del progreso.

Proporcione al operador un mensaje personalizado mientras se miden el fondo y la muestra.

Personalice los parametros de medicion utilizados en este diagrama de flujo o emparéjelos
con los de otro espectro.

Number of scans (Numero de barridos): numero de veces que se ha escaneado la muestra.
Un mayor numero de barridos suele implicar unos datos mas exactos, pero un tiempo de
medicion mas largo.

Match Settings (Emparejar parametros): seleccionar para emparejar los parametros de
medicién utilizados con un archivo SPA o QNT especifico. Seleccione All Settings (Todos los
parametros) para repasar todos los parametros utilizados con esta medicion.

Spectrum Title (Titulo del espectro): seleccionar para agregar datos variables al titulo del
espectro.

Consulte la descripcion de otros parametros en Parametros de medicién y Parametros
avanzados de medicion.

Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.

Permite buscar posiciones de pico o analizar la altura de pico o la relacion de picos de un espectro.
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Parametro Descripcién

Peak Height
(Altura de pico)

Peak Ratio
(Relacion de
picos)

Find Peaks
(Buscar picos)

Select spectrum
(Seleccionar
espectro)

Tile name
(Nombre de
mosaico)

Mida la altura de un pico desde una absorbancia cero (o0 100 % de transmitancia), sin importar la posicion de la
linea base o a partir de la linea base. Cuando se mide desde la linea base, también se le conoce como la “altura de
pico corregida”.

Peak position (Posicion de pico): introduzca el numero de ondas del pico que se vaya a medir.

Corrected (Corregida): seleccionar para medir la altura de pico desde la linea base espectral en vez de la
absorbancia cero (o transmitancia al 100 %).

Reference point (Punto de referencia): seleccionar para la correccién de un punto, utilizando un solo punto como
referencia de la linea base.

Reference range (Intervalo de referencia): seleccionar para la correccion de dos puntos, utilizando un punto de
cada lado del pico para calcular la linea base.

Generate pass/fail result (Generar resultado de Pasa/No pasa): seleccionar para crear un resultado de pasa/no
pasa que pueda utilizarse en un mosaico de Decision (Decision).

Localiza la relacion de altura entre dos picos. Los picos se pueden calcular con unidades de absorbancia cero o
desde una linea base corregida.

Not corrected (Sin corregir): las alturas de pico se miden desde la absorbancia cero (o 100 % de transmitancia).

Single-point corrected (Correccion de un punto): la altura de pico se mide desde la linea base en el numero de
onda introducido.

Two-point corrected (Correccion de dos puntos): se utiliza un punto de cada lado del pico para calcular la linea
base.

Generate pass/fail result (Generar resultado de Pasa/No pasa): seleccionar para crear un resultado de pasa/no
pasa que pueda utilizarse en un mosaico de Decision (Decision).

Busque las ubicaciones de picos en el espectro. El espectro resultante con picos etiquetados esta disponible como
espectro en el mosaico de Report (Informe) y como opcién de plantilla en el mosaico de Template Report (Informe
de plantilla).

Seleccione el espectro que se vaya a utilizar en el analisis de picos. Puede elegir entre espectros generados en el
diagrama de flujo o importados con el mosaico de Load Spectrum (Carga de espectro).

Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.

Processing (Procesamiento)

El mosaico de Processing (Procesamiento) incluye varias herramientas de procesamiento de datos espectrales, incluidos
resta, normalizacion, correlacion, matematicas espectrales basicas y correccion de linea base.

Parametro Descripcién

Spectral Math (Matematicas

espectrales)

Guia del usuario del software OMNIC Paradigm

Realice operaciones basicas en un espectro de muestra o de referencia. Para obtener mas infor-
macion sobre las matematicas espectrales, consulte “Aplicar ecuaciones basicas a datos adquiridos”
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Parametro Descripcién

Sample spec-

trum
El espectro inicial al que se va a aplicar la operacién.
(Espectro de
muestra)
Reference
spectrum . .
El espectro de referencia empleado en la operacion.
(Espectro de
referencia)
Sumar
Operation Restar
(Operacion) Dividir
Multiplicar

Permite seleccionar un tipo de matematicas espectrales. Las opciones son

Spectral Math o Factor

Type (Tipo de

matematicas « Pathlength (Paso 6ptico)
espectrales)

« Range (Intervalo)

Use la funcion Normalization (Normalizacién) para cambiar la escala del eje Y de los espectros
seleccionados a una escala “normal” en la que los valores Y de los puntos de datos estén entre 0
unidades de absorbancia para el punto mas bajo y 1 unidad de absorbancia para el pico mas alto
(para un espectro tipo absorbancia), o entre 10 y 100 % de transmitancia (para un espectro tipo

Normalization (Normalizacion)  transmitancia). Estas escalas normales son tipicas de los espectros de las bibliotecas espectrales
comerciales.

Después que se normaliza un espectro, éste ya no se puede usar para efectuar analisis cuantitativos
a menos que se conozca el factor de escala y se ajusten adecuadamente los resultados cuantitativos.

Select
spectrum
(Seleccionar
espectro)

El espectro inicial al que se va a aplicar la operacion.

Max range
(Intervalo Utilizar para ajustar el intervalo empleado en la normalizacion.
max.) (cm-1)

Min range
(Intervalo Utilizar para ajustar el intervalo empleado en la normalizacion.
min.) (cm-1)

Target value
(Valor Valor objetivo especificado en unidades de absorbancia.
objetivo)

Convierte el espectro en su primera o segunda derivada para ayudar a encontrar la ubicacién o inten-

Derivative (Derivada) sidad de los picos
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Parametro Descripcién

Select spec-
trum (Selec-
cionar
espectro)

El espectro al que se va aplicar la operacion.

Order (Orden) Seleccione la derivada de primero o segundo orden.

) ., Devuelve el valor de coincidencia entre el primer espectro y el segundo. Igual que en CCalidad, se da
Correlation (Correlacion) . . . s .
un valor de coincidencia de entre 0,0 y 1,0; 1,0 refleja una coincidencia total.
First spectrum
(Primer Seleccione el espectro inicial con el que se debe comparar el segundo espectro.

espectro)

Second

spectrum
(Segundo
espectro)

Seleccione un espectro de referencia.

Spectral range
(Intervalo
espectral)

Utilice el intervalo espectral para excluir de la busqueda por correlacién los picos totalmente
absorbentes.

Scalar Math (Matematicas . .
Aplique una operacion a un solo espectro.

escalares)
Spectrum . . .
Seleccione el espectro al que se va aplicar la operacion.
(Espectro)
Sumar
Operation Restar
(Operacion) Dividir
Multiplicar
Factor Aumenta o disminuye la amplitud del espectro para facilitar su comparacién con otro espectro.

Baseline Correction

., . Utilizar para corregir la linea base desplazada.
(Correccion de linea base)

Select
spectrum
(Seleccionar
espectro)

Seleccione el espectro cuya linea base se va a corregir.

Polynomial
order (Grado  Especifique el grado polinémico de la correccion.
polinémico)

Conversion (Conversion) Convierta un espectro en otra unidad.
Select spec-
trum

(Seleccionar
espectro)

Seleccione el espectro que desea convertir.
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Parametro Descripcién

Convierta en uno de los siguientes:

o Absorbance (Absorbancia)

Conversion * % Transmittance (% Transmitancia)
type (Tipo de

o 9 0 1
conversion) % Reflectance (% Reflectancia)

¢ Log 1/Reflectance (Log. 1/Reflectancia)

o Kubelka-Munk

Permite borrar los datos de una o mas regiones del espectro. Consulte “Quitar una regién del
espectro” para obtener mas informacion sobre la exclusién de regiones.

Excluir

reglones Permite establecer los puntos de inicio y finalizacion de la region que se quiere excluir. Haga clic en
Add (Agregar) para agregar mas regiones.

Statistical Calcular la desviacion media y estandar de dos o mas espectros. Visualice los espectros resultantes

spectra en el mosaico Report (Informe). Para obtener mas informacién sobre el calculo de la desviacion media

(Espectros y estandar de los espectros, consulte “Calcular media y desviacién estandar de espectros”.

estadisticos)
Seleccione 2 0 mas espectros, el calculo que se debe realizar y el formato de datos usado en el

calculo.

Tile name (Nombre de

. Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)

Repeat (Repetir)

Repite una parte del diagrama de flujo para volver a realizar los pasos.

Parametro Descripcion

Repeat __ times (Repetir __ veces) Establece el nimero de veces que se debe repetir la parte especificada del diagrama de flujo.

Tile name (Nombre de mosaico) Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.

Report (Informe)

Cree un informe personalizado y almacénelo, archivelo o imprimalo. Los informes generados durante un diagrama de flujo
estan disponibles en la seccion Reports (Informes) del panel de control.

Parametro Descripcion

Agregue una imagen para que la vea el operador en la pantalla del informe durante el diagrama de
flujo. Tipos validos de archivos son:

Add image (Agregarimagen)  -PNG
JPG
.GIF
.BMP

Se utiliza para agregar texto. Es muy util para proporcionar instrucciones al operador y para agregar

Add text (Agregar texto) ) i
etiquetas a los campos de entrada de texto y numeros.
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Parametro Descripcion

Agregar o quitar boton de Proporciona un botén que el operador puede tocar o seleccionar para ver un PDF especifico.

documento Tras agregar el botén de documento, haga clic en el botdn para especificar el archivo PDF.

Add spectrum (Agregar Agregue un espectro al informe. Seleccione cualquier espectro generado o cargado con antelacion en
espectro) el diagrama de flujo.

Add variable (Agregar Agregue un valor al informe desde otro mosaico del diagrama de flujo. Por ejemplo, si el diagrama de
variable) flujo incluye una medicién y una busqueda, puede incluir datos de los resultados de la busqueda.

Muestra una tabla de resultados, ya sea de un método de cuantificacion o TQ Analyst, o de un analisis
Add table (Agregar tabla) de picos. Muestra resultados de ejecuciones anteriores del diagrama de flujo, ademas de los de la eje-
cucion actual.

Add or remove print button
(Agregar o quitar un boton de  Con un boton para imprimir, los operadores pueden imprimir el informe mientras lo ven en la pantalla.
impresion)
Tile name (Nombre de
. ( Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)

Run Program (Ejecutar programa)

Utilice en mosaico de Run Program (Ejecutar programa) para que el diagrama de flujo procese un archivo ejecutable. Por
ejemplo, utilice este mosaico para crear un paso del diagrama de flujo en el que se utilice un accesorio de muestreo
automético de otro fabricante.

Combine este mosaico con el mosaico de Variable, u otros, para crear un diagramas de flujo de gran capacidad. Por
ejemplo, utilice la variable de recuento en el mosaico de Repeat (Repeticion) para incrementar automaticamente un
argumento pasado al archivo ejecutable.

El mosaico de Run Program (Ejecutar programa) solo puede procesar archivos ejecutables que no requieran la interaccion
del usuario ni una interfaz de usuario.

Parametro Descripcion

File Name (Nombre de El archivo ejecutable que debe procesarse. Tenga presente que si ejecuta este diagrama de flujo en
archivo) otro PC, ese PC debe tener el mismo EXE en exactamente la misma ruta de acceso.

Pasa argumentos al archivo ejecutable. Para incluir variables en el comando, seleccione una variable
de la lista y haga clic en Add to Arguments List (Agregar a lista de argumentos). Cuando introduzca
argumentos, respete las siguientes reglas sintacticas:

Arguments (Argumentos)  Incluir cada argumento entre comillas (*)

« Separar los argumentos con espacios

Ejemplo: *-p 6” “workflowname.variable.myVariable”
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Parametro Descripcién

Garantiza que el ejecutable sea exactamente el mismo archivo durante a ejecucion.

Cuando se crea el diagrama de flujo, el software almacena la ubicacion y el nombre del archivo
ejecutable.

. o ) Si el archivo se reemplaza por otro ejecutable con el mismo nombre, sera este archivo es que se
Verify program file integrity at

run time (Comprobar inte-
gridad de archivos de pro-

ejecute. Seleccione esta opcidn para asegurarse de que el archivo sea exactamente el mismo que
seleccionara al crear el diagrama de flujo.

grama durante la ejecucion)  Recomendamos dejar esta opcion seleccionada para asegurarse de que el archivo exe no pueda
sustituirse por otro. Si actualizar el exe de forma intencionada, debera actualizar también el diagrama
de flujo.

Desactivar este parametro es util cuando se piensa actualizar el archivo EXE de forma regulary no se
desea actualizar el diagrama de flujo. Esto, no obstante, es un riesgo para la seguridad.

Guardar resultados

Exporta datos adquiridos a un archivo CSV.

Parametro Descripcion

Select data to export
(Seleccionar datos para
exportar)

Seleccionar datos disponibles que se pueden exportar al archivo CSV, como alturas de pico o valores de
coincidencia resultantes de una busqueda.

Si esta seleccionado, agregara los datos exportados a un archivo CSV existente.
Append to file (Anexar a
archivo) Para anexar los datos a un archivo existente, introduzca el nombre del archivo en el campo de File Name

(Nombre de archivo). Si no existe el archivo, se creara una nuevo con el nombre introducido.

(solo disponible cuando Append to File [Anexar a archivo] esta seleccionado)

File Name (Nombre de

archivo) Introduzca el nombre del archivo al que se deben anexar los datos. Si aiin no existe el archivo, se creara
uno nuevo.

File base name (Nombre (solo disponible cuando Anexar a archivo no esta seleccionado)

base de archivo) El nombre base del archivo se agrega al nombre de archivo antes de la fecha y hora.

File location (Ubicacién de

. Directorio donde se anexara o creara el archivo.
archivo)

Tile name (Nombre de

. Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)

Search (Buscar)

Realice una busqueda por correlacion o multicomponente.

Parametro Descripcion

Arrastre bibliotecas desde la columna de Available libraries (Bibliotecas disponibles) hasta la de Selected

Available libraries libraries (Bibliotecas seleccionadas) para utilizarlas en la busqueda.
(Bibliotecas disponibles)
Haga clic en Refresh (Actualizar) para actualizar la lista de bibliotecas.
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Parametro Descripcion

Establezca el tipo de busqueda que desea realizar.

Correlation (Correlacion): utilice la busqueda para identificar una muestra desconocida.
Search Type (Tipo de Number of results (Numero de resultados): establezca el numero de resultados que se deben mostrar.

busqueda)
Multi-component (Multicomponente): se utiliza para identificar los componentes de una muestra.

Number of components (NiUmero de componentes): establezca el nimero de componentes que se deben
mostrar.

Spectral Range (Intervalo

Agregue un valor de inicio y otro de fin para la region donde se buscara.
espectral)

Select spectrum

Especifique el espectro que se vaya a utilizar en la busqueda.
(Seleccionar espectro) pectliq P g v q

Tile name (Nombre de

. Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)

Seleccion

Con un mosaico de Selection (Seleccion), el operador elije la trayectoria que debe seguir el diagrama.

Parametro Descripcion

Agregue una imagen para que la vea el operador en la pantalla de seleccion durante el diagrama de flujo.
Tipos validos de archivos son:

Add image (Agregar PNG

imagen) .JPG
.GIF
.BMP

Add text (Agregar texto)  Se utiliza para agregar texto. Es muy util para ofrecer instrucciones al operador.

Add value (Agregar Agregue un valor al informe desde otro mosaico del diagrama de flujo. Por ejemplo, si el diagrama de flujo
valor) incluye una medicién y una busqueda, puede incluir datos de los resultados de la busqueda.

Edit selection label
(Editar etiqueta de Modifique la etiqueta de seleccion para cambiar el texto que aparece en el lienzo del diagrama de flujo.
seleccion)

Inicio

Se trata del primer mosaico de cada diagrama de flujo. El mosaico de Start (Inicio) se agrega automaticamente el lienzo del
diagrama de flujo cada vez que se crea un diagrama nuevo.
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Parametro Descripcion

Determina la imagen que se muestra cuando se ejecuta el diagrama de flujo. Acepta una ruta de acceso a
un archivo de imagen.

Son validos los siguientes tipos de archivo:
Workflow image (Imagen vel oul P a

de diagrama de flujo) PNG

JPG
.GIF
.BMP

Especifique una proporcién dimensional para optimizar el aspecto del diagrama de flujo al ejecutarlo. La
proporcién dimensional (o relaciéon de aspecto) debe ser lo mas parecida posible a la de la pantalla que
utiliza el operador.

Ejemplos:
4:3 para monitores de PC antiguos

16:9 es lo normal para video de alta definicion y es habitual en los monitores de PC actuales.
Desired aspect ratio
(Proporcién dimensional ~ Acepta lo siguiente:
deseada) 1:1

4:3

5:4

16:9

16:10

3:2

2:1

Tag Spectrum (Etiquetar espectro)

Aplique una etiqueta a un espectro creado durante un diagrama de flujo.

Parametro Descripcién

Tag (Etiqueta) Aplique una etiqueta a un espectro.
Select spectrum (Seleccionar espectro) Elija el espectro al que se va aplicar la etiqueta.
Tile name (Nombre de mosaico) Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.

Template Report (Informe de plantilla)

Genere un informe partir de una plantilla. Los informes generados durante un diagrama de flujo estan disponibles en la
seccion Reports (Informes) del panel de control. La mayoria de los parametros de los informes de plantilla dependen del
tipo de plantilla que se seleccione.
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Parametro Descripcién

Elija entre los siguientes tipos de plantilla:
Estilo ValPro
Single Spectrum (Un solo espectro)

Multiple spectra (Varios espectros)
Template type (Tipo de plantilla)
Search results (Resultados de busqueda)

Single quantification (Cuantificacion individual)
Qcheck (CCalidad)

Multiple run quantification (Cuantificacion de varias series)

Automatically advance workflow after displaying Si esta seleccionado, el diagrama de flujo avanzara tras mostrar el informe
report for 5 seconds (Avanzar diagrama de flujo durante 5 segundos. Si no esta seleccionado, el operador podra continuar con el
automaticamente tras mostrar 5 segundos el error)  diagrama de flujo manualmente.

Si esta seleccionado, especifique el texto que debera emitir un resultado de fallo.
Por ejemplo, si especifica “fail” (falla), el mosaico de informe de plantilla
generara un resultado de Falla si el informe contiene el texto “fail” (falla).

Generate pass/fail result (Generar resultados de
Pasa/Falla)

TQ Analyst

Cuantifique los componentes de una muestra mediante un método de cuantificacién especifico.

Parametro Descripcion

Quantification method (Método de cuantificacion) Seleccione un archivo QNT para el método de cuantificacion.

Select spectrum (Seleccionar espectro) Seleccione el espectro que se vaya a utilizar en la cuantificacion.

Tile name (Nombre de mosaico) Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
Variable

Utilice el mosaico de Variable para asignar un valor nuevo a una variable existente o para crear una variable nueva
personalizada. Las variables creadas o modificadas con un mosaico de Variable se pueden utilizar en otros archivos.

Parametro Descripcion

Seleccione un tipo de operacion. La operacién que seleccione determina qué otros pardmetros estaran disponibles.

Set Variable (Establecer variable): se utiliza para ajustar el valor de una variable actual.

Operation

(Operacion) Create Variable (Crear variable): se utiliza para crear una variable nueva.

Set Variable Variable to set (Variable para establecer): seleccione una variable para cambiar su valor.

(Establecer ) ) . . . ) . . .
iable) Current variables (Variables actuales): proporciona una lista de variables actuales del diagrama de flujo. Seleccione

variable

unay haga clic en Add to Expression (Agregar a expresion) para incluir la variable en la expresion.
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Parametro Descripcion

Numeric or Text (Numérico o texto): seleccionar un tipo para el valor de esta variable. El tipo determina qué

Create operaciones seran validas para esta variable. Por ejemplo, si selecciona el tipo Text (Texto), no podra utilizar el valor
Variable de esta variable para realizar calculos.
(Crear

ariable) Variable name (Nombre de variable): introducir un nombre para la variable.
vari

Initial value (Valor inicial): introducir un valor inicial para la variable.

Tabla de diagramas de flujo
Importar un archivo CSV para utilizarlo como plantilla del diagrama de flujo.

Con el mosaico de Workflow Table (Tabla de diagramas de flujo), puede importar una tabla de opciones para utilizar a lo
largo del diagrama de flujo. Por ejemplo, con este mosaico puede seleccionar una opcién al comenzar el diagrama de flujo
y, a continuacion, cargar automaticamente determinados métodos, variables e imagenes correspondientes a esa opcion
durante el diagrama de flujo.

Parametro Descripcion

Explore para localizar un archivo CSV para importar.

CSV file (Archivo CSV . . A o
( ) Explore para seleccionar un archivo nuevo. Vuelva a cargar para comprobar si existen actualizaciones

del archivo.

Select row automatically
(Seleccionar fila Seleccione automaticamente un fila del archivo CSV.
automaticamente)

El operador del diagrama de flujo selecciona una fila manualmente durante el diagrama de flujo.

Operator prompt (Mensaje del operador): texto de instrucciones para mostrar al operador.

Operator selection (Seleccion

Column index for selection options (indice de columna de opciones de seleccién): especificar la
del operador)

columna que se usara como opciones disponibles. La primera columna es el indice 1.

Column index for selection images (indice de columna de iméagenes de seleccion): también puede
mostrar una imagen con las opciones de seleccion. Ajuste el indice a 0 si no va a utilizar imagenes.

Muestra qué archivos se esperan en funcién del archivo CSV y de cuantos se hayan incluido en el
diagrama de flujo.

Included files (Archivos

incluidos) « Seleccione Add (Agregar) para afiadir uno o mas archivos.

« Seleccione Manage (Gestionar) para ver o quitar archivos incluidos.

Tile name (Nombre de

. Define el nombre del mosaico del lienzo del diagrama de flujo.
mosaico)
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4.6 Soluciones personalizadas

Agrupe y comparta diagramas de flujo mediante el Editor de paquetes, y abra y ejecute paquetes con la interfaz de
operador.

4.6.1 Soluciones personalizadas

Aqui se ofrece un breve descripcion del uso de paquetes y la interfaz de operador de OMNIC Paradigm para desarrollar y
ejecutar soluciones personalizadas. Aproveche los vinculos disponibles para conocer informacion detallada sobre cada
funcion.

¢ Qué son las soluciones personalizadas?

Con las soluciones personalizadas del software OMNIC Paradigm puede disefar y agrupar diagramas de flujo para que los
usen otros operadores.

Un desarrollador disefia diagramas de flujo y los agrupa con todos los archivos asociados en paquetes, que luego podra
compartir como archivos RDEP.

A continuacion, un administrador abre los paquetes para poder ejecutar los diagramas de flujo en la interfaz de operador.

Paquetes y el Editor de paquetes

Un paquete es una recopilaciéon organizada de diagramas de flujo que se puede compartir con facilidad. Cuando se
agrupan diagramas de flujo en un paquete, este incluye todos los archivos e informacion necesarios para ejecutar el
diagrama de flujo, incluidos los espectros de referencia, las imagenes y los archivos QNT.

Cuando se crea y exporta un paquete, un administrador de otra ubicacion puede abrirlo en la interfaz de operador para que
los usuarios pueden ejecutar todos los diagramas de flujo que incluye.

Para conocer detalles sobre la creacion y exportacion de paquetes, consulte “Crear o editar un paquete”
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Figura 4-1: Editor de paquetes

Un paquete tiene dos elementos fundamentales:

¢ Workflows (Diagramas de flujo): un diagrama de flujo es un conjunto preestablecido de procedimientos y pardmetros
que garantizan que tales procedimientos puedan realizarse exactamente igual a lo largo del tiempo. Para obtener mas
informacion sobre los diagramas de flujo, consulte “Acerca de los diagramas de flujo”.

¢ Categories (Categorias): en un paquete, los diagramas de flujo estan organizados por categorias. Puede agrupar los
diagramas de flujo en categorias, de la manera que mas sentido tenga en su organizacion; no obstante, cada diagrama
de flujo se puede incluir en una categoria solamente. No es posible incluir el mismo diagrama de flujo en mas de una
categoria.

Al exportar un paquete, se empaquetan también todos los archivos requeridos por cada diagrama de flujo, de forma que al
abrir el paquete los operadores tengan todos los archivos necesarios para ejecutar los diagramas de flujo.

Interfaz de operador

La interfaz de operador se utiliza para ejecutar diagramas de flujo cargados desde paquetes y para gestionar paquetes.
Tras abrir un paquete, los operadores se encuentran con una interfaz sencilla disefiada especificamente para ejecutar
diagramas de flujo de paquetes.

El administrador de Operator (Operador) puede controlar los diagramas de flujo que hay disponibles, ya que puede abriry
eliminar paquetes.
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Figura 4-2: Interfaz de operador

La interfaz de operador es similar a la interfaz de pantalla tactil del software OMNIC Paradigm, pero solo muestra
diagramas de flujo de paquetes abiertos.

Los administradores de Operator (Operador) pueden abrir, actualizar y eliminar paquetes con los controles del
administrador. Para conocer detalles sobre la apertura y eliminacion de paquetes, consulte “Administrador de Operator
(Operador)”

Consejos para trabajar con paquetes

Al crear diagramas de flujo y paquetes, puede ser complicado realizar el seguimiento de las dependencias, como los
métodos cuantitativos y los diagramas de flujo integrados. Los consejos siguientes le ayudaran a gestionar los archivos y a
garantizar la puesta al dia y el facil mantenimiento de los diagramas de flujo.

¢ Organice los archivos de forma que sea facil actualizarlos y mantenerlos. Por ejemplo, podria crear una carpeta
exclusiva para los recursos empleados en los diagramas de flujo. Crear en esta carpeta otras carpetas especificas
para los elementos asociados, como los archivos de espectros, imagenes y métodos cuantitativos. Mantener la
carpeta en la misma ubicacion y los nombres de archivo iguales. Y, a continuacion, utilizar los comandos de Update
(Actualizar) del Editor de diagramas de flujo para actualizar todas las dependencias del diagrama de flujo.

¢ Mantenga los diagramas de flujo lo mas sencillos posible. Por ejemplo, el mosaico de Embedded Workflow
(Diagrama de flujo integrado) es una herramienta muy potente, pero agrega complejidad al proyecto. Siempre que se
actualiza un diagrama de flujo integrado, es necesario actualizar manualmente los diagramas de flujo que lo utilizan.
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4.6.2 Crear o editar un paquete

Puede crear un paquete nuevo o abrir y modificar uno existente con el Editor de paquetes.

Antes de crear un paquete, necesita contar con al menos un diagrama de flujo. Para obtener mas informacién sobre la
creacion y el uso de diagramas de flujo, consulte “Acerca de los diagramas de flujo”.

Los paquetes se pueden crear Unicamente desde la interfaz de escritorio del software OMNIC Paradigm.

Crear un nuevo paquete

Para crear un paquete nuevo
Desde la interfaz de escritorio, vaya a File > Packages > Create (Archivo > Paquetes > Crear).

Introduzca un nombre para el paquete y seleccione OK (Aceptar). El Editor de paquetes se abre con una categoria
predeterminada. Puede agregar mas categorias o agregar diagramas de flujo a una categoria.

Para agregar un diagrama de flujo, seleccione la categoria y Add Workflow (Agregar diagrama de flujo).

Los diagramas de flujo se pueden incluir solo en una categoria. No es posible utilizar el mismo diagrama de flujo en
varias categorias.

Para agregar una categoria, seleccione Add Category (Agregar categoria).

Seleccione Save (Guardar) para guardar el paquete. El paquete guardado esta disponible en el panel Packages
(Paquetes) del panel de control. El paquete se guarda automaticamente al volver al panel de control, pero no se
guarda automaticamente si se sale del software desde el Editor de paquetes.

Para compartir el paquete, seleccione Export (Exportar). Al exportar el paquete, se guarda con la extension de
nombre de archivo .rdep.

Sugerencias para organizar diagramas de flujo y categorias

Son varios los factores importantes que hay que tener en cuenta a la hora de organizar los diagramas de flujo y las
categorias en paquetes.

¢ Cada diagrama de flujo se puede incluir en una sola categoria. No se puede utilizar el mismo diagrama de flujo en

mas de una categoria. Si desea compartir diagramas de flujo entre varias categorias, podria crear una categoria aparte
exclusiva para diagramas de flujo compartidos. Sucede igual con varios paquetes. Cuando un paquete cargado con
anterioridad ya incluye un diagrama de flujo con el mismo nombre, el administrador de Operator (Operador) no podra
abrir un nuevo paquete si incluye tal diagrama de flujo en otra categoria.

El nombre de las categorias también debe ser tnico. Cuando el operador abre un paquete, se combinaran las
categorias que utilicen el mismo nombre como categoria de un paquete anterior. Por ejemplo, si un paquete nuevo
incluye una categoria denominada Categoria A 'y un paquete anterior ya incluia una Categoria A, las categorias se
combinaran en una sola que incluira todos los diagramas de flujo de las dos categorias.

Observe este ejemplo:
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¢ Categoria A (Primer paquete)
° Diagrama de flujo 1
° Diagrama de flujo 2

¢ (Categoria A (Segundo paquete)
© Diagrama de flujo 3

Se muestra como:

e Categoria A
° Diagrama de flujo 1
° Diagrama de flujo 2

© Diagrama de flujo 3

Modificar un paquete

Puede abrir y modificar un paquete tanto desde el panel de Paquetes del panel de control o desde un archivo RDEP
guardado.
¢ Para modificar un paquete
¢ Desde el panel de control de la interfaz de escritorio
1. Desplacese hasta el panel Workflows (Diagramas de flujo) y seleccione Packages (Paquetes) en la lista.

2. Haga clic con el boton derecho en un paquete y seleccione Edit (Editar). El paquete se abre en el Editor de
paquetes.

* Desde un archivo RDEP guardado
1. Desde el panel de control, vaya a File > Packages > Open (Archivo > Paquetes > Abrir).

2. Seleccione un archivo de RDEP y, a continuacion, Open (Abrir). El archivo se agregara a la lista de paquetes en el
panel de control.

3. En el panel Packages (Paquetes), haga clic con el boton derecho en el paquete y seleccione Edit (Editar).

Si abre un archivo RDEP desde el Editor de paquetes, el paquete se abre automaticamente en el Editor de
paquetes.

Actualizar diagramas de flujo

El Editor de paquetes incluye varias herramientas para actualizar diagramas de flujo y los archivos asociados.

Cuando se agrega un diagrama de flujo a un paquete, el archivo de diagrama de flujo se copia en el paquete. Las
actualizaciones solo afectan a esta copia del paquete y no se reflejan en el archivo original ni en ningun otro paquete que
haya copiado el archivo de diagrama de flujo.
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Para mantener sincronizados los archivos de diagramas de flujo y sus archivos asociados (imagenes o archivos QNT),
necesita actualizarlos manualmente en Workflow Editor (Editor de diagramas de flujo). Para evitar comportamientos o
resultados inesperados, podria querer actualizar el diagrama de flujo directamente con el Editor de diagramas de flujo y, a
continuacion, utilizar sélo el comando Update Workflow (Actualizar diagrama de flujo) en el Editor de paquetes.

Comando Descripcion
Update Workflow (Actualizar Vuelve a cargar los diagramas de flujo seleccionados y actualiza sus cambios, inclusive los
diagrama de flujo) archivos incluidos en el diagrama de flujo (por ejemplo, archivos de imagenes cambiados).

Update Embedded Workflows
(Actualizar diagramas de flujo
integrados)

Actualiza los diagramas de flujo integrados mediante el mosaico de Diagrama de flujo
integrado.

Update Quant (Actualizar

e ., Vuelve a cargar los archivos .QNT que estuvieran incluidos en los diagramas de flujo.
cuantificacion)

Update Image (Actualizar imagen) Vuelve a cargar los archivos de imagen utilizados en los diagramas de flujo.

Probar paquetes

Utilice el comando Run (Ejecutar) para probar el paquete antes de exportarlo. Al ejecutar el paquete, puede very ejecutar
categorias y diagramas de flujo tal como se mostraran en la interfaz de operador.

Nota Cuando se ejecuta el paquete, si ejecuta los diagramas de flujo que adquieren datos, las mediciones se agregan a
la base de datos tal y como si ejecutara el diagrama de flujo con normalidad.

Ejecutar diagramas de flujo automaticamente

Puede preparar un diagrama de flujo para que se ejecute automaticamente mediante Auto Run (Ejecucion automatica).
Cuando esta activada la ejecucion automatica, el diagrama de flujo se ejecuta sin necesidad de que intervenga el operador.
Los diagramas de flujo se ejecutaran en segundo plano mientras se utiliza el software. Cuando un diagrama de flujo esta
ejecutandose en segundo plano, el operador debe esperar a que finalice antes de poder ejecutar otro.

Puede establecer la ejecucién automatica de los diagramas de flujo solo si no necesitan que intervenga el usuario.

Cuando hay varios diagramas de flujo programados para ejecutarse automaticamente, se agregan a una cola. Por ejemplo,
si un diagrama de flujo se ejecuta cada hora y otro cada dos horas, ambos se ejecutaran en las horas adecuadas sin
interferir entre si.

¢ Para activar la ejecucién automatica

1. En el Editor de paquetes, haga clic con el botén derecho en un diagrama de flujo y seleccione Set Up Auto Run
(Configurar ejecucién automatica).

2. Seleccione Enable automatic running for this workflow (Activar ejecucion automatica en este diagrama de flujo) e
introduzca el valor de frecuencia en horas. También puede introducir horas parciales. Por ejemplo, si se introduce 0,5
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el diagrama de flujo se ejecutara cada 30 minutos.
3. Seleccione OK (Aceptar).

El diagrama de flujo se ejecutara automaticamente tras abrir el paquete en la interfaz de operador.

4.6.3 Administrador de Operator (Operador)

Utilice los controles de Administrador de la interfaz de operador (Operator) para gestionar paquetes, cambiar la contrasefia
del Administrador y volver a la interfaz de escritorio.

Para acceder a los controles del administrador, seleccione Administrador en el menu de la interfaz de operador e
introduzca la contrasefia correcta. La contrasefia predeterminada es Password. El Administrador debe cambiar la
contrasefia en cuanto termine de instalar el software.

Gestionar paquetes

Utilice la pestafia Package Maintenance (Mantenimiento de paquetes), en la vista del administrador, para gestionar
paquetes.

Abrir un paquete

Al abrir un paquete, se cargan las categorias de paquetes y diagramas de flujo en la interfaz de operador. Una vez abierto
el paquete, el operador puede seleccionar categorias y ejecutar diagramas de flujo. Los diagramas de flujo que estén
preparados para ejecutarse automaticamente, lo haran conforme a lo programado.

Cuando se abre un paquete nuevo, se agregan nuevos diagramas de flujo y categorias a los de los paquetes abiertos con
anterioridad. Por ejemplo, si el administrador abre el “Paquete A” y mas tarde abre el “Paquete B”, el operador vera las
categorias y los diagramas de flujo de ambos paquetes.
< Para abrir un paquete

1. Desde lainterfaz de operador, abra el menu y vaya a Administrator (Administrador).

2. Introduzca la contrasefa para acceder a los controles del administrador.

3. Enla pestafia Package Maintenance (Mantenimiento de paquetes), seleccione Open (Abrir).

4. Seleccione un archivo de paquete y, a continuacién, Open (Abrir). Los archivos de paquete tienen la extension .rdep
en el nombre de archivo.

Actualizar un paquete

Cuando se abre un paquete con el mismo nombre que otro paquete abierto con anterioridad, el paquete se actualiza.

Por ejemplo, si ya abrié en el pasado un paquete llamado “Paquete A”, al abrir otro paquete llamado también “Paquete A”
este nuevo paquete sustituye al anterior.

Eliminar un paquete

Al eliminar un paquete, se quitan las categorias y los diagramas de flujo de dicho paquete en la interfaz de operador.
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¢ Para eliminar un paquete

1. Desde lainterfaz de operador, abra el menu y vaya a Administrator (Administrador).
2. Introduzca la contrasefa para acceder a los controles del administrador.

3. Seleccione uno o mas paquetes de la lista de paquetes.

4. Seleccione Delete (Eliminar) y confirme su eleccion en el cuadro de didlogo de confirmacion.

Cambiar contraseifa de administrador

Utilice la pestafia Change Password (Cambiar contrasefia) para cambiar la contrasefia del administrador de Operator
(Operador).
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4.0.3 Capitulo 4

4.7 Proteger los datos

El software OMNIC Paradigm software trabaja con el software Security Suite para garantizar la integridad y seguridad de
los datos.

4.7.1 Seguridad e integridad de los datos con el software
OMNIC Paradigm

Para garantizar la seguridad e integridad de sus datos y facilitar el cumplimiento del laboratorio de la norma 21 CFR Parte
11y otras regulaciones, empareje el software OMNIC™ Paradigm con el de Thermo Scientific Security Suite.

Security Suite es un conjunto completo de herramientas de seguridad de los datos que le permite realizar las siguientes
tareas:

e Limitary controlar el acceso a funciones y herramientas en el software OMNIC Paradigm y otras aplicaciones del ins-
trumento.

* Establecery gestionar las normas de seguridad para garantizar un tratamiento adecuado de los datos.
¢ Personalizary exigir firmas digitales para establecer responsabilidades.
* Registrary ver eventos de seguridad.

Puede adquirir el software Security Suite para gestionar un solo sistema o multiples instrumentos distribuidos en una red.
Después de la instalacion, configurar la aplicacion de seguridad de OMNIC Paradigm requiere solo unos momentos.

Para obtener informacién sobre como ayuda el software Security Suite a cumplir con la norma 21 CFR Parte 11, consulte
"Conformidad con norma 21 CFR Parte 11"
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