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1.0.1 Capitolo 1

1. Introduzione all'uso del software
OMNIC Paradigm

Benvenuti nel software OMNIC Paradigm. Qui si possono trovare informazioni su come installare e aggiornare il software
OMNIC Paradigm, esplorarne le opzioni nonché apprendere i concetti di base per misurare e analizzare gli spettri.

In questa sezione:

1.1 Benvenuti nel software OMNIC Paradigm ... .. 5
1.2 Novita in OMNIC Paradigm V2.3 .. 8
15

1.3 Principali concetti e caratteristiche ... .. ... . .
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1. Introduzione all'uso del software OMNIC Paradigm

1.1 Benvenuti nel software OMNIC Paradigm

Il software Thermo Scientific™ OMNIC™ Paradigm per desktop e touchscreen € un pacchetto software avanzato per la
spettroscopia e la microscopia FTIR, progettato per semplificare il modo di acquisizione, elaborazione e interpretazione dei
dati e aiutare a lavorare in remoto per collaborare con colleghi di tutto il mondo.

1.1.1 Gestione di un lavoro nuovo e recente dal pannello

comandi

Il nuovo pannello comandi nel software OMNIC Paradigm consente di impostare e salvare le impostazioni delle proprie
misurazioni, misurare un nuovo campione, riprendere il lavoro recente o eseguire un workflow automatico, il tutto dalla
stessa pratica schermata.
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Nell'interfaccia Touchscreen, la schermata iniziale offre numerosi di questi strumenti e funzioni in una intuitiva interfaccia
ancora piu semplificata per consentire agli operatori di concentrarsi sul proprio lavoro e sugli strumenti di cui hanno
bisogno.

Ulteriori informazioni

* “Impostazione e salvataggio delle opzioni di misurazione”

¢ “Misurazione di un campione”

¢ “Creazione ed esecuzione del primo workflow”

1.1.2 Elaborazione, analisi ed esplorazione degli spettri nella

vista Spectra (Spettri)

Usare la vista Spectra (Spettri) per elaborare, analizzare o esplorare i dati in modo approfondito. Essa permette di elaborare
i dati, trovare e marcare i picchi nonché ottimizzare la vista per poter confrontare o analizzare pit semplicemente gli spettri.

Il riquadro dei risultati permette di aggiungere o rimuovere facilmente uno spettro dalla vista principale, esplorare i dettagli di
ciascuno spettro o eseguire la revisione della cronologia delle modifiche dello spettro selezionato.
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Ulteriori informazioni

¢ “Identificazione di un campione sconosciuto con ATR”

¢ “ldentificazione di un campione sconosciuto con trasmissione”

1.1.3 Attivita ripetitive automatiche con workflow

Automatizzare le attivita con un workflow per assicurare che le misurazioni siano raccolte ed elaborate ogni volta
esattamente allo stesso modo. Modificare o creare un workflow semplicemente trascinando i riquadri nell'Editor del
workflow ed eseguire il workflow con il semplice clic di un pulsante.

Utilizzando Paradigm per touchscreen € possibile importare ed eseguire uno dei nostri test delle prestazioni installato in
fabbrica o un workflow personalizzato dalla schermata iniziale.

Ulteriori informazioni

¢ “Creazione ed esecuzione del primo workflow”

» “Riferimento a riquadri del workflow”
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1.1.4 Condivisione del lavoro in remoto

Caricare i dati nel cloud e usare OMNIC Anywhere per visualizzare, analizzare o condividere i dati utilizzando qualsiasi PC,
computer Apple, dispositivo Android 0 iOS connesso.

Con un account Connect gratuito, € possibile misurare i campioni in classe o in laboratorio, caricare i dati sull'account
Connect e visualizzare, esplorare o condividere i dati su un altro dispositivo del proprio dominio o area di lavoro.

Ulteriori informazioni

¢ Visualizzazione dei dati sulla app OMNIC Anywhere

1.2 Novita in OMNIC Paradigm v2.3

Con la versione 2.3 del software OMNIC Paradigm, se si dispone del pacchetto Time Series (Serie temporale), € possibile
acquisire dati Time Series (Serie temporale) e identificare rapidamente i componenti del campione, nonché importare i dati
di TA Instrument per visualizzare ulteriori informazioni sul campione. | nuovi strumenti di elaborazione consentono di
esplorare meglio i dati.

Per un elenco completo delle nuove funzionalita e dei problemi risolti, consultare le Note di rilascio.

1.2.1 Acquisizione dei dati Time Series (Serie temporale)

Con un'analisi Time Series (Serie temporale) € ora possibile misurare una serie di dati per identificare e analizzare i
cambiamenti nel tempo, ad esempio in un'analisi TGA o GC.
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1.2.2 ldentificare i componenti nei dati della serie temporale

Selezionare Search (Ricerca) nell'analisi Time Series (Serie temporale) per identificare i componenti nei dati. Questa
ricerca € simile a Mercury TGA nel software OMNIC e utilizza MCR e la ricerca multicomponente per mostrare quali
componenti sono comparsi durante I'analisi e quando erano presenti.
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1.2.3 Importare dati TGA

Se ¢ in corso un'acquisizione dei dati TGA con un analizzatore TA Instruments, € possibile importare un file .TGA per
aggiungere i dati riguardanti peso, temperatura e peso derivato ai propri profili.
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1.2.4 Importare standard di qualifica

Con il nuovo strumento Qualification Standards (Standard di qualifica), € possibile importare file di standard DST e QDF e
tenere traccia dei dettagli fondamentali degli standard, come le date di scadenza e i numeri di serie, il tutto comodamente
nel software.
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1.2.5 Straight line (Linea retta)

Utilizzare lo strumento Straight line (Linea retta) nel menu Processing (Elaborazione) per sostituire una regione dello
spettro con una retta. Come nel caso dello strumento Blank Region (Regione in bianco), questo comando € utile per
rimuovere le caratteristiche indesiderate dello spettro.
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1.2.6 Raccolta di misurazioni a singolo punto nella vista

microscopia

Quando si utilizza la vista microscopia, utilizzare la funzione Auto Sample (Campionamento automatico) per raccogliere i
dati nel punto attualmente visualizzato nella visualizzazione dal vivo. La nuova misurazione viene aggiunta
automaticamente all'elenco delle misurazioni sul pannello comandi.
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1.2.7 Applicare la correzione atmosferica dopo l'acquisizione

Con le misurazioni singole € ora possibile applicare la correzione atmosferica al termine della misurazione. In precedenza,
era possibile applicare la correzione solo prima di misurare i dati.

1.2.8 Aggiungere molti spettri a una libreria in una sola volta

E ora possibile aggiungere molti spettri a una libreria personalizzata in una sola volta. In precedenza, era possibile
aggiungere a una libreria solo uno spettro alla volta.
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1.3 Principali concetti e caratteristiche

Questa sezione presenta i concetti fondamentali dell'uso del software OMNIC Paradigm. Le informazioni qui contenute
aiuteranno a sviluppare una conoscenza di base del software OMNIC Paradigm in modo da sfruttare tutte le funzioni e gli
strumenti per I'analisi dei campioni.

1.3.1 Concetti di base del software OMNIC Paradigm

Comprendere i concetti fondamentali dell'uso del software OMNIC Paradigm consentira di raccogliere, analizzare e
riportare i dati spettrali in modo piu efficace ed efficiente.

Non sempre viene eseguita ogni fase del processo seguente e il software OMNIC Paradigm pud essere personalizzato in
base alle proprie esigenze specifiche, ma in generale, si seguira probabilmente un processo comune:

Pianifi Creazi

Pianificazione del progetto

Prima di iniziare con il software, € importante considerare gli obiettivi del progetto. Una pianificazione preventiva aiutera a
decidere quale tipo di elaborazione e analisi & appropriata per il proprio lavoro, quali impostazioni di misurazione
produrranno i dati migliori e come eseguire le procedure nel modo piu efficiente.

Prima di acquisire i dati, deve essere possibile rispondere alle seguenti domande:
¢ Quali sono gli obiettivi per il progetto?

Ad esempio si desidera identificare un campione sconosciuto o verificare che il campione sia conforme agli standard.
Con il software OMNIC Paradigm, si possono eseguire diversi processi e fasi di analisi in rapporto alla modalita di
utilizzo dei dati. Obiettivi comuni includono i seguenti:

¢ |dentificare un campione puro

Identificare i componenti di una miscela
¢ Verificare che un campione sia conforme alle specifiche
¢ Quantificare i componenti di un campione

¢ In che modo verra misurato il campione?
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1. Introduzione all'uso del software OMNIC Paradigm

Il software OMNIC Paradigm € compatibile con una varieta di accessori per il campionamento e tecniche di
misurazione dello spettrometro.

Vedere “Tecniche di gestione di un campione FTIR” nella FTIR Spectroscopy Academy per una discussione completa
riguardo alla scelta del miglior metodo di raccolta per il lavoro specifico.

¢ Verranno pianificate solo alcune misurazioni o si trattera di una procedura ripetuta di routine?

Se si desidera automatizzare una procedura di routine, € possibile creare un workflow. Con un workflow, si specificano
delle impostazioni per la raccolta dei dati, si forniscono istruzioni agli operatori e si definiscono preventivamente
I'elaborazione, il processo di reporting e I'archiviazione dei dati. Gli operatori possono quindi utilizzare il workflow per
eseguire procedure con la consapevolezza che ogni volta verranno intraprese esattamente le stesse fasi.

Per una guida dettagliata sulla creazione di un nuovo workflow, vedere “Informazioni sui workflow”

Acquisizione dei dati

Dopo aver pianificato la raccolta e I'uso dei propri dati & tutto pronto per iniziare a misurare i campioni. In genere, per
misurare un campione e raccogliere dati, verranno seguite le fasi qui indicate:

2.

Preparare lo spettrometro, I'accessorio di campionamento e il campione da misurare.

Di solito occorre assicurarsi che lo spettrometro, I'accessorio di campionamento e il campione siano pronti prima di
iniziare. Questo puo significare verificare che lo spettrometro si sia riscaldato e funzioni correttamente, che I'accessorio
di campionamento sia installato e il campione preparato.

Le fasi specifiche per l'impostazione dello spettrometro e dell'accessorio variano in rapporto allo strumento e al
campione. Consultare le guide per I'utente e i tutorial dello strumento per le specifiche riguardanti la preparazione dello
spettrometro. In alternativa, vedere la FTIR Spectroscopy Academy per ulteriori informazioni sulla gestione e la
misurazione dei campioni.

Si tenga conto che occorre misurare il background senza il campione presente. [l momento migliore per raccogliere
uno spettro di background variera a seconda del tipo di campione che si sta misurando.

Selezionare o modificare le impostazioni di misurazione.

Quando lo strumento € pronto, € possibile regolarne le impostazioni che determinano come il software raccogliera ed
elaborera i dati e come configurare lo spettrometro. Selezionare le impostazioni salvate da un menu sul pannello
comandi o modificare le impostazioni individualmente per una singola misurazione.

Vedere “Impostazione e salvataggio delle opzioni di misurazione” per una discussione su come modificare e salvare le
impostazioni della misurazione.

Misurare il background.

Quando si misura un campione, lo spettrometro registra i dati ottenuti dal campione e dall'ambiente nello spettrometro.
Per assicurare che lo spettro del campione rappresenti solo il campione senza nessun dato derivante dall'ambiente di
background & necessario misurare il background. Lo spettro di background viene quindi confrontato con lo spettro del

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm
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1. Introduzione all'uso del software OMNIC Paradigm
campione (o rapportato ad esso) e si considerano tutti i dati derivanti dal background, lasciando solo i dati ottenuti dal
campione.

Vedere “Misurare il background” per una discussione completa su quando e come raccogliere uno spettro di
background.

4. Misurare il campione.

Infine & possibile misurare il campione. Durante la misurazione, € possibile visualizzare I'anteprima dello spettro e
rifinire le impostazioni della misurazione prima di procedere. Se € stato indicato un tipo di analisi nelle impostazioni, i
dati verranno elaborati automaticamente dopo la raccolta.

Una volta raccolti i dati, si potra vedere ed esplorare lo spettro nella vista spettrale.

Elaborazione dei dati

Dopo aver misurato il campione, € spesso utile elaborare i dati in modo da rendere piu semplice I'analisi o il confronto con
altri spettri. | comuni problemi riguardanti gli spettri che & possibile correggere con il software OMNIC Paradigm includono i
seguenti:

¢ Linea di base inclinata, incurvata, spostata o altrimenti indesiderabile
¢ Picchi oscurati dal rumore nei dati

¢ Variazione della profondita di penetrazione da una misurazione ATR
¢ Picchi totalmente assorbenti da un campione troppo spesso

* Problemi causati dalla CO, o H,O nell'atmosfera

Analisi del campione

Il software OMNIC Paradigm offre strumenti progettati per eseguire analisi comuni ed esplorare in modo approfondito i dati
spettrali. Tipi di analisi comuni includono i seguenti:

¢ |dentificazione di un campione o di una miscela sconosciuti

Per identificare un campione o i componenti di una miscela sconosciuti, confrontare lo spettro del campione a spettri di
riferimento archiviati in librerie spettrali. Le librerie spettrali sono raccolte di spettri e di solito contengono informazioni
aggiuntive sui composti archiviati. Le librerie possono essere create o acquistate. Quando si esegue una ricerca di
correlazione o multicomponente, il software ricerca le librerie archiviate e trova spettri simili allo spettro del campione e
indica il grado di precisione della corrispondenza spettrale.

Per maggiori informazioni sulle librerie spettrali, vedere “Gestione delle librerie spettrali”

17 Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific
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Per maggiori informazioni sull'identificazione di un campione sconosciuto, vedere “Identificazione di un campione
sconosciuto con ATR”

Verifica della composizione di un campione

E possibile verificare velocemente se un campione & conforme alle specifiche utilizzando QCheck. Con QCheck si
possono confrontare due spettri selezionati o confrontare uno o piu spettri con uno spettro o un gruppo spettrale di
riferimento. | risultati del QCheck mostrano il grado di somiglianza tra gli spettri come un valore di corrispondenza
compreso tra 0,0 (nessuna somiglianza) e 1,0 (gli spettri sono identici).

Determinazione della concentrazione dei componenti in un campione

Metodi di analisi quantitativa creati nel software TQ Analyst sono disponibili per I'uso nel software OMNIC Paradigm.
Selezionare questi metodi di quantificazione ed eseguire 'analisi di quantificazione dal pannello comandi OMNIC
Paradigm.

Eseguire un'analisi approfondita personalizzata

Il software OMNIC Paradigm utilizza numerosi strumenti per aiutare ad esplorare ulteriormente gli spettri. Ad esempio,
lo strumento Find Peaks (Trova picchi) permette di identificare rapidamente e marcare i picchi oppure si puod sottrarre
uno spettro da un altro o svolgere altre operazioni di matematica spettrale.

Generazione di report e salvataggio dei dati

Dopo aver raccolto, elaborato o analizzato i dati € probabile che si desideri archiviarli o condividerli. Con il software OMNIC
Paradigm & possibile personalizzare il modo in cui i dati vengono archiviati o esportati.

Esportazione di report

Al momento di condividere i dati, &€ possibile generare automaticamente i report utilizzando dei modelli. | modelli
includono risultati ottenuti da ricerche nelle librerie, QCheck, metodi di quantifica e altro o possono essere utilizzati per
inviare i dati direttamente a Microsoft Word, Excel o PowerPoint.

Archiviazione dei dati

Per impostazione predefinita, il software & configurato per archiviare i dati in un server di database MariaDB ma lo si
puo anche configurare per altri database quali Oracle Database o Microsoft SQL Server.

Inoltre & possibile esportare le impostazioni, gli spettri e i workflow come file di cui fare il backup, da archiviare o
condividere.

Per una discussione sulle opzioni Data Security nel software OMNIC Paradigm, vedere “Conformita a 21 CFR Part 11.”

1.3.2 Fasi successive

Non sempre viene eseguita ogni fase del processo descritto in questa guida, ma in generale, si potranno ottenere risultati
migliori comprendendo il processo globale e le funzionalita di utilizzo del software OMNIC Paradigm.

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm
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Successivamente, iniziare a misurare i primi campioni, rivedere la configurazione dello spettrometro o creare un workflow
per automatizzare le procedure di routine.

1.3.3 Opzioni del software OMNIC Paradigm

Il software OMINIC Paradigm utilizza tre interfacce per adattarsi al dispositivo o all'attivita e si accoppia a un altro software
Thermo Scientific, consentendo di sviluppare ed eseguire metodi di quantificazione o proteggere e verificare i dati.

Interfacce del software OMNIC Paradigm

Commutare sempre tra le interfacce touchscreen e desktop del software OMNIC Paradigm per adattarsi al meglio al
dispositivo e agli obiettivi.

Interfaccia touchscreen

Figura 1-1: L'interfaccia touchscreen € un'interfaccia semplificata per snellire I'esecuzione dell'analisi.

L'interfaccia touchscreen €& ottimizzata per piccoli schermi, come il dispositivo touchscreen facoltativo dello spettrometro
Nicolet™ Summit di Thermo Scientific™.

Usare l'interfaccia touchscreen per misurare e analizzare campioni o eseguire workflow in un'interfaccia semplificata e
razionalizzata.
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1. Introduzione all'uso del software OMNIC Paradigm
Interfaccia desktop

Figura 1-2: L'interfaccia desktop include una piu ampia gamma di funzioni e strumenti per I'esecuzione di misurazioni e
analisi piu complesse.

Utilizzare l'interfaccia desktop quando si lavora da uno schermo piu grande e quando occorrono funzionalita aggiuntive non

disponibili nell'interfaccia touchscreen, come I'editor workflow, e si selezionano strumenti di elaborazione e analisi spettrale.

Connettere lo spettrometro Summit a un monitor esterno e a una tastiera e mouse USB per la migliore esperienza d'uso
dell'interfaccia del desktop.

Interfaccia Operator (Operatore)
L'interfaccia Operator (Operatore) € utilizzata per eseguire i workflow caricati dai pacchetti e per gestire i pacchetti. Dopo

I'apertura di un pacchetto, agli operatori viene presentata un'interfaccia semplificata progettata per eseguire i workflow del
pacchetto.

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm
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Per dettagli sull'utilizzo dell'interfaccia Operator (Operatore) e lo sviluppo di soluzioni personalizzate, vedere “Soluzioni
personalizzate”.

Commutazione tra le interfacce

Pur essendo il software desktop e touchscreen ottimizzato per diverse attivita e dispositivi, &€ possibile commutare tra le
interfacce in qualsiasi momento.
< Per eseguire la commutazione tra le interfacce touchscreen e desktop

¢ Per passare dal desktop al touchscreen, selezionare Configure > View > Touchscreen (Configura > Vista
> Touchscreen).

Il software si chiude brevemente e si riapre con l'interfaccia touchscreen.

* Perpassare dal touchscreen al desktop, dalla schermata iniziale, selezionare Switch to Desktop (Passa a desktop)
dal menu.

Il software si chiudera brevemente e si riaprira con l'interfaccia desktop.

Accoppiamento di OMNIC Paradigm con un altro software Thermo Scien-
tific

Il software OMNIC Paradigm & compatibile con altri software di Thermo Scientific per migliorare la flessibilita e per la
sicurezza dell'analisi quantitativa e dei dati.
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Software per I'analisi quantitativa

Accoppiare il software OMNIC Paradigm con il software TQ Analyst™ versione 9.8 o successiva per sviluppare ed eseguire
metodi di analisi quantitativa da utilizzare nel software OMNIC Paradigm.

e TQ Analyst EZ Edition
¢ TQ Analyst Professional Edition

Vedere “TQ Analyst™ Pro Edition Software” sul sito thermofisher.com per dettagli.

Software Data Security

Usare il software Thermo Scientific™ OMNIC™ Security Suite versione 2.2 o successiva per garantire la sicurezza e
I'integrita dei dati. Il software Security Suite assicura compatibilita con la 21CFR Part 11 e include quanto segue:

¢ Security Administration per il controllo dell'accesso al sistema, la gestione dei criteri di sicurezza e l'impostazione delle
firme digitali per la responsabilita e l'integrita dei dati

¢ Audit Manager per creare e gestire audit trail completi

¢ Strumento Thermo Software 1Q per verificare l'installazione di sicurezza
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2.0.1 Capitolo 2

2. Configurazione del sistema

Nel software OMNIC Paradigm € possibile configurare la connessione dello strumento e il database, impostare la
programmazione di un backup per il database, aggiornare il software o personalizzare le impostazioni della visualizzazione
e altre opzioni.

In questa sezione:

2.1 Connessione a UN0 SPettrOMe IO ... ... ...l 25
2.2 Connessione di uno strumento all'account Thermo FisherConnect ...................................................... 33
2.3 Configurazione del database ... ... ... ... .. . 36
2.4 Impostazione delle opzioni di OMNIC Paradigm ........................... 37
2.5 Gestione degli standard di qualifica .......................... .. 39
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2.1 Connessione a uno spettrometro

Ci sono tre modi per connettere allo spettrometro un computer portatile o un altro dispositivo. La connessione scelta
dipende dalla strumento.

« USB
¢ Connessione di rete
* rete diarea locale
¢ rete wireless
¢ Connessione diretta tramite Ethernet

Consultare le guide per I'utente e il contenuto della guida dello strumento per maggiori informazioni sulla configurazione,
installazione e connessione ad altri dispositivi.

2.1.1 Connessione a uno strumento con una connessione USB

Alcuni strumenti possono essere collegati utilizzando una connessione USB. Gli spettrometri Nicolet iS5 e Nicolet Summit
LITE, ad esempio, usano questo tipo di connessione.
< Per connettersi a uno strumento con una connessione USB

1. Conun cavo USB, collegare lo spettrometro al computer sul quale & installato il software OMNIC Paradigm.

2. Nel software OMNIC Paradigm andare a Configure (Configura) e selezionare Connectivity (Connettivita).

3. Selezionare lo spettrometro dall'elenco degli strumenti e fare clic su Connect (Connetti).

2.1.2 Connessione a uno strumento con connessione alla rete

tramite wireless o cavo Ethernet

E possibile collegarsi allo spettrometro Nicolet Summit, Summit PRO o Summit OA utilizzando una connessione alla rete
tramite wireless o via cavo Ethernet. Prima di collegarsi a uno strumento, assicurarsi di comprendere |'uso del database e
I'autenticazione utente.

Uso del database

Quando ci si collega a uno strumento, utilizzare sempre il database configurato dal sistema client.

Se ad esempio si utilizza il software OMNIC Paradigm su un computer portatile e ci si connette a uno spettrometro Summit,
si continuera a usare il database configurato dal software sul portatile. Quando ci si scollega dallo spettrometro, il software
sul portatile continuera a mostrare i dati raccolti durante il collegamento allo spettrometro. Se si lavora direttamente sullo
spettrometro Summit, non si vedra nessuno dei dati raccolti con il portatile.
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Quando si usa un database remoto condiviso, i dati visibili dipendono dal sistema utilizzato. Ad esempio se diversi
spettrometri Summit condividono un database remoto con il software OMNIC Paradigm caricato su un computer portatile,
€ possibile utilizzare il portatile per visualizzare i dati raccolti da qualsiasi strumento. Ogni singolo spettrometro visualizza
tuttavia solo i dati raccolti sulla macchina e non da un altro spettrometro.

Per maggiori informazioni sulla configurazione del database, vedere “Configurazione del database”.

Autenticazione degli utenti

Quando ci si collega a uno spettrometro Summit, € necessario che lo spettrometro autentichi il dispositivo per assicurarsi di
stabilire una connessione sicura e fidata.

Molte organizzazioni gestiscono I'autenticazione fra i dispositivi utilizzando un dominio Windows. Un dominio & un gruppo di
computer che condividono informazioni relative all'account dell'utente e le impostazioni di sicurezza. Con un dominio, un
amministratore pud gestire molti dispositivi, account e criteri da un singolo server chiamato controller di dominio. Spesso
questo permette di accedere a numerosi dispositivi del dominio con lo stesso nome utente e password.

Quando ci si collega a uno spettrometro dal portatile, lo spettrometro e il portatile comunicano entrambi con il controller di
dominio per assicurare di stabilire una connessione sicura e fidata. Se uno dei dispositivi non & sul dominio, non & possibile
eseguire la connessione.

Se entrambi i dispositivi sono gestiti dallo stesso dominio, utilizzare una connessione di rete locale o wireless per collegarsi
allo spettrometro.
¢ Per collegarsi a uno spettrometro Nicolet Summit su una rete di area locale o una rete wireless

Se il computer e lo spettrometro fanno parte di un dominio condiviso (consigliato), collegarsi utilizzando la connessione
WiFi o via cavo Ethernet. Prima di iniziare, assicurarsi che lo spettrometro Summit e il computer siano sulla stessa rete
Ethernet o WiFi.

1. Nel software OMNIC Paradigm andare a Configure (Configura) e selezionare Connectivity (Connettivita).
2. Selezionare uno spettrometro e fare clic su Connect (Connetti).

Se lo spettrometro non € contenuto nell'elenco degli strumenti disponibili, immettere I'indirizzo IP o il nome host dello
strumento e fare clic su Connect (Connetti).

Se lo spettrometro & gia in uso quando si tenta di collegarsi, la connessione puo essere negata. La richiesta pud essere
negata per due motivi:

¢ Lo strumento & impegnato nella misurazione di un campione o nell'elaborazione dei dati e non puo essere
interrotto.
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Connection Request Denied

Instrument is in use.

¢ Un altro utente sta utilizzando lo strumento e ha scelto di non rinunciare al controllo.

Se l'utente corrente non risponde entro 30 secondi alla richiesta, la connessione & consentita automaticamente.

Se larichiesta viene negata automaticamente o dall'utente corrente, & possibile tornare alla modalita Workstation,
collegarsi a un altro strumento o ritentare la connessione.

2.1.3 Connessione diretta allo strumento con cavo Ethernet

E possibile anche collegarsi direttamente allo spettrometro utilizzando un cavo Ethernet.

L'utilizzo di una connessione diretta richiede la modifica dei criteri di sicurezza locali sullo spettrometro. Dato che quando si
utilizza questa configurazione lo strumento non pud comunicare con un controller di dominio per l'autenticazione
dell'utente, & necessario modificare i criteri di sicurezza al fine di consentire la comunicazione fra lo strumento e il computer.
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Nota Modificare i criteri di sicurezza puo diventare un rischio per la sicurezza della propria organizzazione. Seguire i
criteri di sicurezza da essa implementati.

¢ Per utilizzare una connessione diretta

1. Modificare i criteri di sicurezza sullo strumento

a. Sullo spettrometro Nicolet Summit, aprire I'applicazione Local Security Policy (Criteri di sicurezza locali).

Accedere a Security Settings > Local Policies > Security Options (Impostazioni di sicurezza > Criteri locali >
Opzioni di sicurezza).

Impostare Network access (Accesso di rete): applicare le autorizzazioni account Everyone (Tutti) agli utenti
anonimi - valore Enabled (Abilitato).
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2. Utilizzare un cavo Ethernet per collegare il computer direttamente allo spettrometro.

3. Nel software OMNIC Paradigm, se il software non riconosce automaticamente lo strumento, andare a Configure >
Connectivity (Configura > Connettivita) e collegarsi allo spettrometro.

Esclusione della connessione da dispositivi non sicuri

Se lo spettrometro utilizza il software Thermo Scientific Security Suite per proteggere e mettere al sicuro i dati, si
raccomanda di impedire la connessione da dispositivi non sicuri. Ad esempio, con le impostazioni predefinite, se un
computer portatile non & gestito dal software Security Administration e il software Audit Manager si collega a uno
spettrometro sicuro, tutte le azioni intraprese sul computer portatile non saranno gestite o registrate.

Per impedire la connessione da dispositivi non sicuri, modificare le impostazioni del firewall sullo spettrometro sicuro.
Disabilitare tutte le regole delle connessioni in entrata appartenenti al gruppo RabbitMQ o a OMNIC Paradigm. Vedere
“Impostazioni del firewall” per ulteriori dettagli su queste regole.

La procedura seguente descrive come disabilitare le regole delle connessioni in entrata in Windows Defender Firewall.
E possibile che I'organizzazione utilizzi un'altra applicazione per la gestione delle impostazioni del firewall.

¢ Per disabilitare le regole delle connessioni in entrata in Windows Defender Firewall

1. Aprire Windows Defender Firewall con sicurezza avanzata.
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2. Nelriquadro di sinistra, andare a Inbound Rules (Regole connessioni in entrata).
3. Nelriquadro primario, in Inbound Rules (Regole connessioni in entrata), selezionare una regola da disabilitare.
4. Nel riquadro Actions (Azioni), fare clic su Disable Rule (Disabilita regola).

La colonna Enabled (Abilitata) per la regola selezionata cambia in No.

Per riabilitare la regola, fare su Enable Rule (Abilita regola) nella colonna Actions (Azioni).

Risoluzione dei problemi

Lo strumento non €& visualizzato nelle connessioni disponibili

Se lo spettrometro non compare automaticamente nell'elenco degli strumenti disponibili quando si accede a Configure >
Connectivity (Configura > Connettivita), controllare le connessioni di rete.

Lo spettrometro e il computer che esegue la connessione devono essere sulla stessa rete per vedere il nome dello
strumento visualizzato nell'elenco. Ad esempio, se l'organizzazione utilizza diverse reti wireless, assicurarsi che lo
spettrometro e il computer siano sulla stessa rete.

Se il nome dello spettrometro non compare nell'elenco degli strumenti, si puo tentare di eseguire la connessione
immettendo nello spettrometro l'indirizzo IP.

Non comunica con i servizi dopo la modifica del nome del computer

Se la finestra di dialogo System Status (Stato del sistema) mostra che il sistema non comunica con nessun servizio dopo la
modifica del nome del computer, riparare l'installazione dei prerequisiti di OMNIC Paradigm.

Per istruzioni su come riparare l'installazione, vedere le informazioni del supporto Microsoft relative alla riparazione di app e
programmi in Windows. Seguire le istruzioni per riparare i prerequisiti di OMNIC Paradigm.
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Risoluzione dei problemi avanzata

Se non & possibile connettersi a uno spettrometro, puod essere necessario controllare le impostazioni del firewall. Le
impostazioni del firewall possono essere modificate solo dall'amministratore della rete o IT della propria organizzazione.

Impostazioni del firewall

Quando viene installato il software OMNIC Paradigm, le impostazioni del firewall vengono aggiornate per consentire la
connessione tra uno spettrometro e il software OMNIC Paradigm per workstation. Se si riscontrano problemi con la
connessione, controllare le impostazioni del firewall sullo spettrometro e sul computer che esegue la connessione per
verificare che le porte consentano il traffico.

La tabella rispecchia le regole delle connessioni in entrata impostate in Windows Defender Firewall. | campi disponibili
possono essere diversi in base all'applicazione utilizzata dall'organizzazione per gestire le impostazione del firewall di rete.

Tabella 2-1: Regole delle connessioni in entrata richieste

m Descrizione e porte utilizzate

Descrizione: regola in ingresso per la gestione delle password per consentire la risoluzione dei nomi
NetBIOS.

Gruppo: gestione delle password Thermo Scientific
Password Management  Programma: sistema
(NB-Name-In)

Porte: UDP 137

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Descrizione: regola in ingresso per la gestione delle password per consentire le connessioni del servizio di
sessione NetBIOS.

Gruppo: gestione delle password Thermo Scientific
Password Management Programma: sistema
(NB-Session-In)

Porte: TCP 139

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Descrizione: regola in ingresso per la gestione delle password per consentire la trasmissione del blocco di
messaggi del server e la ricezione tramite pipe con nome.

Gruppo: gestione delle password Thermo Scientific

Password Management  Programma: sistema
(SMB-In)
Porte: TCP 445

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

31 Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



2. Configurazione del sistema

_ Descrizione e porte utilizzate

Thermo Scientific
Instrument Discovery

Server APl Web Thermo
Scientific

RabbitMQ - Peer
Discovery (EPMD)

RabbitMQ - Client
Connection (erl)

RabbitMQ - Management
Console (erl)

Thermo Scientific

Descrizione: consente ai client di individuare questo strumento

Gruppo: OMNIC Paradigm

Programma: C:Program Files\Thermo Scientific\IR Instrument Engine\lnstrument.IR.Engine.Service.exe
Porte: UDP 50123

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Descrizione: permette a un client di accedere a un APl web
Gruppo: OMNIC Paradigm

Programma: sistema

Porte: TCP 9004

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Gruppo: RabbitMQ

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

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Gruppo: RabbitMQ

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

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Gruppo: RabbitMQ

Programmi:

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

Porte: TCP 15672

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico
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m Descrizione e porte utilizzate

Gruppo: OMNIC Paradigm

Programma: sistema

Thermo Scientific History

Porte: TCP 9002
WebAPI

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

Gruppo: Thermo Scientific Workflow Engine

Programma: sistema

Thermo Scientific

. Porte: TCP 9090
Workflow Engine

Azione: Allow (Permetti)

Profilo: Dominio, Privato, Pubblico

2.2 Connessione di uno strumento all'account
Thermo Fisher Connect

Connettere lo strumento all'account Thermo Fisher Connect per vedere e gestire gli strumenti e i dati da remoto.

Per maggiori informazioni su Thermo Fisher Connect e la gestione degli strumenti connessi, vedere la guida
nell'applicazione Thermo Fisher Connect.

Prima di iniziare

Per connettere lo strumento a Thermo Fisher Connect, & necessario avere un account Thermo Fisher Connect. Per creare
un account, visitare il sito https://www.thermofisher.com/us/en/home/digital-science/thermo-fisher-connect.html.

% Per connettere lo strumento all'account Thermo Fisher Connect

1. Utilizzando l'interfaccia Desktop del software OMNIC Paradigm, dal pannello comandi, andare a Acquire Data >
Diagnostics > Instrument Health (Acquisisci dati > Diagnostica > Strumento salute).

2. Facoltativo: selezionare Opt-in (Acconsento) per condividere i dati sanitari dello strumento.
3. Fareclic su Link Instrument (Collega strumento).

4. Per completare la connessione, fare una scansione del codice QR con I'app Thermo Fisher Instrument Connect sul
telefonino o utilizzare il codice a 6 cifre.
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e Per utilizzare il codice a 6 cifre
a. Fare clic su Copy (Copia) per copiare il codice negli appunti.
b. Accedere a Thermo Fisher Connect nel proprio browser web.

c. Sul pannello comandi dell'applicazione web Thermo Fisher Connect, in My Instruments (Miei strumenti),
incollare o immettere il codice a 6 cifre e fare clic su Link (Collega).

Lo strumento ora € visualizzato nella sezione InstrumentConnect di Thermo Fisher Connect.

¢ Perfare una scansione del codice QR
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a. Aprire I'app Instrument Connect sul telefono.

b. Toccare l'icona + nell'angolo in alto a destra della schermata per aggiungere uno strumento.
c. Selezionare QR Code (Codice QR).

d. Usare il dispositivo per eseguire la scansione del codice QR.

Lo strumento € collegato e visualizzato nell'app mobile e online.
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2.3 Configurazione del database

Alla prima installazione del software OMNIC Paradigm, il database predefinito & configurato sul dispositivo locale ed €
pronto per l'uso. E possibile continuare a usare il database locale o collegarsi a un database remoto in un altro percorso di
rete. Usare un database remoto per condividere facilmente le misurazioni, le impostazioni e altri dati tra i dispositivi.

2.3.1 Connessione a un database remoto

Connettersi a un database remoto per condividere facilmente le misurazioni, le impostazioni e altri dati tra i dispositivi.
Cambiare la configurazione del database in qualsiasi momento per adattarla al proprio lavoro.
¢ Per connettersi a un database remoto

1. Utilizzando l'interfaccia desktop del software OMNIC Paradigm, andare a Configure (Configura) e selezionare
Database.

Database Configuration x

Database Thermao Scientific Built-in v

Server address or URL

Choosing a new database will restart the application.

Cancel

2. Selezionare il tipo di database nell'elenco Database. La selezione predefinita € Termo Scientific Built-in (Integrato
Thermo Scientific). Per collegarsi a un database personalizzato, immettere tipo di database, versione, nome e porta.
Potrebbe essere necessario anche immettere nome utente e password.

3. Immettere l'indirizzo IP o I'URL per il server del database.
4. Fare clic su Test Connection (Testa connessione) per verificare se il software si connette al server.
5. Se il test riporta una connessione valida, fare clic su OK per collegarsi al database remoto.

Il software viene riavviato durante la connessione.

Selezionare il gruppo Measurements (Misurazioni) sul pannello comandi per confermare che si stanno vedendo i dati dal
database remoto, o tornare al menu Configure > Database (Configura > Database) per vedere la connessione corrente.
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2.4 Impostazione delle opzioni di OMNIC
Paradigm

Utilizzare la finestra di dialogo Options (Opzioni) per personalizzare la visualizzazione dello spettro, impostare il numero di
cifre utilizzate per I'area, I'altezza e la posizione del picco e per configurare una correzione automatica della linea di base.

03
&

Per impostare e salvare le opzioni di OMNIC Paradigm

1. Aprire la finestra di dialogo Options (Opzioni).
* Interfaccia desktop: aprire il menu Configure (Configura) e selezionare Options (Opzioni).
¢ Interfaccia touchscreen: aprire le impostazioni e spostarsi nella scheda Options (Opzioni).

2. Selezionare New (Nuovo).

3. Immettere un nome per le nuove opzioni e fare clic su Save (Salva).

4. Modificare le impostazioni.

5. Dopo aver terminato la modifica delle impostazioni, selezionare Save (Salva) per salvarle.

6. Selezionare Close (Chiudi) per tornare alla schermata precedente.

Figura 2-1: La finestra di dialogo Options (Opzioni)
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2.4.1 Personalizzazione delle impostazione della

visualizzazione spettrale

Il gruppo Spectral Display (Visualizzazione spettrale) consente di impostare il colore e lo spessore della linea degli spettri
nella vista omonima.w

¢ Line Weight (Peso linea): determina lo spessore della linea utilizzata per tracciare lo spettro. Si applica a tutti gli spet-
tri visualizzati nella vista Spectra (Spettri).

¢ Selected Spectrum Color (Colore spettro selezionato): determina il colore utilizzato per evidenziare lo spettro cor-
rentemente selezionato.

| colori aggiuntivi impostano i colori degli spettri non selezionati.

2.4.2 Impostazione del numero di cifre

Utilizzare il gruppo Number of Digits (Numero di cifre) per impostare il limite per il numero di cifre dopo il separatore
decimale. Il limite si applica a:

¢ Area picco

¢ Altezza picco

¢ Posizione picco - valore X
¢ Posizione picco - valore Y

Tenere conto che questa impostazione si applica solo alle operazioni eseguite dopo la regolazione dell'impostazione. |
numeri nelle informazioni dello spettro mantengono le impostazioni utilizzate al momento della loro registrazione e non
vengono aggiornati per rispecchiare le nuove impostazioni. Se ad esempio si esegue un'operazione di ricerca dei picchi con
impostazioni che specificano 3 cifre, le informazioni dello spettro mostrano 3 cifre. Se si modificano le impostazioni per
usare solo 1 cifra dopo la virgola decimale, le informazioni dello spettro ottenute dalla precedente operazione eseguita per
trovare i picchi continueranno a mostrare 3 cifre.

2.4.3 Configurazione della correzione automatica della linea di

base

Usare Automatic Baseline Correct (Correzione automatica linea di base) nel menu Process (Elabora) per correggere
automaticamente linee di base inclinate o curve.

Impostare I'ordine del polinomio e il numero di ripetizioni per specificare I'ordine dell'equazione e il numero di ripetizioni da
usare per correggere automaticamente le linee di base.

2.4.4 Aggiunta di un logo personalizzato ai report

Usare il proprio logo su report e report modello. L'immagine € mostrata su report standard e sui report creati utilizzando il
riquadro Template Report (Report modello) nei flussi di lavoro.

Le immagini dei report devono essere un file PNG e vengono ridimensionate automaticamente per essere di 120 px per
75 px.
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2.5 Gestione degli standard di qualifica

Utilizzare lo strumento Qualification Standards (Standard di qualifica) per gestire tutti gli standard certificati forniti con il
sistema. Con questo strumento & possibile importare file di standard QDF e DST e tenere traccia delle date di scadenza, dei
numeri di serie e di altro ancora.

< Per aggiungere uno standard qualificato

1. Dalla visualizzazione Desktop, accedere al menu Configure (Configura) e selezionare Qualification Standards
(Standard di qualifica).

2. Selezionare Import Qualification Standards (Importa standard di qualifica).

3. Fare clic su Browse (Sfoglia) e selezionare un file di standard QDF o DST. Selezionare Open (Apri) per caricare i dati
dallo standard.

4. Selezionare un valore dall'elenco Expires (Scadenza) per scegliere la data di scadenza dello standard, in anni. Si noti
che Expiration Date (Data di scadenza) si aggiorna in base al valore Expires (Scadenza).
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5. Selezionare Save Qualification Standard (Salva standard di qualifica). Una volta salvato, lo standard & vincolato e non
puo essere modificato o eliminato. Se si desidera modificare la data di scadenza, & necessario importare nuovamente
lo standard e salvarlo. Questa operazione aggiunge uno standard con una nuova data di scadenza, ma non sostituisce
o rimuove il primo standard.

6. Chiudere la finestra di dialogo. | nuovi standard sono visibili nella tabella.

Suggerimento Fare clic sulle intestazioni delle colonne per ordinare la tabella. Ad esempio, fare clic sull'intestazione
Expiration Date (Data di scadenza) per ordinare gli standard in base alla loro scadenza.
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3.0.1 Capitolo 3

3. Tutorial e procedure dettagliate

| tutorial contenuti in questa sezione guidano attraverso alcune delle tecniche piu comuni utilizzate con il software
OMNIC Paradigm, incluso identificazione, quantificazione e verifica dei campioni nonché creazione ed esecuzione di un
workflow per automatizzare le attivita piu comuni.

Questi tutorial sono intesi per essere il pitl possibile accessibili agli utenti principianti del software OMNIC Paradigm. Se si
preferisce iniziare autonomamente, vedere “Misurare il background” per iniziare a misurare i campioni. Se si preferisce una
panoramica piu concettuale, vedere “Principali concetti e caratteristiche”.

In questa sezione:

3.1 Identificazione di un campione sconosciuto con ATR ... 42
3.2 Identificazione di un campione sconosciuto con trasmissione ... ... 54
3.3 Verifica della composizione del campione con QCheck ........................... . ... 67
3.4 Quantificazione della composizione del campione ... ... ... 72
3.5 Creazione ed esecuzione del primoworkflow ... ... ... 75

3.1 Identificazione di un campione sconosciuto
con ATR

Lo spettrometro FTIR e il software OMNIC Paradigm possono aiutare a determinare cosa c'é in un campione sconosciuto.
Questo articolo dimostra come misurare e analizzare un campione utilizzando un metodo di campionamento basato sul
concetto della riflettanza totale attenuata o ATR. Si tratta di una tecnica comune “scevra da problemi” per I'acquisizione di
dati FTIR da un materiale campione. Questo articolo include una serie di esempi per aiutare ad acquisire fiducia
nell'interpretazione dei risultati dell'analisi.

Vengono fornite informazioni su come:
¢ Preparare l'accessorio ATR
¢ Impostare ed eseguire l'analisi e

¢ Valutare e confermare i risultati
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Seguire queste istruzioni per misurare e analizzare un campione puro sconosciuto utilizzando la tecnica di campionamento
ATR.

3.1.1 Preparare l'accessorio ATR

Per iniziare, assicurarsi che I'accessorio ATR sia inserito nel vano campioni dello spettrometro e che abbia un cristallo
appropriato installato. Ogni materiale del cristallo produce un certo tipo di vantaggio in termini di campionamento come un
range spettrale piu ampio, un throughput energetico piu alto o una durata nel tempo piu lunga. La scelta corretta dipende
dai cristalli disponibili, da quale di questi lavora meglio con il materiale del campione e da quale produce le informazioni
necessarie. Vedere le indicazioni che corredano I'accessorio ATR per maggiori informazioni.

Qui & mostrato lI'accessorio Everest ATR di Thermo Scientific™ con un cristallo di diamante installato nel nostro
spettrometro Nicolet™ Summit FTIR.

Assicurarsi che il cristallo sia pulito in modo che lo spettrometro, quando & pronto, possa eseguire una misurazione del
background accurata. Per pulire il cristallo, tamponarlo con un panno morbido. Se il cristallo necessita di una pulizia piu
approfondita, controllare sulla guida per I'utente fornita in dotazione con I'accessorio ATR. La guida elenca i solventi per la
pulizia appropriati per ogni tipo di cristallo.

3.1.2 Impostare l'analisi

La fase successiva € quella dell'impostazione del software OMNIC Paradigm. Dopo aver aperto il software, nella finestra
principale viene visualizzato il pannello comandi. Le impostazioni importanti della misurazione sono mostrate in alto.
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Innanzitutto verificare che la lettura del Sampling Accessory (Accessorio di campionamento) mostri I'accessorio installato.
In caso contrario, riposizionare I'accessorio. Le preimpostazioni di fabbrica dell'accessorio sono indicate in “Settings”
(Impostazioni).

Quindi immettere il nome di una misurazione oppure mantenere il nome suggerito, costituito dalla data e ora esatte della
misurazione.

Measurement name

Successivamente verificare che Analysis Type (Tipo analisi) sia impostato su Search (Cerca). Cid consente di eseguire un
confronto punto a punto dello spettro del campione con gli spettri della libreria FTIR. La qualita del risultato dipende dalla
sorgente e dalla qualita degli spettri nelle librerie selezionate.

Verificare infine le impostazioni dell'acquisizione (scansioni del campione, risoluzione e formato finale). Le impostazioni
mostrate sopra sono tutte dei buoni valori iniziali per questa analisi.

E importante notare che la qualita dei dati del campione in acquisizione incidera sui risultati dell'analisi. Ad esempio,
velocizzando I'analisi misurando meno scansioni o riducendo la risoluzione, si potrebbe ottenere un risultato di analisi meno
certo.

3.1.3 Considerazioni sulle librerie spettrali

Tutte le librerie spettrali esistenti vengono selezionate automaticamente per impostazione predefinita. Scegliere Search
Setup (Configurazione ricerca) nel menu Identify (Identifica) per vedere o modificare le selezioni della libreria.
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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
HR Aldrich Aldehydes and Ketones
Show compounds with match values above 60.00 HR Aldrich Dyes, Indicators, Nitro and Azo Compounds
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HR Aldrich Hydrocarbons

Spectral Regions

~  Use full spectral range
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Per questa dimostrazione, utilizziamo le librerie gratuite fornite con il software OMNIC Paradigm.
Scegliere Cancel (Annulla) per chiudere la finestra Search Setup (Configurazione ricerca).

E possibile utilizzare anche Library Manager (Gestione librerie) nello stesso menu per creare facilmente una libreria di
spettri. Le librerie create devono essere di materiali puri che rappresentano cio che ci si aspetta di trovare nei propri
campioni sconosciuti.

Gli spettri della libreria sono normalmente di qualita uguale o superiore allo spettro del campione. E utile anche che
vengano acquisiti con la stessa tecnica di campionamento (in questo caso I'ATR). Se gli spettri della libreria sono stati
acquisiti utilizzando la tecnica di trasmissione, il software OMNIC Paradigm dispone di una correzione applicabile allo
spettro del campione per migliorare i risultati. Verranno fornite maggiori informazioni al riguardo piu avanti in questo
articolo.

Non € necessario convertire il formato finale, la risoluzione o il range spettrale sui dati del campione prima di effettuare una
ricerca, lo fa il software.

3.1.4 Misurazione e analisi del campione

Per iniziare I'analisi, fare clic su Preview and Measure Sample (Anteprima e misura campione).
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L'analisi inizia con una misurazione del background. L'unico requisito per un background ATR & quello di assicurarsi che il
cristallo sia pulito. Lo spettro di background viene utilizzato per eliminare segnali nei dati del campione causati dallo
spettrometro, dal cristallo ATR o dall'ambiente del background.

Il software mostra un'anteprima dello spettro di background corrente nel riquadro spettrale. La forma del background qui
mostrata & quella tipica di un cristallo di diamante.

Fare clic su Start Background Measurement (Inizia misurazione background).

Completata la misurazione del background, la rispettiva immagine viene mostrata nel pannello dei risultati e nel riquadro
spettrale.
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Se il campione € un liquido, sollevare la torre della pressione e ruotarla completamente. Con una pipetta pulita versare sul
cristallo una sola goccia. Rammentare che i tipi di cristallo variano come dimensioni e alcuni possono richiedere piu
campione. Utilizzare solo una quantita di campione sufficiente a coprire completamente il cristallo.

Figura 3-1: Misurazione di un liquido con ATR

Per un campione solido, ruotare in senso antiorario la manopola sulla torre della pressione per sollevare il braccio. Quindi
collocare il campione sul cristallo e ruotare in senso orario la manopola per abbassare il braccio. Continuare a ruotare la
manopola finché non si percepisce lo scatto (clic). Per questa dimostrazione, misuriamo una tessera di plastica.
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Figura 3-2: Misurazione di un solido con ATR

Una volta posizionato un campione, fare clic su Preview Sample (Anteprima campione) per visualizzare in anteprima i dati
del campione nel riquadro spettrale. Se i picchi nello spettro dell'anteprima sono molto piccoli, usare un campione liquido
piu concentrato. Se si esegue la misurazione di un solido, riposizionare il campione sul cristallo ATR e riapplicare
pressione.

Se lo spettro non ha picchi del campione, controllare che il materiale del campione assorba energia nella regione
dell'infrarosso dello spettro di luce. Se si osservano ulteriori picchi nello spettro, assicurarsi che il cristallo sia pulito.

Quando si € pronti per continuare, scegliere Start Sample Measurement (Inizia misurazione campione) (vedere
I'immagine precedente) e attendere che la barra di avanzamento si completi. Il software confronta rapidamente lo spettro
del campione con gli spettri della libreria selezionata e mostra i risultati.

3.1.5 Cosa c'e nel campione?

Il riquadro spettrale mostra lo spettro del campione assieme allo spettro che meglio corrisponde, desunto dalle librerie
selezionate. | due spettri sono sovrapposti con la stessa scala dell'asse delle Y per poter confrontare i risultati visivamente.
(Se gli spettri sono molto simili, come in questo caso, ci sono altre viste che indicano le differenze. Ne parleremo in seguito).
Il pannello dei risultati visualizza un elenco dei 5 spettri meglio corrispondenti, insieme ai valori di corrispondenza.
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Figura 3-3: Risultato del campione e miglior risultato visualizzati assieme utilizzando la stessa scala dell'asse delle Y

1. Spettro del campione (rosso)
2. Migliore corrispondenza (giallo)
3. Pannello dei risultati

| valori di corrispondenza indicano con quale precisione ogni spettro della libreria corrisponde al campione sconosciuto. Piu
questo valore € vicino a 100, migliore € la corrispondenza.

In questo esempio, la miglior corrispondenza ha un valore di corrispondenza superiore a 90, indicativo di una buona
corrispondenza. |l valore della corrispondenza per il successivo spettro nell'elenco € molto al di sotto.
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Figura 3-4: Valori di corrispondenza che mostrano una corrispondenza chiaramente migliore

Se nel riquadro spettrale si vedono spettri sovrapposti, le posizioni dei picchi principali si allineano lungo I'asse delle X e
differiscono solo nelle rispettive altezze del picco.

Figura 3-5: Spettri sovrapposti che mostrano una chiara corrispondenza
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Fare clic sul pulsante Stack (Pila) per vedere i due spettri ridimensionati per riempire ogni asse Y. Gli spettri anche in questo
caso hanno una buona corrispondenza tranne per la linea di base leggermente aumentata nella regione a bassa frequenza
dello spettro del campione. Possiamo quindi concludere che il campione € polietilene e I'analisi € completa.
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Figura 3-6: Spettri impilati che evidenziano una differenza di minore entita nella regione della bassa frequenza

Per ottenere piu informazioni su uno spettro nell'elenco delle corrispondenze, inclusa la libreria di provenienza e il rispettivo
numero identificativo, passare il mouse sopra la freccia grigia dello spettro nel pannello dei risultati.

Figura 3-7: Pulsante delle informazioni per uno spettro di una libreria
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3.1.6 Cosa accade se non c'é una (singola) corrispondenza

chiara?

Se i risultati dell'analisi mostrano piu corrispondenze con valori di corrispondenza simili, come in questo esempio, fare clic
con Shift sulle tre corrispondenze nel pannello dei risultati per aggiungere tutti e tre gli spettri al riquadro spettrale.

Figura 3-8: Spettri impilati che mostrano piu corrispondenze simili

3.1.7 Come ¢é possibile migliorare i risultati dell'analisi?

Se non compare nessuna corrispondenza chiara, si pud prendere in considerazione una serie di opzioni che possono
migliorare i risultati. (Alcune regolazioni delle impostazioni richiederanno una nuova misurazione del background).
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Figura 3-9: Visualizzazione dei risultati della ricerca con impostazioni della misurazione modificabili

Gli utenti meno avvezzi possono tornare al pannello comandi e regolare I'impostazione Resolution (Risoluzione) per il
campione sconosciuto. Ad esempio & possibile acquisire lo spettro a una risoluzione piu alta utilizzando un'impostazione
della risoluzione piu bassa. Se i picchi del campione sono piu accentuati o pil numerosi, si puo ottenere un risultato
dell'analisi migliore.

E possibile anche acquisire pil scansioni (vedere I'immagine sopra riportata) per ridurre il rumore spettrale che pud anche
influire sui risultati. Quindi riavviare I'analisi scegliendo Identify (Identifica) (menu) > Correlation Search (Cerca
correlazione) o fare clic sul pulsante Search (Cerca) sulla barra degli strumenti.

Se lo spettro del campione ha una linea di base inclinata o curva, provare ad applicare Automatic Baseline Correction
(Correzione automatica linea di base) (menu Process (Elabora)) allo spettro del campione in esame e riavviare I'analisi.

Se occorre eseguire la ricerca negli spettri di trasmissione, provare a usare Advanced ATR Correction (Correzione ATR
avanzata) (menu Process (Elabora)) e ripetere I'analisi. Questa correzione regola uno spettro ATR in modo che sembri piu
simile a uno spettro di trasmissione, il che puo migliorare i risultati.

3.1.8 Come specificare la regione spettrale per I'analisi

Se lo spettro del campione ha un picco talmente grande da essere fuori dalla scala dell'asse delle Y, si consiglia di
escluderlo dall'analisi. Ecco un esempio:
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Figura 3-10: Esempio di picco totalmente assorbente
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Questi picchi “piatti” sono denominati “totalmente assorbenti” € possono contenere un rumore spettrale eccessivo che
influisce sui risultati dell'analisi. Per escludere un picco totalmente assorbente, aprire le impostazioni di ricerca,
deselezionare Use full spectral range (Usa range spettrale completo) e specificare le regioni da cercare che escludono la
regione totalmente assorbente.

3.2 Identificazione di un campione sconosciuto
con trasmissione

Lo spettrometro FTIR e il software Thermo Scientific™ OMNIC Paradigm possono aiutare a identificare la composizione
chimica di un campione sconosciuto. Questo articolo dimostra come misurare e analizzare un campione utilizzando la
trasmissione infrarossa. Con “trasmissione” si intende che il fascio infrarosso attraversa direttamente il campione. La
trasmissione € una tecnica comunemente impiegata per I'acquisizione dei dati FTIR. Questo articolo include una serie di
esempi per aiutare ad acquisire fiducia nell'interpretazione dei risultati dell'analisi.

Vengono fornite informazioni su come:
e Preparazione dell'accessorio di trasmissione
¢ Impostare ed eseguire I'analisi e

¢ Valutare e confermare i risultati

3.2.1 Preparazione dell'accessorio di trasmissione

Per iniziare, verificare che l'accessorio di trasmissione o il supporto del campione sia inserito nel vano campioni dello
spettrometro. Qui ¢ illustrato un accessorio di trasmissione Thermo Scientific™ iD1 nel nostro spettrometro Nicolet™ Summit
FTIR.
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Rimuovere il campione dall'accessorio o dal supporto del campione in modo che lo spettrometro, quando & pronto, possa
eseguire una misurazione del background accurata. Il coperchio dell'accessorio iD1 pud essere aperto o chiuso. (Se
I'accessorio di trasmissione € spurgato con aria secca o idrogeno, tenere chiuso il coperchio a meno che non si stia
aggiungendo o rimuovendo un campione).

3.2.2 Impostare l'analisi

La fase successiva € quella dell'impostazione del software OMNIC Paradigm. Dopo aver aperto il software, nella finestra
principale viene visualizzato il pannello comandi. Le impostazioni importanti della misurazione sono mostrate in alto.

Innanzitutto verificare che la lettura del Sampling Accessory (Accessorio di campionamento) mostri I'accessorio installato.
In caso contrario, riposizionare I'accessorio. Le preimpostazioni di fabbrica dell'accessorio sono indicate in “Settings”
(Impostazioni).

Quindi immettere il nome di una misurazione oppure mantenere il nome suggerito, costituito dalla data e ora esatte della
misurazione.

Measurement name
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Successivamente verificare che Analysis Type (Tipo analisi) sia impostato su Search (Cerca).

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

Preview and
Measure Background Sample scans 16 Analysis type Search
Bac una ed: ay,

Sampling accessory  iD1 Transmission

Cio consente di eseguire un confronto punto a punto dello spettro del campione con gli spettri della libreria FTIR. La qualita

del risultato dipende dalla sorgente e dalla qualita degli spettri nelle librerie selezionate.

Verificare infine le impostazioni dell'acquisizione (scansioni del campione, risoluzione e formato finale). Le impostazioni

mostrate sopra sono tutte dei buoni valori iniziali per questa analisi.

E importante notare che la qualita dei dati del campione in acquisizione incidera sui risultati dell'analisi. Ad esempio,
velocizzando I'analisi misurando meno scansioni o riducendo la risoluzione, si potrebbe ottenere un risultato di analisi meno

certo.

3.2.3 Considerazioni sulle librerie spettrali

Tutte le librerie spettrali esistenti vengono selezionate automaticamente per impostazione predefinita. Scegliere Search
Setup (Configurazione ricerca) nel menu Identify (Identifica) per vedere o modificare le selezioni della libreria. Ai fini di
questa dimostrazione, utilizziamo le librerie gratuite fornite con il software OMNIC Paradigm e lo spettrometro Nicolet

Summit Pro.
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C 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
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

Absarbance
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Wavenumbers (cm-1)

Search Setup

P Cancel

Scegliere Cancel (Annulla) per chiudere la finestra Search Setup (Configurazione ricerca).

E possibile utilizzare anche Library Manager (Gestione librerie) nello stesso menu per creare facilmente una libreria di
spettri. Le librerie create devono essere di materiali puri che rappresentano cio che ci si aspetta di trovare nei propri
campioni sconosciuti.

Gli spettri della libreria sono normalmente di qualita uguale o superiore allo spettro del campione. E utile anche che
vengano acquisiti impiegando la stessa tecnica di campionamento (in questo caso trasmissione). Non & necessario
convertire il formato finale, la risoluzione o il range spettrale sui dati del campione prima di effettuare una ricerca, lo fa il
software.

3.2.4 Misurazione e analisi del campione

Per iniziare I'analisi, fare clic su Preview and Measure Sample (Anteprima e misura campione).
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L'analisi inizia con una misurazione del background. L'unico requisito per un background di trasmissione consiste nel
rimuovere tutti i campioni dal percorso del fascio infrarosso. Lo spettro di background viene utilizzato per eliminare i segnali
nei dati del campione causati dallo spettrometro, dall'accessorio di trasmissione o dal supporto del campione o
dall'ambiente di background.

Il software mostra un'anteprima dello spettro di background corrente nel riquadro spettrale. Gli esempi riportati di seguito
mostrano spettri di background tipici per I'analisi della trasmissione che utilizza un accessorio di trasmissione non spurgato
con aria secca o azoto e uno spurgato.

Figura 3-1: Spettro di background di un accessorio di trasmissione non spurgato
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Figura 3-2: Spettro di background di un accessorio di trasmissione spurgato

Fare clic su Start Background Measurement (Inizia misurazione background).

Completata la misurazione del background, la rispettiva immagine viene mostrata nel pannello dei risultati e nel riquadro
spettrale.

Per installare un campione deposto sotto forma di film, aprire il coperchio per I'accessorio di trasmissione e fare scorrere il
campione o il supporto del campione in uno slot che si adatta perfettamente alla loro larghezza. Se il campione o il
portacampione lo consentono, scegliere uno slot vicino al punto focale del fascio (per I'accessorio iD1 &
approssimativamente al centro del vano campioni). Ai fini di questa dimostrazione, misuriamo un film di plastica applicato
Su una tessera campione.
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Figura 3-3: Punto focale del fascio dell'accessorio di trasmissione iD1

Una volta posizionato un campione, fare clic su Preview Sample (Anteprima campione) per visualizzare in anteprima i dati
del campione nel riquadro spettrale.
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Se i picchi nello spettro dell'anteprima sono molto piccoli, provare a usare un campione piu spesso. Se lo spettro non ha
picchi del campione, controllare che il materiale del campione trasmetta energia nello spettro dell'infrarosso.

Quando si € pronti per continuare, scegliere Start Sample Measurement (Inizia misurazione campione) (vedere
I'immagine precedente) e attendere che la barra di avanzamento si completi. Il software confronta rapidamente lo spettro
del campione con gli spettri della libreria selezionata e mostra i risultati.

3.2.5 Cosa c'e nel campione?

Il riquadro spettrale mostra lo spettro del campione assieme allo spettro che meglio corrisponde, desunto dalle librerie
selezionate. | due spettri sono sovrapposti con la stessa scala dell'asse delle Y per poter confrontare i risultati visivamente.
(Se gli spettri sono molto simili, come in questo caso, ci sono altre viste che indicano le differenze. Ne parleremo in seguito).
Il pannello dei risultati visualizza un elenco dei 5 spettri meglio corrispondenti, insieme ai valori di corrispondenza.

Figura 3-4: Risultato del campione e miglior risultato visualizzati assieme utilizzando la stessa scala dell'asse delle Y

1. Spettro del campione (rosso)
2. Migliore corrispondenza (blu)

3. Pannello dei risultati

| valori di corrispondenza indicano con quale precisione ogni spettro della libreria corrisponde al campione sconosciuto. Piu
questo valore & vicino a 100, migliore € la corrispondenza.

In questo esempio, la miglior corrispondenza ha un valore di corrispondenza superiore a 85, indicativo di una buona
corrispondenza. |l valore della corrispondenza per il successivo spettro nell'elenco € molto al di sotto.
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Figura 3-5: Valori di corrispondenza che mostrano una chiara corrispondenza

Se nel riquadro spettrale si vedono spettri sovrapposti, le posizioni dei picchi principali si allineano lungo I'asse delle X e
differiscono solo nelle rispettive altezze del picco.

Figura 3-6: Spettri sovrapposti che mostrano una chiara corrispondenza
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Fare clic sul pulsante Stack (Pila) per vedere i due spettri ridimensionati per riempire ogni asse Y. Gli spettri anche in questo
caso hanno una buona corrispondenza tranne per la linea di base leggermente aumentata nella regione a bassa frequenza
dello spettro del campione. Possiamo quindi concludere che il campione € polietilene e I'analisi € completa.

X =2541384 Y = 15.008
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Figura 3-7: Spettri impilati che mostrano una chiara corrispondenza

Per ottenere piu informazioni su uno spettro nell'elenco delle corrispondenze, inclusa la libreria di provenienza e il rispettivo
numero identificativo, passare il mouse sopra la freccia grigia dello spettro nel pannello dei risultati.

Figura 3-8: Pulsante delle informazioni per uno spettro di una libreria
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3.2.6 Cosa accade se non c'é una (singola) corrispondenza

chiara?

Se i risultati dell'analisi mostrano piu corrispondenze con valori di corrispondenza simili, come in questo esempio, fare clic
con Shift sulle tre corrispondenze nel pannello dei risultati per aggiungere tutti e tre gli spettri al riquadro spettrale per un
confronto dettagliato.

Figura 3-9: Spettri impilati che mostrano piu corrispondenze simili

3.2.7 Come e possibile migliorare i risultati dell'analisi?

Se non compare nessuna corrispondenza chiara, si pud prendere in considerazione una serie di opzioni che possono
migliorare i risultati. (Alcune regolazioni delle impostazioni richiederanno una nuova misurazione del background).

Gli utenti meno avvezzi possono tornare al pannello comandi e regolare I'impostazione Resolution (Risoluzione) per il
campione sconosciuto. Ad esempio & possibile acquisire lo spettro a una risoluzione piu alta utilizzando un'impostazione
della risoluzione pil bassa. Se i picchi del campione sono pil accentuati o pil numerosi, si puo ottenere un risultato
dell'analisi migliore. E possibile anche acquisire pili scansioni per ridurre il rumore spettrale che pud anche influire sui
risultati.

Se lo spettro del campione ha una linea di base inclinata o curva, provare ad applicare Automatic Baseline Correction
(Correzione automatica linea di base) (menu Process (Elabora)) allo spettro del campione. Quindi riavviare I'analisi
scegliendo Identify (Identifica) (menu) > Correlation Search (Cerca correlazione) o fare clic sul pulsante Search (Cerca)
sulla barra degli strumenti.
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3.2.8 Come specificare la regione spettrale per I'analisi

Se lo spettro del campione ha un picco talmente grande da essere fuori dalla scala dell'asse delle Y, si consiglia di
escluderlo dall'analisi. Ecco un esempio:

Figura 3-10: Esempio di picco totalmente assorbente

Absarbance
w

) 5%

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

Wavenumbers (cm-1)

Y, RO /J(_A_M

Questi picchi “piatti” sono denominati “totalmente assorbenti” e possono contenere un rumore spettrale eccessivo che
influisce sui risultati dell'analisi.

Per escludere un picco totalmente assorbente, scegliere ldentify (Identifica) (menu) > Search Setup (Configurazione
ricerca) e usare gli strumenti per selezionare le regioni da cercare.

Per prima cosa deselezionare la casella di controllo “Use Full Spectral Range” (Usa range spettrale completo) per abilitare
gli strumenti della regione.
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Figura 3-11: Strumenti per la selezione delle regioni da cercare

NIC Paradigm

A5 A 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
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[_I" Use full spectral range Add Remove
Region Start End z :
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2
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s
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Quindi posizionare le barre verticali per selezionare la prima regione da cercare.

Spectral Regions

= 6

4 %
[

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

gion 1

IS
Rei

Region Start End

1 723.808 3362.722

Absorbance

Wavenumbers (cm-1)

Per aggiungere una regione da cercare, fare clic sul pulsante Add (Aggiungi) e usare la seconda serie di barre verticali per
selezionare la regione successiva. Qui abbiamo usato la prima serie di barre verticali per selezionare la regione a sinistra
del picco completamente assorbente. Infine abbiamo aggiunto una regione e usato la seconda serie di barre verticali per
selezionare la regione a destra del picco completamente assorbente.
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Spectral Regions
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Terminata la selezione delle regioni, fare clic su Save (Salva) per tornare alla vista Dashboard (Pannello comandi) quindi
fare clic sul pulsante Search (Cerca) sulla barra degli strumenti per rieseguire la ricerca.

3.3 Verifica della composizione del campione
con QCheck

Verificare la qualita del campione con un'analisi QCheck. Con QCheck, il campione viene confrontato a un riferimento noto
e i risultati riferiscono un valore di correlazione tra il campione e il riferimento, offrendo una rapida verifica della conformita
del campione alle specifiche.

Questo documento guida attraverso un'analisi QCheck di esempio.
Prerequisiti

Questa guida presuppone che lo strumento e I'accessorio di campionamento siano gia impostati. Per istruzioni
sull'installazione di un accessorio di campionamento, vedere la documentazione fornita in dotazione con lo strumento.

Servira anche almeno uno spettro da usare come riferimento. E possibile specificare uno spettro nel database come spettro
di riferimento. Per usare uno spettro ottenuto da una libreria, estrarlo prima dalla libreria in modo che sia disponibile nel
database. Per dettagli, vedere “Estrazione di uno spettro da una libreria”.

3.3.1 Esecuzione di un'analisi QCheck

Un'analisi QCheck richiede la configurazione delle impostazioni di analisi € misurazione, la misurazione del background, la
misurazione del campione e l'interpretazione dei risultati. Quando I'analisi € completa si puo0 infine creare e salvare un
report.

¢ Per verificare la composizione di un campione con QCheck

1. Impostare I'analisi.

Prima di misurare il campione, eseguire la revisione delle impostazioni dell'analisi.
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a. Accedere a ldentify > QCheck Setup (Identifica > Configurazione di QCheck).

b. Eseguire la revisione delle opzioni di QCheck Setup (Configurazione di QCheck).

% OMNIC Paradigm

|| High sensitivity

L34 Summit

~/  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)

~/  Use full spectral range

Region Start

QCheck Setup

Impostazione Descrizione

High Sensitivity (Alta
sensibilita)

Pass/fail threshold (Soglia
passa/non passa)

Maximum spectra in
QCheck results (Spettri
massimi nei risultati di
QCheck)

Prompt for reference
(Prompt per riferimento)

Thermo Scientific

Absorbance

6 {Test Sample for Paradigm
End 4
2 )M’L
3000 2500 2000 1500 1000 500

4000 3500

Wavenumbers (cm-1)
X =2669.691Y = 0.554

Save
Cancel

Selezionare una sensibilita alta per ottenere risultati piti esatti tra un campione molto simile al riferimento.
Si consiglia di deselezionare una sensibilita alta se si misurano campioni con una certa variazione
naturale.

Impostare una soglia per un risultato superato o non superato. Immettere un numero intero compreso tra 0
e 100.

Un valore di correlazione di 100 indica una perfetta corrispondenza.
Deselezionando questa opzione, tutti i risultati mostrano il valore Pass (Passa).

Imposta il numero di risultati mostrato nel pannello dei risultati. Se ad esempio si imposta il valore su 2, nel
pannello dei risultati verranno mostrati solo i due risultati migliori.

Selezionare per scegliere un riferimento durante la misurazione. Deselezionare per specificare
preventivamente uno o piu spettri di riferimento. Se si prevede di confrontare diversi campioni agli stessi
riferimenti, conviene impostarli preventivamente per evitare di dover selezionare sempre lo stesso
riferimento ogni volta che si misura un campione.
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Impostazione Descrizione

Blank diamond ATR

region (2.200-1.955) Selezionare per escludere i dati nella regione dei numeri d'onda tra 2.200 e 1.955 dove i cristalli ATR di
(Regione ATR diamante in diamante assorbono la radiazione.

bianco (2.200-1.955))

Blank CO2 region (2.390-
2.240) (Regione CO2in
bianco (2.390-2.240))

Selezionare per escludere i dati nella regione dei numeri d'onda tra 2.390 e 2.240, dove l'anidride
carbonica assorbe la radiazione.

Use full spectral range Selezionare per usare il range completo nell'analisi.
(Usa range spettrale
completo) Deselezionare per specificare solo un range limitato da usare per I'analisi.

c. Persalvare le impostazioni e tornare al pannello comandi, fare clic su Save (Salva).

d. Sul pannello comandi, eseguire la revisione delle impostazioni della misurazione e verificare che 'accessorio di
campionamento elencato corrisponda all'accessorio che si sta utilizzando.

e. Dall'elenco Analysis Type (Tipo analisi), selezionare QCheck.

Una volta ritenute soddisfacenti le impostazioni di misurazione e analisi, si € pronti per misurare il background.
2. Misurare il background.

Prima di misurare il campione, & necessario avere una misurazione corrente del background.

Lo spettro di background permette di eliminare i segnali nei dati del campione dovuti allo spettrometro, all'accessorio di
campionamento o all'ambiente di background.

a. Fare clic su Preview and Measure Background (Anteprima e misura background).

b. Fare clic su Start Background Measurement (Inizia misurazione background). Completata la misurazione del
background, lo spettro viene aggiunto al pannello dei risultati.

3. Misurare il campione.

a. Caricare il campione. Per istruzioni sul caricamento di un campione, vedere la documentazione fornita in dota-
zione con lo strumento o I'accessorio di campionamento.

b. Fare clic su Preview Sample (Anteprima campione). Preview Sample (Anteprima campione) visualizza
un'anteprima live dello spettro del campione. L'anteprima offre I'opportunita di correggere ogni potenziale pro-
blema prima di misurare il campione.

c. Quando si € pronti per continuare, fare clic su Start Sample Measurement (Inizia misurazione campione).

Se ¢ selezionato Prompt for Reference (Prompt per riferimento) nelle impostazioni dell'analisi, viene visualizzata
la finestra di dialogo Select Reference Spectrum (Seleziona spettro di riferimento) una volta completata la
misurazione.

d. Selezionare uno o piu spettri di riferimento da usare nell'analisi e fare clic su OK.
Tenere premuto Ctrl e fare clic per aggiungere uno spettro alla selezione.

Tenere premuto Shift e fare clic per aggiungere un gruppo di spettri alla selezione.
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4. Interpretare i risultati.

Quando la misurazione e I'analisi sono state completate, i risultati sono visualizzati nel pannello dei risultati. Passare il
mouse sulla freccia grigia per ulteriori dettagli.

5. Creazione di un report

Al termine dell'analisi, creare un report per esportare i risultati in Microsoft™ Word™, PowerPoint™ o Excel™ o per stamparli
o salvarli.

a. Accedere a File > Create Report (File > Crea report).

b. Dare untitolo al report.

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm 70



3. Tutorial e procedure dettagliate

71

c. Selezionare un formato dall'elenco dei formati e scegliere il modello QCheck. Il pannello destro visualizza
un'anteprima del report.

d. Fareclic su Create (Crea).

3.3.2 Miglioramento dei risultati

Se il valore della correlazione € inferiore alle attese, si possono prendere in considerazione diverse opzioni per migliorare i
risultati.

« Tornare al pannello comandi e regolare le impostazioni Resolution (Risoluzione) per la propria misurazione. E pos-
sibile ad esempio misurare il campione a una risoluzione piu elevata selezionando un valore piu piccolo, come 10 2.
Se i picchi del campione sono pil accentuati o piu numerosi, si pud ottenere un risultato dell'analisi pit accurato.

¢ Aumentare il numero di scansioni nella misurazione puo ridurre potenzialmente il rumore spettrale.

¢ Se lo spettro del campione ha una linea di base inclinata o curva, provare ad applicare al campione la correzione auto-
matica della linea di base e riavviare I'analisi dal menu Identify (Identifica).

¢ Escludere regioni selezionate dall'analisi. Se lo spettro del campione ha un picco talmente grande da essere fuori dalla
scala dell'asse delle Y, si consiglia di escluderlo dall'analisi. Questi picchi “piatti” sono denominati “totalmente assor-
benti” e possono influire sui risultati dell'analisi. Aprire QCheck Setup (Configurazione di QCheck), deselezionare Use
Full Spectral Range (Usa range spettrale completo) e selezionare intervalli che escludono il picco totalmente assor-
bente dello spettro del campione. Quindi rieseguire I'analisi QCheck.

3.3.3 Estrazione di uno spettro da una libreria

Estrarre uno spettro da una libreria per usarlo come riferimento in un'analisi QCheck. Gli spettri estratti da librerie
commerciali possono essere utilizzati per I'analisi ma non possono essere ridenominati, contrassegnati con tag o esportati.
¢ Per estrarre uno spettro da una libreria

1. Dal pannello comandi dell'interfaccia desktop del software OMNIC Paradigm, accedere a Identify > Library Manager
(Identifica > Gestione librerie).

2. Selezionare un composto da estrarre.

3. Fareclic su Extract (Estrai). Un messaggio di conferma indica che lo spettro & stato estratto con successo.

3.3.4 Fasi successive

In questa guida, viene configurata ed eseguita un'analisi QCheck per verificare che il campione corrisponde a un riferimento
noto entro una soglia prestabilita.

Successivamente, vedere “Creazione ed esecuzione del primo workflow” per un tutorial guidato sull'uso dei workflow per
creare procedure di routine ripetibili.
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3.4 Quantificazione della composizione del
campione

Cercare le concentrazioni dei componenti nel campione usando un'analisi Quantify (Quantifica). Un'analisi Quantify
(Quantifica) utilizza un metodo di analisi quantitativa precedentemente creato e riporta la concentrazione dei componenti
nel campione o un altro tipo di informazioni come l'altezza di picco o il valore di corrispondenza.

Questo documento € una guida all'impostazione e all'esecuzione di un'analisi Quantify (Quantifica) utilizzando l'interfaccia
desktop del software OMNIC Paradigm.

Prerequisiti

Questa guida presuppone che lo strumento e I'accessorio di campionamento siano gia impostati. Per istruzioni
sull'installazione di un accessorio di campionamento, vedere la documentazione fornita in dotazione con lo strumento.

Occorre avere anche un metodo di quantifica valido salvato come file QNT. Il metodo di analisi quantitativa deve essere
calibrato utilizzando il software TQ Analyst di Thermo Scientific. Vedere la documentazione fornita in dotazione con il
software per informazioni sulla calibrazione dei metodi di analisi quantitativa.

3.4.1 Esecuzione di un'analisi di quantifica

L'esecuzione di un'analisi di quantifica richiede l'importazione di un file QNT, la revisione delle impostazioni della
misurazione, la misurazione del background e infine la misurazione del campione. Completata I'analisi, € possibile creare
un report per salvare o condividere i risultati.

¢ Per eseguire un'analisi di quantifica

1. Impostare I'analisi.

a. Sul pannello comandi dell'interfaccia desktop del software OMNIC Paradigm, verificare che le impostazioni visua-
lizzino l'accessorio di campionamento.

b. Accedere a Identify > Quantify Setup (Identifica > Configurazione di Quantifica) e passare al file QNT che si
desidera utilizzare nell'analisi.

Esplora file visualizza ulteriori informazioni sul file QNT selezionato, come il titolo, il tipo e la calibrazione o meno
del metodo.

c. Perimportare il metodo, fare clic su Open (Apri).

d. Nell'elenco Analysis type (Tipo analisi), selezionare Quantify (Quantifica). Un simbolo indica che & stato impor-

[V

valido.

tato un file QNT valido. Un cerchio rosso con una X [0 ] indica che non é stato importato un metodo

Quando si seleziona un file QNT, Esplora file visualizza ulteriori informazioni che aiutano nell'esecuzione della
selezione, incluso il titolo, il tipo e la calibrazione 0 meno del metodo. Sono validi solo i metodi calibrati con il
software TQ Analyst.
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2. Misurare il background.
Prima di misurare il campione, & necessario avere una misurazione corrente del background.

Lo spettro di background permette di eliminare i segnali nei dati del campione dovuti allo spettrometro, all'accessorio di
campionamento o all'ambiente di background.

a. Fare clic su Preview and Measure Background (Anteprima e misura background).

b. Fare clic su Start Background Measurement (Inizia misurazione background). Completata la misurazione del
background, lo spettro viene aggiunto al pannello dei risultati.

3. Misurare il campione.

a. Caricare il campione. Per istruzioni sul caricamento di un campione, vedere la documentazione fornita in dota-
zione con lo strumento o I'accessorio di campionamento.

b. Fare clic su Preview Sample (Anteprima campione). Preview Sample (Anteprima campione) visualizza
un'anteprima live dello spettro del campione. L'anteprima offre I'opportunita di correggere ogni potenziale pro-
blema prima di misurare il campione.

c. Quando si € pronti per continuare, fare clic su Start Sample Measurement (Inizia misurazione campione).

4. Interpretare i risultati.
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Completata la misurazione del campione, la finestra di dialogo Quantify (Quantifica) visualizza i risultati dell'analisi. |
risultati mostrati dipendono dalle impostazioni del metodo di analisi quantitativa impiegato nell'analisi. | risultati qui
mostrati attengono a una misurazione che indica solo un valore di risultato superato.

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

Dopo aver fatto clic su OK per chiudere la finestra di dialogo Quantify (Quantifica), & possibile visualizzare i risultati

dell'analisi facendo clic sull'icona delle informazioni [ o ] accanto allo spettro nel pannello dei risultati. Nella finestra

di dialogo Spectrum Information (Informazioni spettro), spostarsi nella scheda History (Cronologia) e vedere la sezione
Quantify Results (Quantifica risultati).

5. Creazione di un report

Al termine dell'analisi, creare un report per esportare i risultati in Microsoft™ Word™, PowerPoint™ o Excel™ o per
stamparli o salvarli.

a. Accedere a File > Create Report (File > Crea report).
b. Dare untitolo al report.

c. Selezionare un formato dall'elenco Format (Formati) e scegliere il modello Quantify (Quantifica). Il pannello destro
visualizza un'anteprima del report.

d. Fareclic su Create (Crea).

3.4.2 Miglioramento dei risultati

Se i risultati non sono chiari o causano problemi, sono disponibili diverse opzioni che possono migliorare i dati.

 Tornare al pannello comandi e regolare le impostazioni Resolution (Risoluzione) per la propria misurazione. E pos-
sibile ad esempio misurare il campione a una risoluzione piu elevata selezionando un valore piu piccolo, come 10 2.
Se i picchi del campione sono piu accentuati o piu humerosi, si puo ottenere un risultato dell'analisi piu accurato.

¢ Aumentare il numero di scansioni nella misurazione puo ridurre potenzialmente il rumore spettrale.
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¢ Se lo spettro del campione ha una linea di base inclinata o curva, provare ad applicare al campione la correzione auto-
matica della linea di base e riavviare I'analisi dal menu Identify (Identifica).

3.4.3 Fasi successive

In questa guida viene impostata ed eseguita un'analisi Quantify (Quantifica).

Successivamente, vedere “Creazione ed esecuzione del primo workflow” per un tutorial guidato sull'uso dei workflow per
creare procedure di routine ripetibili.

3.5 Creazione ed esecuzione del primo
workflow

Questo tutorial spiega un modo semplice per creare workflow nel software OMNIC Paradigm. Per informazioni di base sui
workflow e una breve descrizione delle loro funzioni e strumenti di modifica, vedere “Informazioni sui workflow” nella guida
in linea di OMNIC Paradigm.

Nota Le operazioni software da eseguire per creare workflow sono disponibili solo nella versione desktop del software
OMNIC Paradigm (non nella versione touchscreen).

Esistono diversi modi per creare dei workflow. Alcuni approcci possono funzionare meglio di altri in base alle fasi che si sta
tentando automatizzare e a come si desidera iniziare. Ad esempio & possibile creare un nuovo workflow:

¢ costruendo un workflow da zero
¢ modificando un workflow fornito
¢ duplicando un workflow di esempio fornito con il software

e eseguendo le attivita di misurazione che si desidera automatizzare e consentendo al software di creare il workflow
dalle informazioni della cronologia dello spettro

Questo articolo illustra in che modo il software pud creare un workflow automaticamente in base alla cronologia di uno
spettro acquisito. Dimostra inoltre come:

¢ eseguire un workflow dall'Editor workflow o dal pannello comandi
* identificare spettri generati da un workflow

* modificare un workflow aggiungendo riquadri e

* risolvere un errore comune del workflow

L'ultima sezione fornisce suggerimenti utili per creare e modificare i workflow.
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3.5.1 Creazione di un workflow

¢ Per creare un nuovo workflow da uno spettro acquisito
1. Dal pannello comandi di OMNIC Paradigm, acquisire uno spettro di un materiale campione.

I tipo di materiale o la tecnica di campionamento utilizzati non sono importanti. Se il software richiede una nuova
misurazione del background, procedere ed eseguire prima questa operazione. Completata la misurazione del
campione, il suo spettro € visualizzato nella vista spettrale.

Qui e riportato il nostro spettro di esempio (sacchetto di plastica misurato con un accessorio di riflettanza totale
attenuata o ATR) visualizzato nella vista spettrale:

2. Assicurarsi che lo spettro sia selezionato nel riquadro spettrale quindi eseguire le fasi di elaborazione o analisi desi-
derate (ad esempio, sottrazione, correzione della linea di base, ricerca di correlazione, ecc.).

Qui e riportato il nostro spettro di esempio dopo I'applicazione della correzione ATR avanzata e della correzione
automatica della linea di base e la successiva esecuzione di una ricerca di correlazione.
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3. Assegnare allo spettro un nome descrittivo (il software lo usera per il workflow creato come workflow predefinito oppure
€ possibile dare al workflow un nuovo nome).

a. Fare clic con il pulsante destro sull'immagine dello spettro originale nel pannello dei risultati e scegliere Rename
Spectrum (Rinomina spettro).

b. Sostituire il nome predefinito del workflow con un nome descrittivo e scegliere OK. Qui € riportato il nostro spettro
di esempio ridenominato.
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4. Una volta completate le fasi di elaborazione e analisi, fare clic sul pulsante History (Cronologia) nel pannello dei risul-
tati.

Il pannello della cronologia visualizza tutte le attivita eseguite sullo spettro selezionato, in base all'ordine di
esecuzione. Qui sono riportate informazioni sulla cronologia per il nostro spettro di esempio.
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5. Infondo al pannello della cronologia, fare clic su Create Workflow (Crea workflow).
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Il software crea un workflow che include tutte le fasi appena eseguite. |l workflow & visualizzato nell'Editor workflow.
Ogni attivita eseguita € rappresentata da un riquadro colorato. In base alle fasi eseguite, il workflow pud avere un
aspetto diverso dall'esempio riportato di seguito:
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6. Persalvare il nuovo workflow, fare clic sul pulsante Save (Salva) sulla barra degli strumenti.

7. Pereseguire il workflow, fare clic sul pulsante Run (Esegui) sulla barra degli strumenti.

Il workflow esegue le stesse attivita completate in modo manuale esattamente nella stessa sequenza. Nel nostro caso,
abbiamo misurato uno spettro, eseguito una correzione ATR avanzata, corretto la linea di base spettrale e fatto una
ricerca di correlazione.

Quando il workflow & stato completato, il software torna all'Editor del workflow.

8. Fare clic sul pulsante Dashboard (Pannello comandi) sulla barra degli strumenti per vedere il workflow appena creato
nell'elenco Workflows.
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Il workflow viene denominato automaticamente in base al nome dello spettro utilizzato per crearlo. Qui € riportato il
nostro workflow di esempio appena creato nell'elenco Workflows e un'anteprima del workflow nella casella
dell'anteprima.

9. Gli spettri generati dal workflow sono visualizzati nell'elenco Measurements (Misurazioni).
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Il nostro workflow di esempio ha creato quattro spettri, lo spettro del background misurato, lo spettro del campione
misurato, lo spettro del campione corretto con ATR e lo spettro del campione corretto con la linea di base con i risultati
della ricerca. Gli spettri generati dal workflow sono denominati con le proprieta Tile Name (Nome riquadro) dei riquadri

Workflow associati.

3.5.2 Aggiunta di riquadri a un workflow

Questa sezione dimostra come usare gli strumenti di modifica del workflow per aggiungere riquadri ai workflow generati

automaticamente.

1. Dal pannello comandi, fare clic con il pulsante destro sul nome del workflow e scegliere Edit (Modifica).
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Il workflow viene visualizzato nell'Editor workflow.

2. Aggiungere al workflow un riquadro Tag Spectrum (Spettro dei tag).
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Gli spettri generati dal workflow sono salvati nel database OMNIC Paradigm in base ai dati acquisiti manualmente.
Assegnare dei tag agli spettri del workflow per associarli al nostro workflow. Cio permette di semplificarne I'apertura e
la visualizzazione successivamente.

a. Nell'Editor workflow, trascinare il riquadro Tag Measurement (Tag misurazione) dalla barra di selezione
al canvas in modo che il cursore del mouse passi sopra la freccia grigia € fra

i riquadri Measurement (Misurazione) e ATR Correction (Correzione ATR).

La freccia grigia cambia e diventa segno piu.

b. Rilasciare il pulsante del mouse.

Il riquadro viene aggiunto in quella posizione del workflow e la casella delle sue impostazioni aperta sotto il
canvas.
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c. In Tag Settings (Impostazioni tag) immettere un nome base per gli spettri generati dal workflow come “ATR Search
Spectra” (Spettri di ricerca ATR), assicurarsi che Select Spectrum (Seleziona spettro) sia impostato sullo spettro
misurato (“Measurement - Sample” (Misurazione-Campione)) e scegliere OK.
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Il iquadro Tag Measurement (Tag misurazione) aggiungera automaticamente il tag “ATR Search Spectra” (Spettri
ricerca ATR) a ogni spettro generato dal workflow. Spiegheremo come cercare questi spettri in seguito.

Vediamo cosa accade quando aggiungiamo un riquadro che contrassegna un errore.
3. Aggiungere al workflow un riquadro Report Template (Modello report).

a. Nell'Editor workflow, passare il mouse sopra la freccia grigia fra i riquadri Search (Cerca) e End (Fine) (la freccia
cambia nel segno piu (+)) quindi fare clic con il pulsante del mouse. Il software apre la casella Add Tile (Aggiungi
riquadro). (Questo & un altro modo per aggiungere riquadri).

b. Nella casella Add Tile (Aggiungi riquadro), selezionare Template Report (Report modelli) e scegliere OK.

Il riquadro viene aggiunto in quella posizione del workflow e la casella delle sue impostazioni aperta sotto il
canvas.
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Si tenga conto che il riquadro Report Template (Modello report) ha un contorno rosso che indica che il workflow
non € ancora stato eseguito correttamente. Se visualizziamo le impostazioni di Report Template (Modello report),
le caselle sono tutte vuote.

Template Report Settings

Template type

ValPro style N Values to include on the report Order of items on the report

Larem Ipsum

Tile name Template Report

Per risolvere il problema, occorre specificare un modello per il report e quali risultati includere.

c. Impostare Template Type (Tipo modello) sul tipo di report preferito (stiamo usando il modello Search Results
(Cercarrisultati)), impostare Search Results To Display (Cerca risultati da visualizzare) sul risultato del workflow
(“Search Result” (Cerca risultato) nel nostro esempio) e scegliere OK.
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Si noti che non c'é piu il contorno rosso.

4. Per salvare il workflow aggiornato, fare clic sul pulsante Save (Salva) sulla barra degli strumenti.
5. Pereseguire il workflow, fare clic sul pulsante Run (Esegui) sulla barra degli strumenti.
Il workflow esegue tutti i passaggi e visualizza il report finale.

Fare clic sul pulsante della freccia per terminare il workflow.
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6. Fare clic sul pulsante Dashboard (Pannello comandi) sulla barra degli strumenti per tornare al pannello comandi.

7. Se siseleziona il workflow nell'elenco Workflows I'anteprima viene aggiornata.
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8. Se siimmette il tag nella casella diricerca, il software visualizza gli spettri generati dal workflow nell'elenco
Measurements (Misurazioni).
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Per visualizzare gli spettri nel riquadro spettrale, selezionare con Shift + Clic tutti e quattro gli spettri contenuti
nell'elenco Measurements (Misurazioni), quindi fare clic con il pulsante destro e scegliere “Open Selected
Measurements” (Apri misurazioni selezionate).

9. Pervedere il report generato dal workflow, fare clic sul pulsante della freccia e selezionare “Reports.”

3.5.3 Suggerimenti per creare workflow

Prima di impazzire per creare piu workflow, scorrere queste risposte alle domande comuni sui workflow e i suggerimenti per
risolvere eventuali problemi.

« E importante I'ordine in cui i riquadri vengono visualizzati nel workflow? Si, I'ordine dei riquadri & importante. Ogni
riquadro del workflow € compilato sui riquadri precedenti e tutti i riquadri sono interconnessi in base ai rispettivi requisiti
di input e dati di output. Ad esempio, se si aggiunge un riquadro Measure (Misura), esso crea un risultato di output (uno
spettro), accessibile solo da riquadri posizionati dopo il riquadro Measure (Misura) nel workflow. Se si desidera cor-
reggere la linea di base di uno spettro acquisito, & necessario aggiungere un riquadro Processing (Elaborazione in
corso) dopo il riquadro Measure (Misura) quindi impostare I'input del riquadro Processing (Elaborazione in corso)
sull'output Measurement (Misurazione) (ossia lo spettro). Diversamente il riquadro Processing (Elaborazione in corso)
presentera un contorno rosso che indica che contiene opzioni da impostare prima di eseguire il workflow. Se si vede un
riquadro contornato di rosso passarvi sopra il mouse per aiutare a trovare I'origine del problema.

« E necessario aggiungere al workflow una misurazione del background? Non & necessario a meno che non si voglia
fare eseguire al workflow un'operazione solo sullo spettro di background. Se per elaborare i dati del campione misurato
€ necessario solo uno spettro di background, occorre aggiungere al workflow un riquadro Measure (Misura) e usarne le
impostazioni per definire la misurazione del background.
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« E possibile cambiare il titolo dei riquadri del workflow? Ogni riquadro del workflow ha un'impostazione che ne spe-
cifica il nome (fare doppio clic sul riquadro nell'Editor workflow per aprire le impostazioni associate). L'impostazione
Tile Name (Nome riquadro) pud essere utilizzata per aggiungere dettagli al workflow. Questo puo aiutare lo svi-
luppatore del workflow a mantenere tutto bene organizzato, soprattutto quando si creano workflow che contengono per-
corsi o loop multipli, o riquadri multipli dello stesso tipo (diversi riquadri Measure (Misura), ad esempio, nello stesso
workflow).

I nomi dei riquadri possono essere usati anche per denominare i file di output quando viene eseguito il workflow. Ecco
alcuni esempi:

=  Riquadro Measure (Misura). Questo riquadro acquisisce spettri del background e spettri del campione. Durante
I'esecuzione del workflow, lo spettro del campione viene salvato con il nome del riquadro Measure (Misura) ad
esso associato.

= Riquadro ATR Correction (Correzione ATR), riquadro Process (Elabora), ecc. | riquadri che operano su spettri
acquisiti generano spettri di output che vengono salvati assieme allo spettro del campione finale quando viene
eseguito il workflow. Ogni spettro “elaborato” provvisoriamente viene salvato con il nome del riquadro del work-
flow che lo ha generato.

= Riquadro Report. Questo riquadro crea un report campione. Quando viene eseguito il workflow, il report viene sal-
vato con il nome del riquadro Report ad esso associato.

¢ Ogni workflow deve avere un riquadro Export (Esporta)? La risposta € “no”. Gli spettri e i report generati da un work-
flow vengono salvati automaticamente nel database OMNIC Paradigm assieme a tutti gli altri spettri e report creati
manualmente con lo spettrometro (ossia non da un workflow). Se si desidera salvare gli spettri generati dal proprio
workflow e i report come file che possono essere archiviati o aperti altrove (ad esempio dal software della workstation
OMNIC Paradigm), usare un riquadro Export (Esporta) per crearli automaticamente.

¢ Perché il workflow non viene eseguito? Prima di eseguire un workflow appena creato, assicurarsi che non ci siano
riquadri bordati di rosso. Ecco un esempio:
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Il workflow non verra eseguito fino al completamento se contiene un riquadro con il bordo rosso.

Se il workflow ha un riquadro bordato di rosso, passarvi sopra il mouse per avere dei suggerimenti per la risoluzione
del problema. Di norma il bordo rosso indica che il riquadro contiene opzioni richieste non impostate. Puo tuttavia
significare anche che il riquadro “non & valido”. Ad esempio, se in un workflow si posiziona un riquadro Processing
(Elaborazione in corso) prima di un riquadro Measure (Misura), il riquadro Processing (Elaborazione in corso) avra un
bordo rosso e il workflow conterra un errore non risolvibile perché non c'é€ nessuno spettro di output per correggere la
linea di base.
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4.1 Gestione dei dati

Il software OMNIC Paradigm include strumenti per semplificare i risultati e gestire i dati, incluso le misurazioni, i report e le
sessioni.

4.1.1 Gestione delle librerie spettrali

Le librerie contengono elenchi di composti e relative informazioni e possono essere acquistate o create dai propri dati
personali. Quando si effettua una ricerca di correlazione o multicomponente, I'analisi confronta lo spettro del campione con i
composti archiviati nelle librerie specificate nelle impostazioni di ricerca.

Utilizzare Library manager (Gestione librerie) per visualizzare informazioni sulle librerie e i composti memorizzati e per
creare o eliminare delle librerie.

Creazione di una nuova libreria

Creare una nuova libreria per gestire i dati spettrali ed eseguire una ricerca nei propri dati personali misurati.

¢ Per creare una nuova libreria nell'interfaccia desktop
1. Dalla barra dei menu, selezionare Identify > Library Manager (Identifica > Gestione librerie).

2. InLibrary Manager (Gestione librerie), selezionare New Library (Nuova libreria).
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3. Immettere un nome per la libreria e aggiungere dei campi facoltativi.
| campi facoltativi vengono utilizzati quando si aggiungono spettri a una libreria.

Figura 4-1: Denominare la libreria e personalizzare i campi facoltativi nella vista New Library (Nuova libreria).

4. Fare clic su Save (Salva) per creare la nuova libreria.

La nuova libreria & riportata nella colonna Libraries (Librerie) della gestione librerie.

2

< Per creare una nuova libreria nell'interfaccia touchscreen

1. Dalla schermata iniziale, visualizzare il menu [E ] e selezionare Library Manager (Gestione librerie).
2. Selezionare New Library (Nuova libreria) dalla barra degli strumenti.

3. Nella vista New Library (Nuova libreria) immettere un nome per la libreria e aggiungere campi facoltativi.
| campi facoltativi vengono utilizzati quando si aggiungono spettri a una libreria.

Figura 4-2: Denominare la libreria e personalizzare i campi facoltativi nella vista New Library (Nuova libreria).

4. Toccare Save (Salva) per salvare la nuova libreria.
Aggiunta di spettri a una libreria

Aggiungere degli spettri a una libreria per utilizzare i propri dati del campione in altre analisi di ricerca.
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¢ Per aggiungere spettri a una libreria nell'interfaccia desktop
1. Nella vista spettrale, selezionare lo spettro che si desidera aggiungere a una libreria.
a. Peraggiungere piu di uno spettro, selezionare piu spettri

i. Fare clic con il pulsante destro sulla vista principale degli spettri e scegliere Select All (Seleziona tutto) per
selezionare tutti gli spettri visibili.

ii. Tenere premuto CTRL e selezionare gli spettri nella vista principale per selezionare piu di uno spettro.

2. Dalla barra dei menu, selezionare Identify > Add to Library (Identifica > Aggiungi a libreria) per aprire la vista Add to
Library (Aggiungi a libreria).

3. Selezionare la libreria alla quale si desidera aggiungere lo spettro dall'elenco delle librerie.

4. Apportare le regolazioni alle informazioni dello spettro e impostare un nome per il composto. [l nome predefinito sara il
nome della misurazione utilizzato quando € stato misurato il campione.

5. Fare clic su Save (Salva). Lo spettro & ora disponibile nella libreria e lo si pud visualizzare in Library manager
(Gestione librerie).

s

Per aggiungere spettri a una libreria nell'interfaccia touchscreen

1. Nella vista spettrale, selezionare lo spettro da aggiungere a una libreria. Tenere premuto CTRL e selezionare per
aggiungere uno spettro alla selezione.

2. Selezionare Add to Library (Aggiungi a libreria) dal menu.
3. Nella vista Add to Library (Aggiungi a libreria), selezionare una libreria dalla colonna delle librerie.

4. Denominare il composto, specificare dei campi facoltativi e toccare Save (Salva). Lo spettro ora sara disponibile nella
libreria selezionata.

Estrazione di spettri dalle librerie

Estrarre degli spettri dalle librerie per utilizzarli come riferimento nelle proprie analisi o workflow. Gli spettri estratti sono
archiviati con le misurazioni nel database ma non possono essere ridenominati, contrassegnati o esportati.
¢ Per estrarre uno spettro da una libreria

1. Spostarsiin Library Manager (Gestione librerie).

2. Selezionare un composto da estrarre.

3. Nella barra degli strumenti, selezionare Extract (Estrai). Un messaggio conferma che I'estrazione dello spettro & avve-
nuta con successo. Visualizzare le misurazioni per cercare lo spettro estratto.

Eliminazione di librerie e composti

Quando si elimina un composto, questo non viene piu utilizzato nelle analisi della ricerca e viene barrato nell'elenco dei
composti. La posizione indice di altri composti nella libreria viene mantenuta.
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E possibile eliminare o modificare solo le librerie che si sono create. Non & possibile eliminare le librerie commerciali e i loro
composti.

Nota Non & possibile recuperare librerie e composti eliminati.

< Per eliminare un composto da una libreria
¢ Utilizzando l'interfaccia Desktop
1. InLibrary Manager (Gestione librerie), accedere al composto che si desidera eliminare.

2. Fareclic con il pulsante destro sul composto e selezionare Delete (Elimina). Nella finestra di dialogo, fare clic su
Yes (Si) per confermare.

¢ Utilizzando l'interfaccia Touchscreen
1. InLibrary Manager (Gestione librerie), selezionare il composto che si desidera eliminare.

2. Toccare Delete (Elimina) nel riquadro Spectrum (Spettro).

< Per eliminare una libreria
¢ Utilizzando l'interfaccia Desktop
1. InLibrary Manager (Gestione librerie), selezionare la libreria che si desidera eliminare.
2. Fare clic su Delete (Elimina) nella barra degli strumenti, quindi fare clic su Yes (Si) per confermare.
¢ Utilizzando l'interfaccia Touchscreen
1. InLibrary Manager (Gestione librerie), selezionare la libreria che si desidera eliminare.

2. Toccare Delete (Elimina) nella barra degli strumenti principale.
Aggiunta di ubicazioni libreria

Utilizzare la scheda Library Locations (Ubicazioni libreria) in Search Setup (Configurazione ricerca) per specificare
ubicazioni libreria aggiuntive. Questa operazione ¢ utile se le librerie sono salvate in una posizione condivisa come un'unita
di rete. Dopo aver aggiunto un'ubicazione, € possibile utilizzare le librerie in questa ubicazione per Search (Ricerca),
QCheck e altre analisi.

4 Per aggiungere un'ubicazione libreria

1. Utilizzando l'interfaccia desktop, aprire il menu Identify (Identifica) e selezionare Search Setup (Configurazione
ricerca).

2. Spostarsi nella scheda Library Locations (Ubicazioni libreria).
3. Fare clic su Add Location (Aggiungi ubicazione).
4. Individuare l'ubicazione delle librerie aggiuntive e fare clic su Open (Apri).

5. Fare clic su Save (Salva).
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4.1.2 Backup e ripristino di un database

Eseguire periodicamente il backup del database per assicurarsi di poter ripristinare i dati in caso di guasto del disco rigido.
Gli strumenti per la manutenzione del database nel software OMNIC Paradigm consentono di eseguire facilmente il backup
e il ripristino dei dati direttamente dal software.

Backup del database

Eseguire il processo di backup del database su un dispositivo a parte in caso di guasto del disco rigido. Fare ad esempio il
backup dei dati su un computer separato o un'unita disco rigido esterna o in un percorso di rete remoto.
< Per eseguire il backup del database

1. Utilizzando l'interfaccia desktop del software OMNIC Paradigm, andare a Configure > Database Maintenance
(Configura > Manutenzione database) e selezionare Back Up.

Database Maintenance - Back Up X

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

Date 11/11/2019 Time 23 V¥ 59 v

+/ Repeat  Every day hd

2. Selezionare un percorso in cui salvare il backup del database.

3. Per programmare dei backup, impostare una data e un'ora per il primo backup.
a. Verificare di aver selezionato Repeat (Ripeti) e scegliere un'opzione di ripetizione dall'elenco.
b. Fare clic su Save (Salva).

4. Per eseguire il backup del database manualmente senza una programmazione, fare clic su Back Up Now (Esegui
backup adesso).

Per impostare un nuovo percorso per il backup prima di eseguirlo, modificare prima il percorso e salvare le modifiche
quindi riaprire la finestra Database Maintenance - Back Up (Manutenzione database - backup) e fare clic su Back Up
Now (Esegui backup adesso).

5. Fare clic su Close (Chiudi) per tornare al pannello comandi.

Notice (Avviso): lo strumento di backup del database esegue il backup solo di una porzione dei dati Session (Sessione). |
dati Session (Sessione) contengono due parti: una porzione della sessione € memorizzata nel database e I'altra & salvata in
file sull'unita disco. Lo strumento di backup del database nel software OMNIC Paradigm esegue il backup solo dei dati
memorizzati nel database.
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Per essere sicuri di poter ripristinare i dati, usare un programma di utilita di backup separato per eseguire il backup dei file
memorizzati nella seguente directory: C:\Users\Public\Documents\thermo scientific\omnic paradigm\Sessions

Per eseguire il backup dei dati Session (Sessione), usare lo strumento di backup del database come di norma oltre a un
programma di utilita di backup separato come gli strumenti Backup e Restore (Ripristina) del proprio sistema operativo, per
eseguire il backup dei file in C:\Users\Public\Documents\thermo scientific\omnic paradigm\Sessions.

Per ripristinare i dati Session (Sessione), usare I'utilita di backup e ripristino per ripristinare i file nella directory Sessions
(Sessioni) quindi ripristinare il database.

Ripristino di un database da un backup

Utilizzare lo strumento di ripristino del software OMNIC Paradigm per ripristinare il database da un backup
precedentemente salvato.

Nota Questa azione rimuove in modo permanente tutti i dati correntemente nel database sostituendoli con quelli del
backup selezionato.

% Perripristinare il database

1. Utilizzando l'interfaccia desktop del software OMNIC Paradigm, andare a Configure > Database Maintenance
(Configura > Manutenzione database) e selezionare Restore (Ripristina).

Database Maintenance - Restore X

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

Cancel

2. Fareclic su Browse (Sfoglia) e selezionare il percorso del backup del database.

Se si utilizza il software OMNIC Paradigm su uno spettrometro Summit e si sta eseguendo il ripristino da un backup
remoto condiviso con altri spettrometri, & possibile ripristinare i dati da ogni singolo spettrometro che utilizza il backup.

Per eseguire il backup dei dati solo da un singolo spettrometro, selezionare uno spettrometro dall'elenco dei nhomi host.

3. Fare clic su Confirm (Conferma).
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database

Usare Clean Up (Pulizia) in Database Maintenance (Manutenzione database) per eliminare automaticamente le
misurazioni precedenti al raggiungimento di un periodo di validita specificato. Ad esempio, per risparmiare spazio sul
sistema, si raccomanda di eliminare automaticamente misurazioni non modificate in piu di mese.

Per pulire il database, € possibile impostare la durata del mantenimento delle misurazioni prima della loro eliminazione
automatica oppure selezionare Clean Up Measurements Now (Pulisci misurazioni ora) per rimuovere misurazioni gia piu
vecchie di quanto si desideri.

Una volta eliminate, le vecchie misurazioni, non possono essere recuperate.

Suggerimento Per conservare misurazioni selezionate, aggiungerle a una libreria. In futuro, & possibile estrarle dalla
libreria e usarle al bisogno.

¢ Per eliminare automaticamente le vecchie misurazione nell'interfaccia Desktop

1. Utilizzando l'interfaccia desktop, andare a Configure > Database Maintenance > Clean Up (Configura
> Manutenzione database> Pulizia).

2. Impostare per quanto tempo conservare le misurazioni.
Selezionare Forever (Sempre) per conservare le misurazioni.
3. Fare clic su Save (Salva).

Per rimuovere immediatamente misurazioni piu vecchie del periodo di validita impostato, selezionare Clean Up
Measurements Now (Pulisci misurazioni ora).

03
&

Per eliminare automaticamente vecchie misurazione nell'interfaccia Touchscreen
1. Dalla schermata iniziale, selezionare I'icona delle impostazioni
2. Andare alla scheda Database Maintenance (Manutenzione database).
3. Selezionare Clean Up (Pulizia).
4. Impostare per quanto tempo salvare le misurazioni.

Selezionare Forever (Sempre) per conservare le misurazioni per un tempo indefinito.
5. Selezionare Save (Salva).

Per rimuovere immediatamente misurazioni piu vecchie del periodo di validita impostato, selezionare Clean Up
Measurements Now (Pulisci misurazioni ora).
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Suggerimento E anche possibile eliminare tutte le misurazioni contemporaneamente. Per eliminare tutte le misurazioni,
impostare il filtro in modo che vengano mostrate tutte le misurazioni, selezionarle tutte, quindi farvi clic sopra con il
pulsante destro del mouse e selezionare Delete Selected Measurements (Elimina misurazioni selezionate) o
nell'interfaccia Touchscreen, selezionare Delete (Elimina).
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4.1.4 Ricerca di misurazioni e report

Quando si cercano misurazioni e report salvati, usare tag e parole chiave di ricerca per filtrare gli elenchi delle misurazioni e

dei report.

Ricerca

Quando si cerca una misurazione, il termine di ricerca viene controllato rispetto a informazioni quali tag dello spettro, titolo,
data dell'ultima modifica, composti identificati, stringhe personalizzate, numeri di serie, ecc. Se si cerca un report, i campi
utilizzati per la ricerca includono nome del report, data di creazione e tipo di modello.

Suggerimento Fare clic sull'intestazione di una colonna, come ad esempio il nome della misurazione o il tipo, per
ordinare le misurazioni. Per impostazione predefinita, le misurazioni sono ordinate in modo da mostrare prima
I'elemento modificato piu di recente.

¢ Per cercare misurazioni e report

1. Selezionare Reports (Report) o Measurements (Misurazioni) dall'elenco.

2. Selezionare un tempo per limitare i risultati della ricerca.

3. Immettere i termini di ricerca e fare clic su Search (Cerca).

Usare le tecniche di ricerca seguenti per perfezionare i risultati.

Tecnica di ricerca

Virgolette (“”)

* (asterisco)

Descrizione

Usare le virgolette per restituire solo
corrispondenze esatte dai tag. Questo criterio &
utile se si cerca un tag di due parole e non si
vogliono vedere spettri contrassegnati con una sola
delle parole.

Aggiungere un asterisco (*) alla fine dei termini di
ricerca per restituire tutti i risultati che includono il
testo che lo precede

Nota: I'asterisco * puo essere accodato alla fine dei
termini di ricerca ma non puo6 essere messo prima
di altri termini.

Esempio

“rosso blu”

Restituisce: solo spettri con tag “rosso blu”. Non
restituisce spettri con tag “rosso” o “blu”
separatamente.

Poli*

Restituisce: tutte le misurazioni con un termine che
inizia con poli, ad esempio polistirene.

Thermo Scientific
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Tecnica di ricerca

Operatori AND,
OR, NOT

Titolo:<parola
chiave>

tags:<parola
chiave>

Descrizione

Queste parole chiave devono essere tutte scritte in
maiuscolo, come indicato.

AND: restituisce solo risultati che contengono
entrambi i termini.

OR: restituisce risultati che contengono una delle
parole chiave.

NOT: restituisce solo risultati che contengono il
primo termine ma non il termine dopo NOT.

Usare per specificare che la parola chiave deve
essere presente nel titolo della misurazione o del
report.

Usare per specificare che la parola chiave deve
essere un tag.

Se il tag € composto da due parole, usare un
trattino basso anziché uno spazio.

Esempio
Campione AND Background

Restituisce: solo misurazioni che hanno nei campi di
ricerca Campione e Background.

Campione OR Background

Restituisce: vengono restituite misurazioni che nei
dati contengono campione o background.

Campione NOT background

Restituisce: misurazioni o report che nei dati
contengono campione e nei termini non hanno
background.

titolo:poli

Restituisce: misurazioni che contengono poli nel loro
nome, mentre quelle che contengono poli altrove (ad
esempio come composti identificati) vengono
ignorate.

tags:blu

tags:polvere_blu

Restituisce: misurazioni che contengono blu come
tag, ma quelle che contengono blu altrove (come il
nome della misurazione) vengono ignorate. “polvere_
blu” ricerca il tag di due parole “polvere blu”.

Marcatura con tag

| tag sono un altro pratico sistema per localizzare misurazioni e report nel database. Se ad esempio si raccolgono molte
misurazioni correlate a un singolo progetto, si potrebbe contrassegnare ciascuna di queste misurazioni con lo stesso tag
“Progetto A”. In seguito questo puo essere utilizzato per filtrare le misurazioni in modo da mostrare solo misurazioni con il

tag “Progetto A”.

< Peraggiungere o eliminare un tag nell'interfaccia desktop

1. Fareclic con il pulsante destro del mouse su una misurazione contenuta nell'elenco Measurements (Misurazioni) e
selezionare Manage Tags (Gestisci tag).

| tag correntemente assegnati alla misurazione sono elencati in Current Tags (Tag correnti).

¢ Peraggiungere un nuovo tag, immettere il testo nel campo New Tag (Nuovo tag) e fare clic su Add (Aggiungi). Il
nuovo tag viene aggiunto a quelli correnti.
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¢ Per eliminare un tag corrente, fare clic sull'icona dell'eliminazione (ﬂ ) nell'angolo superiore destro del tag. Il tag
viene rimosso immediatamente.

2. Per salvare le modifiche, fare clic su OK. Fare clic su Cancel (Annulla) per uscire dalla finestra di dialogo Manage Tags

(Gestisci tag) senza salvare le modifiche.

¢ Per aggiungere o eliminare un tag nell'interfaccia touchscreen

1. Dalla schermata iniziale Home, spostarsi nella scheda Measurements (Misurazioni).
2. Selezionare una misurazione e toccare l'icona che visualizza piu opzioni.

3. Toccare Manage Tags (Gestisci tag).

¢ Peraggiungere un tag, immettere il testo nel campo New Tag (Nuovo tag) e toccare Add (Aggiungi). Il nuovo tag
viene inserito nell'elenco dei tag correnti.

Per eliminare un tag, toccare I'icona dell'eliminazione ('Eal ) nell'angolo superiore destro del tag.

4. Per salvare le modifiche, toccare OK. Toccare Cancel (Annulla) per uscire dalla finestra di dialogo Manage Tags
(Gestisci tag) senza salvare le modifiche.

Filtraggio delle misurazioni in base allo stato firma

Usare i filtri Signature (Firma) per cercare velocemente misurazioni, report e sessioni in base al rispettivo stato della firma.

Ad esempio il filtro Signature (Firma) € ideale per cercare misurazioni firmate con una ragione Authorship (Autorialita) ma
che ancora necessitano di approvazione.

Per filtrare i record in base allo stato firma
1. Dal pannello comandi dell'interfaccia Desktop, fare clic su Signature (Firma).
2. Selezionare le opzioni filtro e fare clic su Ok.

La finestra di dialogo mostra un elenco di tutte le ragioni della firma. Per ogni ragione, € possibile selezionare Signed
(Firmato), Unsigned (Non firmato) o N/A (N/D).

* Signed (Firmato): selezionare per mostrare record firmati con questa ragione. Sono mostrati tutti i record firmati con
questa ragione.

¢ Unsigned (Non firmato): selezionare per mostrare i record non firmati con questa ragione. | record con questa firma
non sono mostrati.

¢ N/A (N/D): ignorare questa ragione quando si filtra. Sono mostrati i record con e senza questa firma.

In questo esempio, queste impostazioni mostreranno tutti i record che necessitano ancora di approvazione.
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Suggerimento Fare doppio clic sull'intestazione della colonna (“Signed” (Firmato)) per selezionare tale colonna per
tutte le opzioni. Fare di nuovo doppio clic per reimpostare tutte le opzioni su N/A (N/D).

Suggerimento |l filtro Signature (Firma) funziona con il filtro del tempo. Ad esempio, per vedere tutte le misurazioni
dell'ultimo mese che necessitano di approvazione, impostare il tempo su Past Month (Mese scorso) e il filtro della firma
per I'approvazione su Unsigned (Non firmato).

Suggerimento Per firmare piu record contemporaneamente, dopo averli filtrati, selezionarli tutti, fare clic con il pulsante
destro e selezionare Sign (Firma).

4.1.5 Visualizzazione della cronologia delle misurazioni

Visualizzare la cronologia delle misurazioni per confrontare visivamente uno spettro in diverse fasi dell'elaborazione e
dell'analisi. Ad esempio, dopo l'applicazione di una correzione della linea di base automatica, visualizzare la cronologia
delle misurazioni per vedere rapidamente come & cambiato lo spettro.

% Per visualizzare la cronologia delle misurazioni

1. Dalla vista spettrale, spostarsi nel pannello della cronologia.

2. Fare clic con il pulsante destro del mouse su una voce nella cronologia e selezionare Measurement History
(Cronologia misurazione).
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| dati della cronologia visualizzano lo spettro ad ogni fase dell'elaborazione e dell'analisi.

* Percreare un report dei dati storici, aprire il menu File e selezionare Create Report (Crea report). Selezionare il
modello Historical Spectrum (Spettro storico), modificare le impostazioni del report e fare clic su Create (Crea).

¢ Per uscire dalla cronologia delle misurazioni, fare clic su Close Measurement History (Chiudi cronologia delle

misurazioni).
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4.1.6 Ripristino di una misurazione

Usare Revert (Ripristina) per annullare una o pit fasi quando si elabora o si analizza una misurazione. Se ad esempio una
fase di elaborazione ha peggiorato la qualita dei dati della misurazione, anziché ricominciare dall'inizio e acquisire una
nuova misurazione del campione, utilizzare Revert (Ripristina) per tornare a una fase precedente.

Quando si torna a uno stato precedente, le azioni intraprese dopo la fase alla quale si sta tornando vanno perdute. In altre
parole, non c'e€ modo di annullare un ripristino.

In un ambiente sicuro, Revert (Ripristina) non & disponibile. E tuttavia possibile utilizzare invece lo strumento Duplicate
(Duplica) per creare una copia della misurazione allo stato in cui era in una fase precedente. Quindi € possibile lavorare con
la misurazione duplicata senza dover rimisurare il campione. Per ulteriori dettagli, vedere “Duplicazione di una
misurazione”.

¢ Per ripristinare una fase precedente

1. Nella vista spettrale, selezionare la misurazione dal pannello dei risultati.

2. Fareclicsull'icona per vedere il pannello della cronologia.
Fare clic su un elemento nella cronologia per visualizzare I'anteprima della misurazione in quella fase.
3. Nell'elenco degli eventi, fare clic con il pulsante destro sulla fase che si desidera ripristinare.

4. Nel menu contestuale, selezionare Revert (Ripristina).

5. Fareclic su Yes (Si) per ripristinare o No per annullare.

4.1.7 Duplicazione di una misurazione

Creare una copia di una misurazione utilizzando Duplicate as New Measurement (Duplica come nuova misurazione). E
possibile duplicare una misurazione dal proprio stato corrente o da una fase precedente della sua cronologia.
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Suggerimento La duplicazione pud essere utile come alternativa a Revert (Ripristina). Ad esempio, mentre il ripristino
scarta i dati correnti e riporta la misurazione a uno stato precedente, con Duplicate (Duplica) & possibile copiare la
misura da uno stato precedente e mantenere i dati correnti.

Si potrebbe anche utilizzare Duplicate (Duplica) per salvare una copia della misurazione in fasi specifiche durante il
lavoro. Si potrebbe ad esempio duplicare la misurazione subito dopo aver raccolto i dati per salvare una copia della
misurazione senza nessuna ulteriore elaborazione e poi lavorare solo con una copia della misurazione.

Quando si duplica una misurazione, non tutte le sue informazioni vengono copiate in quella nuova. Viene duplicata la
maggior parte delle informazioni ma con alcune differenze:

¢ Se la misurazione originale contiene dei tag, questi non saranno copiati nella nuova misurazione.
* Lacronologia della misurazione viene copiata ma il pannello della cronologia nella vista spettrale non visualizza
nessuna fase prima del punto nel quale & stata duplicata la misurazione. Aprire le informazioni relative alla misurazione
e visualizzare la scheda History (Cronologia) per eseguire la revisione della cronologia della misurazione.
4 Per duplicare una misurazione
* Dal pannello comandi
Duplicare dal pannello comandi per copiare la misurazione nel suo stato corrente.
1. Fareclic con il pulsante destro su una misurazione nel riquadro Measurements (Misurazioni).
2. Selezionare Duplicate as New Measurement (Duplica come nuova misurazione).
3. Immettere un nome per la nuova misurazione o mantenere il nome predefinito.
4. Fare clicsu OK.
¢ Duplicare dalla cronologia della misurazione
Duplicare dalla vista spettrale per copiare la misurazione da un punto precedente.
1. Nella vista spettrale, selezionare la misurazione nel riquadro Results (Risultati).
2. Con la misurazione selezionata, spostarsi al pannello della cronologia.
Fare clic su un elemento nella cronologia per visualizzare in anteprima lo spettro in quel punto.
3. Fare clic con il pulsante destro sulla fase in cui si desidera duplicare la misurazione.

Gli eventi che non hanno modificato lo spettro, come Add to Library (Aggiungi a libreria) o Create Report (Crea
report) non possono essere duplicati come nuova misurazione.
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4. Selezionare Duplicate as New Measurement (Duplica come nuova misurazione).
5. Immettere un nome per la nuova misurazione o mantenere il nome predefinito.

6. Fare clic su OK.

4.2 Spettroscopia

Questa sezione descrive le caratteristiche principali del software OMNIC Paradigm.

4.2.1 Misurazione dei campioni

Per acquisire nuovi dati con il software OMNIC Paradigm, impostare e salvare le impostazioni della misurazione,
raccogliere uno spettro di background e infine misurare il campione.

Impostazione e salvataggio delle opzioni di misurazione

Le impostazioni di misurazione permettono di specificare come viene misurato il campione e come vengono elaborati i dati
dopo la raccolta dello spettro. Le impostazioni controllano come lo strumento e I'accessorio di campionamento misurano il
campione e come il software OMNIC Paradigm elabora i dati.

Dopo aver regolato le impostazioni della misurazione, & possibile utilizzarle subito o salvarle per un utilizzo futuro.

Questa guida descrive come impostare, salvare e usare opzioni di misurazione di uso comune. Per una discussione delle
impostazioni avanzate, vedere “Impostazioni di misurazione avanzate”

Impostazione delle opzioni di misurazione

Impostare e salvare le proprie impostazioni di misurazione o utilizzare impostazioni precedentemente salvate prima di
iniziare una misurazione.
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Nel software OMNIC Paradigm per touchscreen, modificare singole impostazioni o importare un file delle impostazioni
(.expx) prima di misurare il campione. Per la modifica o la revisione delle impostazioni di misurazione, selezionare un tipo di
analisi dalla schermata iniziale.

Figura 4-1: Revisione delle impostazioni di misurazione nelle schede Summary (Riepilogo), Details (Dettagli) e
Background

Quando si utilizza l'interfaccia desktop, impostare e salvare le impostazioni di misurazione dal pannello comandi o
aggiornare alcune opzioni durante la visualizzazione in anteprima di uno spettro del campione.

Figura 4-2: Modifica delle impostazioni di misurazione nel riquadro New Measurement (Nuova misurazione).

La tabella mostrata di seguito descrive le impostazioni di piu frequente utilizzo.
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: o Impostazione
Opzione Descrizione P

predefinita

Measurement
name (Nome
misurazione)

I nome dei dati del campione. Questo nome viene visualizzato quando si salvano o si aprono Date and Time
questi dati e nei report generati. Il nome predefinito € la data e I'ora della raccolta. (Data e ora)

Number of sample  Numero di scansioni del campione durante la misurazione. | dati risultanti rispecchiano la media
scans (Numerodi  di tutte le scansioni.

scansioni

campione) Piu scansioni determinano dati piu accurati ma richiedono un tempo di misurazione pit lungo.

10

Come la risoluzione di una foto o di un video, avere una risoluzione migliore significa avere dati
spettrali con dettagli piu fini. Ad esempio una risoluzione migliore distinguera due picchi molto

vicini mentre una risoluzione scadente potrebbe combinarli.
Resolution (cm-1)

(Risoluzione (cm-  Un valore inferiore comporta una risoluzione piu alta (migliore) ma richiede anche piu tempo per 4
1)) eseguire la misurazione.

Di norma risoluzioni a un valore 4 vengono utilizzate per campioni solidi e liquidi. Per campioni
gassosi, usare una risoluzione di 10 0,5.

Con OMNIC Paradigm per touchscreen, il tipo di analisi viene selezionato dalla schermata
iniziale anziché da un elenco.

Cio consente di elaborare automaticamente i dati dopo che sono stati raccolti.
Utilizzare None (Nessuno) per misurare un campione senza eseguire un'ulteriore analisi.

Search (Cerca) esegue una ricerca di correlazione. Usare Search (Cerca) per identificare un

Analysis type campione sconosciuto. Modificare le impostazioni di ricerca nella vista Search Setup
(Tipo analisi) (Configurazione ricerca). Nessuno
| risultati di QCheck indicano un valore di corrispondenza tra il campione e un riferimento. Usare
QCheck per verificare la composizione di un campione noto. Modificare le impostazioni QCheck
nella vista QCheck Setup (Configurazione di QCheck).
Quantify (Quantifica) & impiegato per quantificare i componenti di un campione utilizzando un
metodo di quantificazione preselezionato. Selezionare Identify > Quantify Setup (Identifica >
Configurazione di Quantifica) per specificare un metodo di quantificazione.
Ta Permette di aggiungere un tag allo spettro. | tag possono essere utilizzati in seguito quando si
g ricerca uno spettro.
Final format Determina le unita utilizzate per i dati raccolti. E possibile convertire i dati in un'altra unita di Absorbance
(Formato finale) misura dell'asse delle Y dopo la raccolta nel menu View/Display (Vista/Visualizza). (Assorbanza)
Sampling
accessory L'accessorio di campionamento utilizzato per misurare il campione. Accessori smart vengono
(Accessorio di rilevati automaticamente.

campionamento)

Salvataggio delle impostazioni di misurazione

E possibile salvare, modificare o eliminare le impostazioni delle proprie misurazioni solo quando si utilizza I'interfaccia
desktop.

Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guide alle procedure

Denominare e salvare le impostazioni della propria misurazione in modo da poterle selezionare facilmente dal pannello
comandi per un utilizzo successivo. Le impostazioni per le analisi Search (Ricerca), Qcheck e Quantify (Quantifica) non
vengono salvate in queste impostazioni.
< Per salvare le impostazioni di misurazione

1. Apportare le modifiche desiderate alle impostazioni.

2. Fare clic su New (Nuovo) accanto al menu Settings (Impostazioni) nella parte superiore del pannello comandi.

3. Immettere un nome per le impostazioni e fare clic su Save (Salva).

Le impostazioni salvate vengono aggiunte all'elenco omonimo per un utilizzo successivo.

¢ Per apportare modifiche alle proprie impostazioni salvate
1. Selezionare le impostazioni denominate che si desidera aggiornare dal menu Settings (Impostazioni).
2. Modificare le impostazioni
3. Fareclic su Save (Salva).
Le nuove impostazioni sono ora salvate sotto il vecchio nome delle impostazioni e sono disponibili nel menu Settings
(Impostazioni).
¢ Per eliminare le impostazioni salvate
1. Selezionare le impostazioni denominate che si desidera eliminare dal menu Settings (Impostazioni).
2. Fareclic su Delete (Elimina).

3. Nella finestra di dialogo di conferma, fare clic su OK per eliminare in modo permanente le impostazioni denominate.

Importazione ed esportazione di impostazioni salvate

Importare un file delle impostazioni per aggiornare automaticamente le impostazioni della misurazione corrente in quelle
salvate precedentemente. Quando si importano delle impostazioni, € possibile importare un file OMNIC Experiment (.exp) o
un file delle impostazioni di OMNIC Paradigm (.expx).

Il software OMNIC Paradigm & compatibile con file.exp creati con il software OMNIC. Con OMNIC Paradigm & possibile
tuttavia esportare solo file .expx, che non sono compatibili con versioni precedenti del software OMNIC.

L'importazione di un file OMNIC Experiment aggiorna le impostazioni delle misurazioni senza tuttavia alterare impostazioni
dell'analisi quali Search Setup (Configurazione ricerca) o QCheck Setup (Configurazione di QCheck).

¢ Perimportare un file delle impostazioni

¢ Se si utilizza l'interfaccia touchscreen
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a. Dalla schermata iniziale, selezionare un tipo di analisi.

b. Quando si visualizza la scheda Summary (Riepilogo), aprire il menu e selezionare Open Settings
(Apri impostazioni).

c. Selezionare un file OMNIC Experiment (.exp) o un file delle impostazioni di OMNIC Paradigm (.expx) da importare
e toccare Open (Apri).

¢ Se si utilizza l'interfaccia desktop
a. Nella barra degli strumenti, fare clic su Settings (Impostazioni).

b. Selezionare il file da importare e fare clic su Open (Apri).

2

< Per esportare un file delle impostazioni

E possibile esportare le impostazioni solo dall'interfaccia desktop. | file delle impostazioni sono salvati con I'estensione
.expx.

1. Scegliere le impostazioni che si desidera esportare dall'elenco Settings (Impostazioni)
2. Selezionare Acquire Data > Export Settings (Acquisisci dati > Esporta impostazioni).

3. Immettere un nome per il file delle impostazioni, selezionare una directory per salvare il file, e fare clic su Save (Salva).

Il file delle impostazioni € ora salvato e pronto per un utilizzo futuro.
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Impostazioni di misurazione avanzate

Utilizzare le impostazioni di misurazione avanzate per controllare I'apodizzazione, il iempimento zero, i limiti del range,
impostazioni specifiche per lo strumento e altro.

Queste impostazioni avanzate devono generalmente rimanere nel proprio stato predefinito ed essere modificate solo in casi
rari o specifici.

Per la revisione o la modifica delle impostazioni avanzate nell'interfaccia touchscreen, aprire la scheda Details (Dettagli).

Figura 4-1: La scheda Details (Dettagli) visualizza impostazioni di misurazione avanzate.

Per la revisione o la modifica delle impostazioni avanzate nell'interfaccia desktop, fare clic su More (Altre) nel riquadro New
Measurement (Nuova misurazione).
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Figura 4-2: Le impostazioni di misurazione avanzate sono disponibili dal pannello comandi

Impostazioni di misurazione avanzate
La tabella mostrata di seguito descrive ognuna delle impostazioni avanzate.

. o Impostazione
Opzione Descrizione

predefinita

Il rivelatore € un dispositivo presente all'interno dello spettrometro che produce un
segnale elettrico in risposta al fascio di energia a infrarossi che lo colpisce.

La sua impostazione si aggiorna automaticamente in base alla configurazione dello
Detector (Rivelatore) spettrometro.

Nicolet Summit: DTGS.

Nicolet Summit Pro: TEC DTGS.

Determina la velocita ottica nell'interferometro. Il valore predefinito & stabilito in base al
tipo di rivelatore che si sta utilizzando e puo6 essere modificato solo su determinati

Optical velocity (Velocita ]
spettrometri.

delle ottiche)

Sullo spettrometro Nicolet Summit, il valore predefinito & 0,4747 e non & modificabile.
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Opzione

Zero fill (Riempimento
zero)

Source (Sorgente)

Apodization
(Apodizzazione)

Automatic Atmospheric
Suppression
(Soppressione atmosferica
automatica)

Range Limits (Limiti range)

Thermo Scientific

o Impostazione
Descrizione

predefinita

Effettua l'interpolazione di punti dati fra i punti dati raccolti. Questo non aumenta la
risoluzione effettiva dei dati ma puo rendere pil omogenee caratteristiche marcate e
migliorare la forma delle linee che compongono lo spettro.

Raccogliere il campione e gli spettri di background utilizzando la stessa impostazione
Zero Fill (Riempimento zero).

Opzioni
None (Nessuno): non viene eseguito il riempimento zero.
1: Un punto dati viene aggiunto tra ciascun punto dati raccolto

2: Tre punti dati vengono aggiunti fra ciascun punto dati raccolto

Componente all'interno dello spettrometro che emette la radiazione infrarossa che
percorre il rivelatore.

Il tipo di sorgente & determinato dalla configurazione dello spettrometro. Consultare la
guida per l'utente dello spettrometro per dettagli sulla sorgente.

L'apodizzazione € una funzione matematica che si applica ai dati del singolo fascio per
ridurre o sopprimere gli artefatti da lobi laterali (side-lobe) del picco che possono
verificarsi perché l'interferogramma non & un set infinito di dati.

Un'apodizzazione forte riduce di piu il rumore ma pud ridurre anche la risoluzione dei

dati e causare un allargamento dei picchi. Norton-Beer
Strong

Si consiglia di considerare un processo di apodizzazione piu debole, come

I'apodizzazione Boxcar, se si esegue la misurazione di spettri con picchi molto stretti

come gli spettri dei gas ad alta risoluzione.

Vedere “Funzioni di apodizzazione” per una descrizione di ogni tipo di apodizzazione.

Sopprime gli effetti del vapore acqueo e dell'anidride carbonica sugli spettri acquisiti.

In generale, & preferibile controllare le condizioni atmosferiche utilizzando uno spettro di
background corrente. Se si misura spesso il background o se le condizioni atmosferiche

. R . . Deselezionato
cambiano lentamente, non & necessario usare questa funzione;

va utilizzata solo se si misura il background di rado o quando le condizioni atmosferiche
cambiano rapidamente.

Imposta i limiti per il range delle frequenze, in numero d'onda, incluso nello spettro Max: 4.000

raccolto. Min: 400
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: o Impostazione
Opzione Descrizione P

predefinita

Controlla l'intensita della radiazione infrarossa che raggiunge il campione.

L'apertura puo essere modificata solo quando si utilizzano spettrometri con aperture
regolabili.

Aperture (Apertura) In generale, aperture pit ampie migliorano il rapporto segnale-rumore mentre aperture
piui ridotte consentono maggiore stabilita e accuratezza. Le aperture piccole sono piu
adatte per le misurazioni ad alta risoluzione.

Si raccomanda di utilizzare aperture piccole per acquisire spettri ad alta risoluzione
true.

Funzioni di apodizzazione

L'apodizzazione € una funzione matematica che si applica ai dati del singolo fascio per ridurre o sopprimere gli artefatti da
lobi laterali (side-lobe) del picco che possono verificarsi perché l'interferogramma non € un set infinito di dati.

Un'apodizzazione forte riduce di piu il rumore ma puo ridurre anche la risoluzione dei dati e causare un allargamento dei
picchi.

Vedere la FTIR Spectroscopy Academy per un'introduzione generale all'apodizzazione.
La tabella seguente descrive i tipi di apodizzazione disponibili:

Impostazione | Descrizione

L'interferogramma non & pesato; il che significa che i dati sono semplicemente troncati all'inizio e alla fine. Si utilizza
questo tipo di apodizzazione quando si misura un campione gassoso, si desidera ottenere la massima risoluzione e

Boxcar
non ci si preoccupa della presenza di effetti ringing (lobi laterali). Con questo tipo di apodizzazione & presente la
quantita massima di effetti ringing.
Cosine Questa impostazione sopprime i lobi laterali e degrada solo moderatamente la risoluzione dello spettro. E
(Coseno) un'impostazione simile all'apodizzazione media di Happ-Genzel e Norton-Beer. Si impiega di norma solo per
riprodurre i risultati di altri esperimenti che I'hanno utilizzata.
Habp-Genzel Sopprime piu efficacemente i lobi laterali e con una minore riduzione della risoluzione rispetto al tipo di apodizzazione
PP triangolare. (Comporta una maggiore riduzione della risoluzione rispetto al tipo Boxcar).
Questa impostazione determina un effetto smoothing sui dati meno pronunciato rispetto ai tipi Norton-Beer Medium e
Norton-Beer Strong, degradando la risoluzione in misura minore. “Side-lobe” compaiono su entrambi i lati dei picchi e
Norton-Beer sono maggiormente pronunciati per i picchi piu marcati.
Weak
Questa impostazione va utilizzata solo quando € richiesta la migliore risoluzione possibile. In genere non &
consigliata e viene di norma utilizzata per riprodurre i risultati di altri esperimenti nei quali & stata applicata.
Produce un effetto smoothing sui dati intermedio rispetto ai tipi Norton-Beer debole e Norton-Beer Strong. Sopprime i
Norton-Beer lobi laterali il piu possibile dato che degrada solo moderatamente la risoluzione dello spettro. Tale soppressione & piu
Medium significativa rispetto all'apodizzazione Norton-Beer debole. Questa impostazione € adatta per i campioni pit normali;

fornisce risultati virtualmente identici a quelli ottenuti con I'apodizzazione Happ-Genzel.
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Impostazione | Descrizione

Norton-Beer
Strong

Triangular
(Triangolare)

Blackman-
Harris

Thermo Scientific

La Norton-Beer Strong ¢ il tipo di apodizzazione consigliato per gli spettrometri Nicolet Summit e Summit Pro.

Questa impostazione produce un effetto smoothing sui dati maggiore rispetto ai tipi Norton-Beer Weak e Norton-Beer
Medium e degrada maggiormente la risoluzione dello spettro. La soppressione dei side-lobe € piu significativa
rispetto all'apodizzazione Norton-Beer Medium.

Pondera matematicamente i dati dell'interferogramma per ridurre gli effetti ringing (side-lobe), determinando una
risoluzione piu bassa in confronto a quella ottenuta con i tipi Boxcar e Happ-Genzel. Un certo ringing € di solito
presente con questo tipo di apodizzazione. Questa impostazione si utilizza normalmente solo per riprodurre i risultati
di altri esperimenti che ne hanno fatto uso.

La funzione Blackman-Harris 4 termini € una funzione di apodizzazione forte, piu efficace delle altre nella
soppressione dei side-lobe. Determina tuttavia un maggiore allargamento delle linee rispetto agli altri tipi. In pratica
ha I'effetto di ridurre il rumore casuale in uno spettro determinando un allargamento della banda.
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Misurare il background

Spettri del campione accurati richiedono una misurazione accurata e corrente del background.

Quando si raccoglie uno spettro di background, si raccoglie una misurazione dell'ambiente nello spettrometro senza un
campione in posizione, incluse le caratteristiche del rivelatore e I'atmosfera presente all'interno dello spettrometro. Questo
spettro di background viene quindi utilizzato per eliminare i segnali nello spettro del campione causati dallo spettrometro o
dall'ambiente del background. Senza una misurazione del background, non ci sarebbe modo di sapere se si stanno
vedendo dati ottenuti dal campione misurato o dall'ambiente del background.

Quando misurare il background

Dato che I'ambiente del background nello spettrometro pué cambiare nel tempo, € necessario aggiornare spesso lo spettro
di background.

Oltre a raccogliere un nuovo spettro di background periodicamente quando cambia I'ambiente, raccogliere un nuovo
background in seguito al verificarsi delle seguenti circostanze:

¢ Se e stato cambiato I'hardware dello spettrometro, inclusi gli accessori per il campionamento

* Se sono state cambiate le impostazioni per la misurazione dei campioni
Background Settings (Impostazioni background)

Sono disponibili diverse opzioni per specificare quando e come misurare il background. Tali opzioni determinano quando e
se viene richiesto di raccogliere una nuova misurazione del background.

Per selezionare un'opzione di background diversa nell'interfaccia touchscreen, selezionare un'opzione per I'analisi e aprire
la scheda Background.

Per selezionare un'opzione di background diversa nell'interfaccia desktop, fare clic su More (Altro) nel riquadro New
Measurement (Nuova misurazione) del pannello comandi e scorrere fino al gruppo Background.
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Figura 4-1: Nell'interfaccia touchscreen, selezionare un'impostazione di background nella scheda Background.

Figura 4-2: Nell'interfaccia desktop, selezionare un'impostazione per il background nel riquadro Background.

BACKGROUND  Last measured: Friday, March 15, 2019 10:04:50 AM

. Smart background

Measure before every sample () Use previous background

Measure every 60 min

La tabella seguente descrive le impostazioni del background.

Impostazione Descrizione

Background Numero di misurazioni del background. Lo spettro risultante rappresenta la media di tutte le scansioni. Piu
scans (Scansioni scansioni producono uno spettro piu accurato ma richiedono un tempo di raccolta piu lungo. Il valore
background) predefinito & 10.

Measure before
every sample

(Misura prima di
ogni campione)

Se é selezionata questa opzione, viene richiesto di raccogliere un nuovo spettro di background prima di ogni
misurazione del campione. Questa opzione & consigliabile quando si misurano solo alcuni campioni dato che,
pur assicurando una misurazione corrente, puo rallentare il processo di misurazione.
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123

Impostazione Descrizione

Measure every _ Permette di misurare molti campioni utilizzando lo stesso spettro di background. E possibile immettere un
__min (Misura valore intero tra 1 e 1.024 ma I'ambiente del background pud cambiare nel tempo e con il passare del tempo
ogni min) gli spettri del campione possono diventare meno accurati.

Smart

background Questa opzione misura automaticamente il background in modo da avere sempre una misurazione corrente
(Background senza bisogno di eseguirla manualmente.

Smart)

Use previous Permette di selezionare uno spettro di background precedente. Questa opzione deve essere utilizzata solo
background (Usa raramente e in circostanze insolite (ad esempio, qualora non fosse possibile caricare o rimuovere il campione
background senza modificare I'ambiente del sistema). In questo caso, si raccoglierebbe e si salverebbe piu facilmente uno
precedente) spettro di background utilizzando condizioni piu vicine possibile a quella di misurazione del campione.

Misurare il background

La misurazione del background richiede solo pochi semplici passaggi. Se si tenta di misurare un campione senza uno
spettro di background corrente, € necessario misurare il background prima di procedere.

L 4

1.

2.

Per misurare il background nell'interfaccia desktop
Rimuovere tutti i campioni dall'accessorio di campionamento.
Dal pannello comandi, selezionare Preview and Measure Background (Anteprima e misura del background).

Viene visualizzata la finestra Background Preview (Anteprima background) che consente di visualizzare I'anteprima
del background prima di continuare con la raccolta.

Per continuare, selezionare Start Background Measurement (Inizia misurazione background) o fare clic su
Dashboard (Pannello comandi) nella barra degli strumenti per annullare e tornare al pannello comandi.

Durante la misurazione, € possibile mettere in pausa, riavviare o arrestare la raccolta. Se si arresta la raccolta,
verranno utilizzati i dati parziali. Ad esempio se si pianifica di raccogliere 8 scansioni ma ci si arresta dopo averne
acquisite 4, lo spettro di background sara utilizzato solo con le 4 scansioni.

Quando lo spettro di background é stato raccolto, € possibile visualizzarlo in anteprima e apportare le necessarie
modifiche alle impostazioni di misurazione del campione oppure tornare al pannello comandi.
Per misurare il background nell'interfaccia touchscreen

Dalla schermata iniziale, selezionare un tipo di analisi.

Aprire la scheda Background per modificare o eseguire la revisione delle impostazioni del background.

Per iniziare la misurazione, toccare Measure Background (Misura background).

Viene visualizzata I'anteprima del background ed & possibile vederlo in anteprima prima di procedere.

Per procedere, toccare Start Background Measurement (Inizia misurazione background).
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Durante la misurazione, & possibile mettere in pausa, riavviare o arrestare la raccolta. Se si arresta la raccolta,
verranno utilizzati i dati parziali. Ad esempio se si pianifica di raccogliere 8 scansioni ma ci si arresta dopo averne
acquisite 4, lo spettro di background sara disponibile solo con le 4 scansioni.

Quando lo spettro di background & stato misurato, & possibile visualizzare in anteprima lo spettro del campione ed
apportare le necessarie modifiche alle impostazioni di misurazione del campione oppure selezionare Home nel menu
per tornare alla schermata iniziale.
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Misurazione di un campione

La misurazione di un campione richiede la preparazione del campione, l'impostazione e il salvataggio delle impostazioni di
misurazione, la misurazione di uno spettro di background e infine la misurazione del campione.

¢ Per misurare un campione utilizzando il software OMNIC Paradigm per touchscreen
1. Preparare il campione

Il modo in cui si prepara il campione dipendera dallo spettrometro e dell'accessorio di campionamento. Per dettagli
sulla preparazione e il caricamento del campione, vedere la guida per I'utente dell'accessorio di campionamento.

2. Selezionare il tipo di analisi che rispecchia I'analisi che si sta eseguendo. Per misurare un campione senza eseguire
un'ulteriore analisi, selezionare Measure (Misura).

Dopo aver selezionato un tipo di analisi, viene visualizzata la vista di riepilogo delle impostazioni.

Figura 4-1: La scheda Summary (Riepilogo) visualizza le impostazioni di misurazione comuni.

3. Eseguire la revisione e modificare le impostazioni delle proprie misurazioni.

Aprire la scheda Details (Dettagli) per eseguire la revisione delle impostazioni di misurazione aggiuntive o la scheda
Background per regolare le impostazioni relative al modo in cui viene misurato il background. In rapporto alle
impostazioni del background, & possibile che venga richiesto di misurare un nuovo background prima di misurare il
campione.

Vedere “Impostazione e salvataggio delle opzioni di misurazione” per una descrizione di ogni impostazione.
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4.

5.

Per dettagli sull'impostazione dell'analisi, vedere “Identificazione di un campione sconosciuto con ATR”

Se le impostazioni sono considerate soddisfacenti, toccare Measure Sample (Misura campione). Viene visualizzata
I'anteprima del campione e un'anteprima live dello spettro.

Per procedere, toccare Start Sample Measurement (Inizia misurazione campione).

Durante la misurazione & possibile mettere in pausa, riavviare o arrestare e salvare la misurazione. Ad esempio se si
ritiene che i dati siano sufficienti e non si vogliono attendere altre scansioni, toccare Stop (Arresta) per salvare e usare
i dati cosi come sono. Toccare Restart (Riavvia) per cancellare tutti i dati e iniziare da capo la scansione.

Dopo aver misurato il campione, € possibile elaborarlo o analizzarlo nella vista spettrale oppure misurare un altro
campione. Per misurare un altro campione dalla vista spettrale, toccare Measure New Sample (Misura nuovo campione).

4 Per misurare un campione utilizzando il software OMNIC Paradigm per desktop

1.

Preparare il campione

Il modo in cui si prepara il campione dipendera dallo spettrometro e dell'accessorio di campionamento. Per dettagli
sulla preparazione e il caricamento del campione, vedere la guida per I'utente dell'accessorio di campionamento.

Per modificare le impostazioni per un'analisi Search (Ricerca), QCheck o Quantify (Quantifica), aprire il menu Identify
(Identifica) e I'opzione di impostazione corrispondente.

Impostare e salvare le impostazioni della propria misurazione.

Per usare impostazioni precedentemente salvate, selezionare le impostazioni dall'elenco Settings (Impostazioni).

Figura 4-2: L'elenco delle impostazioni visualizza le impostazioni precedentemente salvate

Vedere “Impostazione e salvataggio delle opzioni di misurazione” per una descrizione di ogni impostazione.

Per dettagli sull'impostazione dell'analisi, vedere “Identificazione di un campione sconosciuto con ATR”

Nel riguadro New Measurement (Nuova misurazione), fare clic su Preview and Measure Sample (Anteprima e
misura campione)

In base alle impostazioni del background puo essere chiesto di misurare un nuovo background. In tal caso seguire le
richieste visualizzate sullo schermo per misurare un nuovo background.

Mentre si misura il campione, € possibile mettere in pausa, riavviare o arrestare e salvare la propria misurazione. Ad
esempio, se si ritiene che i dati siano sufficienti e non si desidera attendere altre scansioni, fare clic su Stop (Arresta)
per salvare e usare i dati cosi come sono. Fare clic su Restart (Riavvia) per cancellare tutti i dati e iniziare da capo la
scansione.
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Dopo aver misurato il campione, € possibile elaborarlo o analizzarlo nella vista spettrale oppure misurare un altro
campione. Per misurare un altro campione dalla vista spettrale, fare clic su More (Altro) per eseguire la revisione delle
impostazioni di misurazione comuni quindi fare clic su Measure New Sample (Misura nuovo campione) per iniziare.

Fasi successive

La misurazione di un campione con il software OMNIC Paradigm richiede solo alcune semplici fasi. Prima di misurare il
campione, eseguire la revisione delle impostazioni di misurazione e verificare di avere uno spettro di background recente in
uso.

Con uno spettro misurato, € possibile identificare, verificare o quantificare gli spettri. Vedere ““Identificazione di un
campione sconosciuto con ATR” per una guida all'uso di una ricerca nella libreria per identificare il campione.

4.2.2 Elaborazione dei dati

Utilizzare gli strumenti di elaborazione del software OMNIC Paradigm per comprendere meglio i propri dati.

Applicazione delle equazioni di base ai dati acquisiti

Si possono eseguire equazioni di base (addizione, sottrazione, moltiplicazione e divisione) con spettri dei campioni
acquisiti. Ci sono molte ragioni per farlo, soprattutto per sottrarre uno spettro di riferimento. Per maggiori informazioni,
vedere le sezioni seguenti.

Per eseguire operazioni di matematica spettrale

Per eseguire la matematica spettrale, gli spettri del campione e di riferimento devono avere la stessa risoluzione spettrale e
la stessa unita di misura dell'asse delle Y. In caso contrario, il software converte automaticamente lo spettro di riferimento
selezionato per farlo corrispondere allo spettro del campione selezionato. Per sottrarre, moltiplicare o dividere gli spettri,
deve sovrapporsi almeno una porzione del range spettrale (asse delle X) dei due spettri.
< Per eseguire un'operazione di matematica spettrale su uno spettro

1. Acquisire o aprire uno spettro del campione e assicurarsi che uno spettro sia selezionato nella vista spettrale.

2. Scegliere Process (Elabora) (menu) > Spectral Math (Matematica spettrale).

Il software apre la finestra di configurazione Spectral Math (Matematica spettrale) con lo spettro del campione nel
riquadro sinistro e uno spazio per uno spettro di riferimento nel riquadro destro.
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Figura 4-1: Finestra di configurazione della matematica spettrale
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3. Utilizzare I'elenco delle impostazioni fra i due riquadri per selezionare un'operazione di matematica spettrale
(Sottrazione, Addizione, Moltiplicazione o Divisione).

4. Utilizzare I'elenco Select Reference (Seleziona riferimento) per cercare uno spettro nel progetto corrente, in un altro
progetto o da una libreria di spettri.

5. Fare clic su Subtract (Sottrai) (Add (Aggiungi), Multiply (Moltiplica), Divide (Dividi)) per avviare 'operazione.

Il software apre la finestra dell'operazione di matematica spettrale con i due spettri originali (in fondo) e il risultato
corrente con una barra di scorrimento laterale (in alto). Ecco un esempio che mostra un risultato di sottrazione:

Thermo Scientific
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1. Risultato di sottrazione corrente
2. Fattore

3. Campione

4. Riferimento

6. Regolare o immettere il fattore come necessario per aumentare o diminuire l'intensita del riferimento nello spettro del
risultato.

Vedere le sezioni sotto riportate per suggerimenti sulla regolazione del fattore per ogni tipo di matematica.
Nota Usare la barra inferiore per modificare il range regolabile del Fattore.

7. Scegliere Save (Salva).

Il software mostra la vista spettrale con il risultato della sottrazione nel riquadro spettrale e nella parte superiore del
pannello dei risultati, con il campione originale e gli spettri di riferimento direttamente sottostanti.
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Sottrazione di uno spettro da un altro (A-B)

Utilizzare Subtract (Sottrai) per sottrarre uno spettro da un altro. Una sottrazione spettrale & utile in varie situazioni. Ecco
alcuni esempi:

Se si misura un campione dissolto in un solvente, lo spettro conterra picchi causati dal solvente. Sottraendo uno spet-
tro del solvente puro dallo spettro del campione, € possibile eliminare i picchi del solvente e produrre uno spettro
“pulito” del materiale del campione.

Quando si misura un campione costituito da una miscela di due o piut componenti, teoricamente lo spettro € la somma
degli spettri di tutti i componenti. Sottraendo uno spettro di un componente puro dallo spettro del campione, € possibile
produrre uno spettro della miscela pit semplice con quel componente rimosso. Quindi cercare lo spettro in una libreria
per identificare i componenti rimanenti. (In questo caso si consiglia di provare a usare invece |'opzione Multi-Com-
ponent Search (Ricerca multicomponente)).

Se si misura un campione che contiene un contaminante sconosciuto, lo spettro conterra dei picchi dovuti al con-
taminante. Sottraendo dal primo spettro uno spettro di materiale campione non contaminato si produce uno spettro resi-
duo del contaminante. E possibile ricercare lo spettro in una libreria per identificare il contaminante.

Se si raccolgono spettri per monitorare la qualita di un materiale che viene prodotto, € piu facile rilevare le variazioni da
un batch all'altro sottraendo uno spettro del campione dal successivo (o viceversa) rispetto al confronto visivo degli
spettri.

Suggerimenti per la sottrazione degli spettri

Per determinare il fattore di sottrazione, osservare le modifiche nei picchi comuni che si verificano cambiando il fattore.

| picchi comuni nello spettro risultante devono ridursi. |l fattore ottimale & quello che produce picchi comuni nulli (o azze-
rati) nel risultato di sottrazione senza sottrarre altre importanti informazioni spettrali. Se si usa il fattore corretto, i picchi
presenti nel risultato saranno dovuti unicamente al materiale del campione di interesse.
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« |l fattore di sottrazione iniziale viene calcolato automaticamente dalla regione visualizzata. Se si visualizza una regione
spettrale diversa e si riesegue la sottrazione, lo spettro della differenza sara probabilmente diverso perché il fattore di
sottrazione & cambiato.

¢ Quando si sottrae uno spettro di riferimento da uno spettro del campione, le regioni della linea di base vengono sot-
tratte assieme a quelle che contengono picchi. Se la linea di base dello spettro del campione non € piatta e ad assor-
banza zero (o al 100% di trasmittanza), la linea di base del risultato della sottrazione presentera le stesse
caratteristiche indesiderate. Se prima si corregge la linea di base, si puo ottenere una sottrazione “pulita” nella quale i
picchi corrispondenti vengono sottratti, senza problemi con la linea di base nel risultato.

¢ Se si sottrae lo spettro di un materiale di riferimento puro da quello di una miscela, la sottrazione dei picchi potrebbe
non essere pulita. Questo perché lo spettro di riferimento non tiene conto delle modifiche che possono verificarsi a
causa di interazioni molecolari con gli altri componenti della miscela o delle differenze nelle concentrazioni relative dei
componenti. Queste condizioni possono causare un leggero spostamento di alcuni picchi o una variazione della forma.

Somma di due spettri (A+B)

Usare Add (Somma) per sommare due spettri tra loro. Sommare gli spettri & utile nelle seguenti situazioni:
¢ Add (Somma) puo essere usato per unire tra loro due spettri di intervalli spettrali diversi.

¢ Sommando tra loro due spettri di componenti puri, si produce uno spettro composito teorico che rappresenta la somma
degli spettri dei due componenti. Questo spettro composito teorico pud essere confrontato con uno spettro di una
miscela sconosciuta in un'analisi quantitativa.

Suggerimenti per sommare gli spettri

» Utilizzare l'impostazione Factor (Fattore) per ridimensionare in aumento o in diminuzione lo spettro di riferimento prima
di aggiungerlo allo spettro del campione.

¢ Se solo uno degli spettri contiene punti dati in una regione spettrale, il valore Y dell'altro spettro & considerato pari a
zero in tale regione quando vengono sommati gli spettri.

Moltiplicazione di uno spettro per un altro (A*B)

Utilizzare Multiply (Moltiplica) per moltiplicare due spettri. Per la maggior parte delle applicazioni si utilizza prevalentemente
la divisione anziché la moltiplicazione. Tuttavia moltiplicare gli spettri € utile per rielaborarli con un background diverso. Ad
esempio se si misura un campione adeso a una matrice, € possibile acquisire uno spettro con un singolo fascio della sola
matrice e utilizzarlo per annullare il background originale e sostituirlo con quello nuovo. Di seguito I'equazione:

S*B4/By
Dove:

S= spettro campione (elaborato con il background originale)
B4 = background originale
B, = nuovo background

Divisione di uno spettro per un altro (A/B)

Utilizzare Divide (Dividi) per dividere uno spettro per un altro. Dividere gli spettri & utile per rielaborali con un background
diverso. Ad esempio se si misura un campione adeso a una matrice, € possibile acquisire uno spettro con un singolo fascio
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della sola matrice e utilizzarlo per annullare il background originale e sostituirlo con quello nuovo. Di seguito I'equazione:
S/(B,/By)
Dove:

S= spettro campione (elaborato con il background originale)
B4 = background originale
B, = nuovo background

Suggerimenti per dividere gli spettri

¢ Punti dati che hanno valori di assorbanza zero nello spettro del campione originale produrranno valori di assorbanza
molto forte nello spettro risultante.

Utilizzo della matematica spettrale con Data Security (Sicurezza dati)

Quando viene abilitato “Require reason for change for Spectral Math” (Richiedi motivo per cambiare matematica spettrale)
nella Thermo Scientific Security Suite, Spectral Math (Matematica spettrale) richiede un motivo per il cambiamento e la
firma prima di salvare i risultati e registrare nel registro audit il seguente evento di cambiamento:

e Dataeora

¢ Operazioni eseguite: sottrazione, addizione, moltiplicazione, divisione
¢ Titolo dello spettro campione

¢ Titolo dello spettro di riferimento

* Fattore

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm 132



4. Guide alle procedure

Advanced Spectral Math (Matematica spettrale avanzata)

Advanced Spectral Math (Matematica spettrale avanzata) offre maggiore flessibilita e potere della matematica spettrale
standard. Mentre la matematica spettrale standard supporta le operazioni di sottrazione, addizione, moltiplicazione e
divisione spettrali utilizzando un singolo spettro di riferimento, la matematica spettrale avanzata permette di costruire
equazioni personalizzate utilizzando fino a 10 spettri di riferimento e una gamma piu ampia di operazioni.

Per molte applicazioni, I'utilizzo delle funzioni di sottrazione, addizione, moltiplicazione e divisione standard in matematica
spettrale & semplice e sufficiente. Se I'analisi richiede un'equazione pit complessa, puo tuttavia essere necessario usare la
matematica spettrale avanzata.

Le due forme di matematica spettrale sono disponibili solo nell'interfaccia Desktop del software OMNIC Paradigm.

Quando si sceglie tra i due metodi, tenere in considerazione le seguenti differenze per decidere quale sia lo strumento
adatto:

e Standard Spectral Math (Matematica spettrale standard)

e Supporta solo le operazioni di sottrazione, addizione, moltiplicazione e divisione utilizzando un singolo spettro di
riferimento con un cursore per regolare il fattore

* Advanced Spectral Math (Matematica spettrale avanzata)

¢ Generatore di equazioni flessibile che utilizza le operazioni di sottrazione, addizione, moltiplicazione e divisione di
base oltre a derivate, esponenti e altro

¢ Puo includere fino a dieci diversi spettri di riferimento nell'equazione
Esecuzione della matematica spettrale avanzata
Quando si utilizza la matematica spettrale avanzata, si addizionano normalmente gli spettri che verranno utilizzati

nell'equazione, si costruisce l'equazione, si visualizzano in anteprima i risultati e infine si esegue la revisione del risultato
nella vista spettrale.

< Per eseguire la matematica spettrale avanzata
1. Nella vista spettrale, selezionare una misurazione da utilizzare nella matematica spettrale avanzata.

2. Aprire il menu Process (Elabora) e selezionare Advanced Spectral Math (Matematica spettrale avanzata). Viene
visualizzato il generatore di equazioni.
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Figura 4-1: La vista della matematica spettrale avanzata

3. Aggiungere spettri di riferimento da utilizzare nell'equazione.

Si possono aggiungere fino a 10 spettri e non &€ necessario utilizzare ogni spettro aperto. Si puo ritenere piu semplice

aggiungere prima gli spettri in modo che siano disponibili quando ci si concentra sull'equazione o si potrebbe preferire
aggiungerli solo se necessario.

a. Selezionare spettri di riferimento o spettri della libreria. Quando si aggiunge uno spettro, si apre automaticamente

una nuova scheda.

Se nell'equazione si utilizza uno spettro di una libreria commerciale (bloccata), non & possibile esportare il
risultato.

4. Costruire I'equazione.

a. Fare clic su un operatore per aggiungerlo all'equazione.

b. Aggiunto l'operatore, fare clic su uno degli spazi aperti per inserire uno spettro o un altro operatore.

Per aggiungere uno spettro, con lo spazio aperto selezionato, scegliere uno spettro e fare clic su Insert into
Equation (Inserisci nell'equazione).

Per aggiungere un operatore, farvi clic sopra. Se si dispone di uno spazio aperto selezionato, I'operatore
inserito in tale posizione. Se non ci sono spazi selezionati, il nuovo operatore & utilizzato con I'equazione corrente.

E anche possibile salvare I'equazione o caricarne una precedente.

Per salvare lI'equazione, fare su Save (Salva). L'equazione viene aggiunta all'elenco delle equazioni
disponibili.
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¢ Per caricare un'equazione precedente, aprire prima il numero corretto di spettri utilizzati nell'equazione. Ad
esempio, se I'equazione utilizzava 3 spettri (A, B e C), aprire almeno 3 spettri. Gli spettri aperti verranno
inseriti automaticamente nell'equazione nella loro posizione corrispondente ma € possibile modificare

I'equazione al bisogno o sostituire gli spettri.

c. Sel'equazione e considerata soddisfacente, fare clic su Calculate (Calcola) per vedere in anteprima il risultato.

5. Visualizzare in anteprima il risultato.

Figura 4-2: |l risultato & visualizzato in alto e gli spettri di riferimento in basso

L'anteprima del risultato visualizza lo spettro risultante dall'equazione e ogni spettro utilizzato nell'equazione. Il
risultato & mostrato nel riquadro superiore e gli spettri di riferimento in quello inferiore.

¢ Per maodificare lI'equazione, fare clic su Cancel (Annulla) per tornare alla schermata precedente.

¢ Per salvare i risultati dell'equazione, immettere un nome per lo spettro risultante o0 mantenere I'impostazione predefinita
e fare clic su Save (Salva).

6. Visualizzare il risultato nella vista spettrale.

Lo spettro risultante & elencato nel riquadro Results (Risultati). Gli spettri utilizzati nell'equazione sono mostrati nei
sottoriquadri sotto lo spettro risultante con un'etichetta che ne indica I'uso nell'equazione.
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Funzioni disponibili nella matematica spettrale avanzata

Funzione Descrizione

k Costante

?2+7? Addizione

?-? Sottrazione

?2*? Moltiplicazione

?17? Divisione

log(?) Logaritmo. Restituisce il logaritmo in base 10
exp(?) Restituisce il risultato della costante e (2,7182818) elevata alla potenza del valore specificato
sqrt(?) Radice quadrata del valore

deriv(?) Derivative (Derivata)

savderiv(?) Derivata Savitsky-Golay

norderiv(?) Derivata Norris

Rielaborazione degli spettri

| dati dell'interferogramma originali possono essere trasformati per lo spettro con le nuove impostazioni usando Reprocess
(Rielabora).

Nel confrontare il proprio spettro a un riferimento, si ottiene maggiore accuratezza se entrambi gli spettri sono stati elaborati
con le stesse impostazioni. Ad esempio, se lo spettro & stato acquisito con un intervallo piu esteso del riferimento o se ha
usato una tecnica di apodizzazione diversa, il confronto pud non essere accurato. La rielaborazione permette di trasformare
i dati originali in modo che corrispondano allo spettro di riferimento, determinando migliori risultati per le analisi di
correlazione, QCheck o di quantificazione.

Non & possibile rielaborare a una risoluzione piu fine di quella utilizzata originariamente. La rielaborazione puo trasformare i
dati ma non compilare quelli mai acquisiti.

In caso di rielaborazione di spettri multipli, le opzioni mostrano solo i valori da esse condivisi. Ad esempio, se uno spettro €
stato misurato a una risoluzione piu fine, € possibile selezionare solo la risoluzione condivisa inferiore per la rielaborazione.
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Questo & vero anche per l'intervallo. E possibile impostare i valori massimo e minimo per Truncate (Tronca) solo per

l'intervallo di sovrapposizione condiviso.

¢ Perrielaborare gli spettri
La rielaborazione & disponibile solo nella vista Desktop del software.

1. Nella vista Spectra (Spettri), selezionare uno o piu spettri.

2. Andare al menu Process (Elabora) e selezionare Reprocess (Rielabora). La finestra di dialogo Reprocess

(Rielabora) mostra le impostazioni usate per rielaborare ed eseguire un'anteprima dello spettro risultante. In caso di

rielaborazione di piu di uno spettro, I'anteprima mostra solo il primo spettro.

Reprocess
Resolution: 4.0 Final format Absorbance v
Apodization  Morton Beer Strong Phase correction Mertz v
Zero fill Two levels | | 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

Wavenumbers (cm-1)

Reprocessing 1 spectra

600

3. Modificare le impostazioni della rielaborazione. Per rielaborare lo spettro utilizzando uno spettro di background
diverso, selezionare Replace background spectrum (Sostituisci spettro di background) e selezionarne uno nuovo da

usare.

4. Fare clic su Apply (Applica) per rielaborare gli spettri.

E possibile annullare la rielaborazione visualizzando il riquadro History (Cronologia) e ripristinando uno stato precedente. In

caso di rielaborazione di piu di uno spettro, sara necessario ripristinare ogni singolo spettro singolarmente.
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Blank a region in your spectra (Lascia in bianco una regione nello spettro)

Cancellare dati da una regione dello spettro con lo strumento Blank Regions (Regioni in bianco) nel menu Process
(Elabora). E possibile lasciare in bianco anche delle regioni nei workflow con il riquadro Processing (Elaborazione).

Lo strumento Blank Regions (Regioni in bianco) & un ottimo sistema per eliminare dati rumorosi che interferirebbero con
I'analisi. Lasciare in bianco una regione aiuta ad esempio in queste situazioni:

¢ Lo spettro ha picchi totalmente assorbenti perché il campione & troppo spesso. Il rumore casuale nella parte alta di que-
sti picchi causera scarsi risultati durante la ricerca dello spettro in una libreria o quando si quantifica o si sottrae lo spet-
tro.

¢ Lo spettro include la regione al di sotto del cutoff di un rilevatore MCT (circa 700 numeri d'onda) o del cutoff di un cri-
stallo ATR. Queste regioni contengono solo rumore, non essendo presenti informazioni spettrali. Se non vengono
escluse, queste regioni interferiranno con le ricerche nella libreria e con I'elaborazione spettrale.

Regione lasciata in bianco

E possibile lasciare in bianco delle regioni su uno o pil spettri.

1. Selezionare gli spettri che hanno le regioni che si desidera lasciare in bianco. Tenere premuto CTRL e fare clic per sele-
zionare piu di uno spettro oppure premere CTRL + W per selezionare tutti gli spettri.

2. Andare al menu Process (Elabora) e selezionare Blank Regions (Regioni in Bianco). Se sono selezionate piu
regioni, vengono mostrate in una vista overlay.

3. Usare il selettore delle regioni per selezionare la regione da eliminare. Fare clic su Add Region (Aggiungi regione) per
eliminare piu di una regione, e fare clic su Apply (Applica) per lasciare in bianco le regioni.

Per annullare la modifica, vedere la cronologia degli spettri e tornare a uno stato precedente.
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Sostituire una regione con una retta

Con il comando Straight Line (Linea retta) € possibile sostituire una regione spettrale con punti di dati che formano una linea
retta. Come nel caso di Blank Region (Regione in bianco), questo comando € utile per rimuovere le caratteristiche
indesiderate dello spettro.

Differenza tra Blank Region (Regione in bianco) e Straight Line (Linea retta)

Straight Line (Linea retta) traccia una linea retta tra i punti adiacenti ai bordi della regione selezionata, mentre Blank Region
(Regione in bianco) elimina semplicemente i punti della regione selezionata. La modifica apportata allo spettro mediante
sostituzione di una regione con una retta puo non essere evidente a chi esamina lo spettro. D'altra parte, I'uso di Blank
Region (Regione in bianco) rende evidente che i dati originali sono stati rimossi da quella regione.

Nota: se si sostituisce una regione contenente picchi con una retta e poi si cerca lo spettro rispetto ad una libreria, il
confronto utilizza la regione della retta. Cio & diverso dalla ricerca in una libreria per identificare uno spettro la cui regione &
messa in bianco. In questo caso, la regione viene semplicemente ignorata.

Il comando Straight Line (Linea retta) &€ disponibile solo nella vista Desktop.
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¢ Per sostituire una regione spettrale con una retta

1. Nella vista Spectra (Spettri), andare su Process > Straight Line (Elabora > Linea retta).

2. Utilizzare il selettore per scegliere la regione da sostituire con una retta. Selezionare Add Region (Aggiungi regione)
per utilizzare Straight Line (Linea retta) su piu regioni.

3. Selezionare Apply (Applica).
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Una retta sostituisce la regione o le regioni.

Per annullare il comando Straight Line (Linea retta), visualizzare la cronologia degli spettri e tornare a uno stato precedente.

Applicazione della correzione Kramers-Kronig

La correzione Kramers-Kronig € utile per convertire uno spettro di riflettanza speculare in uno spettro di trasmissione piu
tipico. Lo spettro corretto utilizza unita di assorbanza ed € normalizzato a un valore massimo di 1 unita di assorbanza.

Gli spettri di riflettanza speculare sono spesso problematici per I'analisi poiché le loro posizioni dei picchi, rapporti di
intensita e pattern spettrali impediscono di utilizzarli nell'analisi quantitativa e nelle ricerche spettrali.

Questa correzione offre i migliori risultati quando le frequenze iniziali e finali dello spettro sono regioni piatte. E inoltre
necessario rimuovere il vapore acqueo e I'anidride carbonica spurgando lo spettrometro o utilizzando la soppressione
atmosferica. Se necessario, & anche possibile usare lo strumento Straight Line (Linea retta) per rimuovere queste
caratteristiche.

¢ Per applicare la correzione Kramers-Kronig

¢ Desktop

Dalla vista Spectra (Spettri), andare al menu Process (Elabora) e selezionare Apply Kramers-Kronig Correction
(Applica correzione Kramers-Kronig).

¢ Touchscreen

Nella vista Spectra (Spettri), aprire il menu principale e selezionare Spectral Corrections > Apply Kramers-Kronig
Correction (Correzioni spettrali > Applica correzione Kramers-Kronig).

Calcolo della media e della deviazione standard degli spettri

Per cercare la media o la deviazione standard degli spettri, usare lo strumento Statistical Spectra (Spettri statistici) nel
menu Process (Elabora).

Per ogni valore X dello spettro, &€ possibile cercare la media o la deviazione standard del valore Y. Questo crea un nuovo
spettro.

¢ Media: cerca la media aritmetica del valore Y per ogni punto dati. Se sono state eseguite diverse misurazioni di un
materiale campione, calcolare la media dello spettro per ridurre I'effetto delle variazioni della misurazione. La media
dello spettro € utile come spettro di riferimento dato che pud essere pil rappresentativo di un composto piuttosto che di
una singola misurazione.

¢ Deviazione standard: cerca la deviazione standard dei valori Y per ogni punto dati. Confrontando la varianza dei
picchi, sirileva I'eventuale introduzione di impurita durante un processo di produzione.

Utilizzare la deviazione standard anche per confrontare gli spettri di un campione standard misurato in tempi diversi.
Questo sistema ¢ utile per testare la ripetibilita della misurazione.

E possibile calcolare gli spettri statistici solo nella vista Desktop del software. Usare il riquadro Processing (Elaborazione)
per calcolare spettri statistici nei workflow.
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¢ Per calcolare spettri statistici
1. Dalla vista Spectral (Spettrale), selezionare 2 o piu spettri da usare nel calcolo.
2. Andare al menu Process (Elabora) e selezionare Statistical Spectra (Spettri statistici).

3. Selezionare il calcolo da eseguire € il formato dei dati da usare per il calcolo quindi selezionare Calculate (Calcola). Lo
spettro risultante viene aggiunto al riquadro Results (Risultati). E possibile vedere quali spettri sono stati utilizzati per
generare il nuovo spettro nelle informazioni sulla misurazione del nuovo spettro.

Riduzione del rumore mediante smoothing degli spettri

Usare Smooth (Smoothing) nel menu Process (Elabora) per rimuovere il rumore casuale e migliorare la forma dello spettro.
Lo smoothing usa l'algoritmo di Savitzky-Golay.

Sono disponibili due operazioni di smoothing:

¢ Smoothing automatico: uno smoothing automatico offre spesso un risultato soddisfacente ed & piu rapido rispetto
all'esecuzione manuale.

e Smoothing di Savitzky-Golay: impostare manualmente il numero di punti usati nell'algoritmo. Utilizzare piu punti
significa avere un grado piu alto di smoothing.

Queste immagini mostrano il risultato dell'applicazione a uno spettro rumoroso dello smoothing di Savitzky-Golay piu
aggressivo. Si tratta di una porzione dello spettro sulla quale viene eseguito uno zoom ravvicinato per mostrare piu
facilmente la differenza.

Spettro prima dello smoothing

Spettro dopo I'applicazione dello smoothing

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm 142



4. Guide alle procedure

Prestare attenzione durante lo smoothing degli spettri con picchi del campione reale, piu stretti, dato che vengono
sottoposte a smoothing anche queste caratteristiche. Lo smoothing degrada la risoluzione spettrale effettiva dei dati e pud
rimuovere (“levigare”) le caratteristiche spettrali piu piccole.

In generale, & preferibile misurare il campione con piu scansioni e una migliore risoluzione piuttosto che usare lo smoothing.

Lo smoothing viene applicato allo spettro correntemente selezionato e non ne crea uno nuovo risultante.

Interfaccia Desktop

< Per applicare lo smoothing automatico
1. Aprire lo spettro nella vista Spectra (Spettri).

2. Conlo spettro selezionato, andare a Process > Smooth Spectrum > Automatic (Elabora > Livella spettro >
Automatico).

L'applicazione dello smoothing viene eseguita in modo automatico. Visualizzare la cronologia delle misurazioni per
annullare lo smoothing.

Per applicare lo smoothing di Savitsky-Golay
1. Aprire lo spettro nella vista Spectra (Spettri).

2. Con lo spettro selezionato, andare a Process > Smooth Spectrum > Savitzky-Golay (Elabora > Livella spettro >
Savitzky-Golay).

3. Impostare il numero di punti di smoothing da usare nell'algoritmo di Savitzky-Golay.

¢ Il numero di punti di smoothing ¢ utilizzato per impostare la dimensione della finestra di spostamento usata
nell'algoritmo. L'uso di piu punti comporta uno smoothing maggiore.

4. Fare clic su Save (Salva).
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Interfaccia Touchscreen

% Per applicare lo smoothing automatico

1. Aprire lo spettro nella vista Spectra (Spettri).

2. Conlo spettro selezionato, andare a Spectral Smoothing > Automatic (Smoothing spettrale > Automatico).
L'applicazione dello smoothing viene eseguita in modo automatico. Visualizzare la cronologia delle misurazioni per
annullare lo smoothing.
< Per applicare lo smoothing di Savitsky-Golay

1. Aprire la misurazione.

2. Aprire il menu principale e selezionare Spectral Smoothing > Savitzy-Golay (Smoothing spettrale > Savitzy-Golay).

3. Impostare il numero di punti di smoothing da usare nell'algoritmo di Savitzky-Golay.

¢ |l numero di punti di smoothing é utilizzato per impostare la dimensione della finestra di spostamento usata
nell'algoritmo. L'uso di piu punti comporta uno smoothing maggiore.

4. Selezionare Save (Salva).

Normalizzazione della scala degli spettri

Usare Normalize (Normalizzazione) per cambiare la scala dell'asse delle Y degli spettri selezionati in una scala “normale”
nella quale i valori Y dei punti dati variano da 0 unita di assorbanza per il punto minimo a 1 unita di assorbanza per il picco
piu alto (per uno spettro simile all'assorbanza) o dal 10% al 100% di trasmittanza (per uno spettro simile alla trasmissione).
Queste scale normali sono tipiche degli spettri nelle librerie spettrali commerciali.

Dopo la normalizzazione della scala di uno spettro, non & possibile usarlo per un'analisi quantitativa a meno che non si
conosca il fattore di scala e si regolino di conseguenza i risultati quantitativi.

Interfaccia Desktop

Per normalizzare la scala nell'interfaccia Desktop, dalla vista Spectra (Spettri), andare a Process > Normalize (Elabora >
Normalizza).

Interfaccia Touchscreen

Per normalizzare la scala nell'interfaccia Touchscreen, dalla vista Spectra (Spettri), aprire il menu principale e selezionare
Spectral Corrections > Normalize Scale (Correzioni spettrali > Normalizza scala).

Visualizzazione degli interferogrammi

Utilizzare Retrieve Interferograms (Recupera interferogrammi) per visualizzare i dati originali di uno spettro, compresi gl
interferogrammi utilizzati per il background e per il campione. Se si riscontra un problema con i dati trasformati, € possibile
identificarlo esaminando l'interferogramma. Ad esempio, un'onda sinusoidale nella linea di base di uno spettro indica
solitamente un "doppio passaggio" del fascio infrarosso attraverso il campione. L'interferogramma corrispondente mostrera
spesso uno "spike" sul lato dei dati.
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¢ Perrecuperare gli interferogrammi
Solo visualizzazione desktop
1. Nella vista Spectra (Spettri), selezionare uno spettro.

2. Andare al menu Process (Elabora) e selezionare Retrieve Interferograms (Recupera interferogrammi). | due
interferogrammi vengono aggiunti alla vista Spectra (Spettri).

4.2.3 Analisi dei dati

Utilizzare gli strumenti di analisi nel software OMNIC Paradigm per identificare campioni sconosciuti e verificare i
componenti del campione.

Find Peaks (Trova picchi)

Usare Find Peaks (Trova picchi) nel menu Identify (Identifica) per identificare le posizioni dei picchi in uno spettro. Il
comando trova i picchi nella regione spettrale visualizzata o nella regione selezionata, se esiste.

Il comando cerca i picchi con valori Y superiori a una soglia e li contrassegna con i rispettivi valori X.
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¢ Pertrovare i picchi
1. Nella vista Spectra (Spettri), selezionare uno spettro.

2. Andare al menu Identify (Identifica) e selezionare Find Peaks (Trova picchi). E anche possibile utilizzare la
scorciatoia da tastiera CTRL+K. Si apre la vista Find Peaks (Trova picchi).

3. Regolare la regione, la soglia € la sensibilita in base alle proprie esigenze. Il display mostra i picchi trovati con le
impostazioni correnti. E possibile aggiungere regioni multiple o includere I'intero intervallo.

4. Fare clic su Save (Salva). | picchi vengono annotati sullo spettro ed & ora possibile creare un report Peak Results
(Risultati picco), che include tutte le posizioni dei picchi trovati.

Tabella 4-1: Impostazioni di Find Peaks (Trova picchi)

Impostazione Descrizione
Region (Regione) Indica la regione nella quale lo strumento trovera i picchi.

Lo strumento Find Peaks (Trova picchi) identifica i picchi che si trovano al di sopra di questo limite dell'asse
Y.

Threshold
(Soglia) Se il formato dell'asse Y dello spettro produce picchi rivolti verso il basso, verranno trovati i picchi che si

estendono al di sotto della soglia. Ad esempio, se il valore di soglia € 0,5, i picchi nella regione spettrale
selezionata il cui valore Y &€ maggiore o uguale a 0,5 verranno trovati e contrassegnati.
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Impostazione Descrizione

La sensibilita determina la prontezza con cui Find Peaks (Trova picchi) trova spalle sui picchi e picchi piccoli
nella linea di base. A differenza del valore di soglia, che si limita a specificare il valore Y al di sopra del quale
vengono trovati i picchi, la sensibilita considera la dimensione relativa delle caratteristiche spettrali adiacenti.

Se si utilizza un'impostazione di sensibilita bassa, una spalla viene trattata come parte del picco piu grande e
Sensitivity un picco piccolo viene trattato come parte del rumore nella linea di base; nessuna delle due caratteristiche
(Sensibilita) verra trovata. Con un'impostazione di sensibilita piu elevata, la spalla e il picco piccolo vengono individuati e
contrassegnati come picchi.

Se la sensibilita & troppo elevata, oltre alle caratteristiche utili verranno individuati anche il rumore e altre
caratteristiche non importanti al di sopra della soglia. Utilizzare una combinazione delle impostazioni di
soglia e sensibilita che consenta di trovare solo le caratteristiche spettrali di interesse.

Identificazione di campioni e miscele

Nel software OMNIC Paradigm, € possibile identificare campioni e miscele utilizzando ricerche di correlazione e
multicomponente. In questi tipi di analisi, lo spettro del campione € confrontato con gli spettri archiviati nelle librerie e il
software cerca le migliori corrispondenze. In una ricerca di correlazione, ogni risultato &€ un composto singolo mentre in una
ricerca multicomponente ogni risultato mostra diversi composti che contribuiscono allo spettro composito complessivo.

Identificazione di campioni e miscele

Per identificare campioni e miscele, misurare il campione come di consueto. Nella vista Spectra (Spettri), andare al menu
Identify (Identifica) e selezionare o una ricerca di correlazione per cercare una singola corrispondenza o una ricerca
multicomponente per identificare le corrispondenze dei compositi e i rispettivi composti contribuenti.

Configurazione della ricerca

Configurare le impostazioni per una ricerca di correlazione e una ricerca multicomponente utilizzando Search Setup
(Configurazione ricerca). Queste impostazioni vengono utilizzate automaticamente quando si seleziona Correlation Search
(Ricerca correlazione) o Multi-component Search (Ricerca multicomponente) dal menu Identify (Identifica) nell'interfaccia
desktop o dal menu principale nell'interfaccia touchscreen.

Utilizzando l'interfaccia desktop, & possibile anche utilizzare Search Setup (Configurazione ricerca) per specificare
l'ubicazione di librerie aggiuntive sul sistema. Per ulteriori dettagli, vedere “Aggiunta di ubicazioni libreria”.

Impostazioni di una ricerca di correlazione

Una ricerca di correlazione confronta la misurazione con composti contenuti nelle librerie e restituisce le migliori
corrispondenze. | risultati includono il valore di corrispondenza per ogni composto con un valore compreso tra 0 e 100, dove
100 indica una corrispondenza perfetta.
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Figura 4-1: Impostazioni di una ricerca di correlazione

Correlation Search | Multi-Component 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)

Impostazione Descrizione

Selezionare per avere risultati di ricerca corrispondenti a quelli delle applicazioni
OMNIC legacy.
L'algoritmo migliorato utilizzato nel software OMNIC Paradigm ridimensiona i picchi

Match historical search results (Risultati della
grandi per ridurre gli effetti indotti da spettri totalmente assorbenti.

ricerca cronologia corrispondenze)

Selezionare solo se si stanno confrontando misurazioni nuove con dati piu vecchi
raccolti utilizzando il software OMNIC legacy.

Limitare il numero dei risultati di ricerca. Ad esempio, con un massimo di 5, la ricerca
Maximum spectra in search results (Spettro restituira solo le 5 migliori corrispondenze.

massimo nei risultati della ricerca)
E possibile immettere un valore compreso tra 1 e 20.

Show compounds with match values above _  Impostare una soglia per la quale vengono restituite corrispondenze dalla ricerca. Ad
(Mostra composto con valori di cor- esempio, con un valore di 60, la ricerca di correlazione restituira solo corrispondenze
rispondenza al di sopra di ) con un valore di corrispondenza sopra 60.

Selezionare per cercare in tutte le librerie. Cancellare la selezione per specificare solo

Search all libraries (Cerca in tutte le librerie) L o . )
librerie specifiche da utilizzare per la ricerca.
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Impostazione Descrizione

Selezionare per usare il range spettrale completo per la ricerca. Cancellare la
selezione per specificare uno o piu range limitati per la ricerca.

Use full spectral range (Usa range spettrale
completo) E possibile utilizzare regioni multiple per escludere un'altra regione dalla ricerca. Ad

esempio, includere una regione su un lato di un picco totalmente assorbente per
escluderlo dalla ricerca.

Risultati di una ricerca di correlazione

| risultati della ricerca di correlazione vengono mostrati nel riquadro dei risultati, ordinati per valore di corrispondenza.

A Il riquadro dei risultati visualizza lo spettro originale e i risultati della ricerca di correlazione. | risul-
tati sono annidati sotto lo spettro cercato.

B Il valore di corrispondenza rappresenta il grado di somiglianza con lo spettro originale; una cor-
rispondenza pari a 100 indica una corrispondenza perfetta.

C Passare il mouse sulla freccia grigia per visualizzare ulteriori dettagli sulla corrispondenza, com-
presa la libreria in cui & stata trovata la corrispondenza e la posizione all'interno della libreria.
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Impostazioni di una ricerca multicomponente
Utilizzare una ricerca multicomponente per identificare i componenti costitutivi del campione.
Figura 4-2: Impostazioni di una ricerca multicomponente

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)

Impostazione Descrizione

Maximum number of search results
(Numero massimo di risultati della Limitare il numero di risultati della ricerca dei composti.
ricerca)

Number of components (Numero di

) Impostare il numero di componenti da restituire per ogni composito.
componenti)

Search all libraries (Cerca in tutte le Selezionare per cercare in tutte le librerie. Cancellare la selezione per specificare solo librerie
librerie) specifiche da utilizzare per la ricerca.

Selezionare per usare il range spettrale completo per la ricerca. Cancellare la selezione per
specificare uno o piu range limitati per la ricerca.

Use full spectral range (Usa range
spettrale completo) E possibile utilizzare regioni multiple per escludere un'altra regione dalla ricerca. Ad esempio,

includere una regione su un lato di un picco totalmente assorbente per escluderlo dalla
ricerca.
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Risultati di una ricerca multicomponente

| risultati della ricerca di correlazione vengono mostrati nel riquadro dei risultati, ordinati per valore di corrispondenza.

A Lo spettro del campione e lo spettro del composito
B Spettri dei composti nel composito
C Lo spettro del composito € una combinazione degli spettri dei componenti. Il valore di cor-

rispondenza del composito mostra il livello di corrispondenza generale e indica il grado di cor-
rispondenza dello spettro del composito rispetto al campione, dove 100 indica una
corrispondenza perfetta.
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Gli spettri dei componenti sono annidati sotto al composito di cui fanno parte.

1l valore cumulativo mostra come ogni componente contribuisce al valore di corrispondenza del
composito complessivo. Il valore cumulativo per il primo componente ne mostra il contributo alla
corrispondenza complessiva e il contributo di ogni componente aggiuntivo si aggiunge al valore di
corrispondenza complessivo. Si consideri, ad esempio, un composito con un valore di
corrispondenza di 80, incluso un composto con un cumulativo di 70 e un composto con un
cumulativo di 80. In questo caso, il primo composto contribuisce 70 al valore di corrispondenza e
il secondo composto contribuisce ancora 10 al valore di corrispondenza.

Il valore percentuale del composito indica la quantita di composto di riferimento nel composito.
Ad esempio, un valore del composito del 55% indica che il componente contribuisce il 55% allo
spettro composito totale. La somma dei valori percentuali dei compositi € sempre 100%. Si noti
che il valore percentuale del composito mostra il contributo del composto al composito, noniil
campione effettivo. In altri termini, un valore del composito del 55% per un componente trovato
non indica necessariamente che la miscela del campione contiene il 55% di tale componente.

Passare il mouse sopra la freccia grigia per vedere i dettagli di ogni composto.

Verifica del campione con QCheck

In un'analisi QCheck, il campione € messo a confronto con uno spettro di riferimento noto e il software fornisce un valore di

corrispondenza oltre a un risultato superato o non superato. QCheck & ideale per verificare rapidamente che il campione
corrisponda allo standard interno.

Per una procedura piu dettagliata sull'uso di QCheck, vedere “Verifica della composizione del campione con QCheck”.

Verifica dei campioni con QCheck

Per eseguire un'analisi QCheck, misurare il campione come di consueto. Quindi nella vista Spectra (Spettri), andare al
menu ldentify (Identifica) e selezionare QCheck.

QCheck Setup (Configurazione di QCheck)

Utilizzare QCheck Setup (Configurazione di Qcheck) per configurare I'analisi di QCheck. Le impostazioni di QCheck salvate

verranno utilizzate automaticamente quando si seleziona QCheck come tipo di analisi prima di misurare un campione o
quando si seleziona QCheck dal menu Identify (Identifica).

Per maggiori informazioni sull'uso di QCheck, vedere “Verifica della composizione del campione con QCheck”.
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Figura 4-1: Schermata di configurazione QCheck

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

Impostazione Descrizione

Selezionare una sensibilita alta per ottenere risultati pit esatti tra un campione molto simile al
riferimento. Si consiglia di deselezionare una sensibilita alta se si misurano campioni con una certa
variazione naturale.

High Sensitivity (Alta
sensibilita)

Impostare una soglia per un risultato superato o non superato. Immettere un numero intero compreso tra

0e 100.
Pass/fail threshold (Soglia

passa/non passa) Un valore di correlazione di 100 indica una perfetta corrispondenza.

Deselezionando questa opzione, tutti i risultati mostrano il valore Pass (Passa).

Maximum spectra in

QCheck results (Spettri Imposta il numero di risultati mostrato nel pannello dei risultati. Se ad esempio si imposta il valore su 2,
massimi nei risultati di nel pannello dei risultati verranno mostrati solo i due risultati migliori.
QCheck)

Selezionare per scegliere un riferimento durante la misurazione. Deselezionare per specificare
preventivamente uno o piu spettri di riferimento. Se si prevede di confrontare diversi campioni agli stessi
riferimenti, conviene impostarli preventivamente per evitare di dover selezionare sempre lo stesso

Prompt for reference e ) o )
riferimento ogni volta che si misura un campione.

(Prompt per riferimento)

Per usare un composto da una libreria come riferimento, estrarlo prima in modo che sia disponibile nel
database.
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Impostazione Descrizione

Blank diamond ATR region

(2.200-1.955) (Regione Selezionare per escludere i dati nella regione dei numeri d'onda tra 2.200 e 1.955 dove i cristalli ATR di
ATR diamante in bianco diamante assorbono la radiazione.

(2.200-1.955))

Blank CO2 region (2.390-
2.240) (Regione CO2in
bianco (2.390-2.240))

Selezionare per escludere i dati nella regione dei numeri d'onda tra 2.390 e 2.240, dove l'anidride
carbonica assorbe la radiazione.

Selezionare per usare il range completo nell'analisi.
Use full spectral range (Usa P 9 P

range spettrale completo) Deselezionare per specificare solo un range limitato da usare per I'analisi.

Identificazione dei contaminanti

Se si ha una sostanza nota e si desidera controllare eventuali altri materiali imprevisti, usare Contaminant Analysis (Analisi
contaminanti). Contaminant Analysis (Analisi contaminanti) confronta uno spettro di riferimento del materiale noto con lo
spettro effettivo e identifica potenziali contaminanti. A differenza di QCheck, che confronta lo spettro con un singolo spettro
di riferimento e riporta un valore di corrispondenza e un risultato superato o non superato, I'analisi dei contaminanti
identifica possibili contaminanti presenti nel campione.

| risultati dell'analisi dei contaminanti mostrano quali contaminanti possono essere presenti e approssimativamente in quale
quantita.

Impostazione e uso di Contaminant Analysis (Analisi contaminanti)

Contaminant Analysis (Analisi contaminanti) € disponibile in entrambe le interfacce Desktop e Touchscreen.

Contaminant Analysis (Analisi contaminanti) nell'interfaccia Desktop

% Per usare I'analisi dei contaminanti

1. Assegnare uno spettro di riferimento in Search Setup (Configurazione ricerca).
a. Andare a ldentify > Search Setup (Identifica > Configurazione ricerca).
b. Selezionare la scheda Contaminant Analysis Search (Ricerca dell'analisi dei contaminanti).
c. Selezionare uno spettro di riferimento. Questo € lo spettro del materiale noto.
d. Eseguire la revisione delle altre impostazioni.

2. Fare clic su Save (Salva).

3. Nella vista Spectra (Spettri), selezionare lo spettro da analizzare.

4. Andare a ldentify > Search > Contaminant Analysis (Identifica > Cerca > Analisi contaminanti).

Dopo breve tempo, la vista degli spettri mostra i risultati dell'analisi.
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Contaminant Analysis (Analisi contaminanti) nell'interfaccia Touchscreen

< Per usare l'analisi dei contaminanti
1. Assegnare uno spettro di riferimento in Search Setup (Configurazione ricerca).

a. Aprire il menu principale e selezionare Search Setup (Configurazione ricerca).
b. Selezionare la scheda Contaminant Analysis Search (Ricerca dell'analisi dei contaminanti).
c. Selezionare uno spettro di riferimento. Questo € lo spettro del materiale noto.
d. Eseguire la revisione delle altre impostazioni.

2. Selezionare Save (Salva).

3. Nella vista Spectra (Spettri), selezionare lo spettro.

4. Aprire il menu principale e selezionare Search > Contaminant Analysis (Cerca > Analisi contaminanti).

Dopo breve tempo, la vista degli spettri mostra i risultati dell'analisi.

Impostazioni di Contaminant Analysis (Analisi contaminanti)

Impostazione Descrizione
Max number of results

(Numero massimo di

risultati)

Impostare il numero di risultati del composito da restituire. Ad esempio, se si impostano 2 risultati,
I'analisi dei contaminanti mostrera 2 possibili composti ordinati in base al valore di corrispondenza.

Number of contaminants Impostare il numero di composti in ogni composito. Ad esempio, con 3 contaminanti, nei risultati,

(Numero di contaminanti)

Search all libraries
(Cerca in tutte le librerie)

Select reference source
(Seleziona origine
riferimento)

Select reference
(Seleziona riferimento)

Use full spectral range
(Usa range spettrale
completo)

ogni spettro composito includera 3 possibili contaminanti.

Selezionare quali librerie usare nella ricerca. L'utilizzo di un minor numero di librerie velocizza
I'analisi.

Indicare se lo spettro di riferimento si trova in una libreria 0 € una misurazione autonoma nel
database.

Il componente noto. Nei risultati dell'analisi dei contaminanti, ogni composito includera il composto
noto e i contaminanti sospetti.

Limitare I'intervallo o I'uso dello spettro completo nell'analisi.

Interpretazione dei risultati

Come altre analisi di ricerca, i risultati di Contaminant Analysis (Analisi contaminanti) sono visualizzati nella vista Spectra
(Spettri). Il riquadro Results (Risultati) elenca ogni composito e i potenziali contaminanti.
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Funzione

Descrizione

Lo spettro del campione e lo spettro del composito

Spettri dei composti nel composito, incluso il composto noto
Mostrare o nascondere i dettagli del composito

Il valore di corrispondenza del composito mostra il livello di corrispondenza dello spettro del composito al
campione, dove 100 indica una corrispondenza perfetta.

Passare il mouse sopra la freccia grigia per vedere i dettagli di ogni composto.

| dettagli di ogni composto includono:

Compound name
(Nome del
composto)

Cumulative
(Cumulativo)

I nome del composto

Il valore cumulativo mostra come ogni componente contribuisce al valore di corrispondenza del composito
complessivo. Il valore cumulativo per il primo componente ne mostra il contributo alla corrispondenza
complessiva e il contributo di ogni componente aggiuntivo si aggiunge al valore di corrispondenza
complessivo.

Si consideri, ad esempio, un composito con un valore di corrispondenza di 80, incluso un composto con un
cumulativo di 70 e un composto con un cumulativo di 80.

In questo caso, il primo composto contribuisce 70 al valore di corrispondenza e il secondo composto
contribuisce ancora 10 al valore di corrispondenza.
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Il valore percentuale del composito indica la quantita di composto di riferimento nel composito. Ad esempio,
un valore del composito del 55% indica che il componente contribuisce il 55% allo spettro composito totale.

Composite % La somma dei valori percentuali dei compositi € sempre 100%.

H 0y
(Composito %) Si noti che il valore percentuale del composito mostra il contributo del composto al composito, non il

campione effettivo. In altri termini, un valore del composito del 55% per un componente trovato non indica
necessariamente che la miscela del campione contiene il 55% di tale componente.

Library name L R .
i ] I nome della libreria nella quale & stato trovato il composto
(Nome libreria)
Index number . . .
o La posizione del composto nella libreria
(Numero indice)
Regions searched

L. Le regioni spettrali usate nella ricerca nella libreria
(Regioni cercate)

4.2 .4 Create Reports (Crea relazioni)

Generare report dal modello per salvare e condividere rapidamente i dati come file Microsoft Word, PowerPoint o Excel. In
alternativa, esportare spettri, workflow e impostazioni da condividere con i colleghi.

Creazione e condivisione dei report ed esportazione dei dati

Generare report dai modelli per salvare o condividere rapidamente i dati come file Microsoft™ Word™, PowerPoint™ o
Excel™ o esportare spettri, workflow o impostazioni.
¢ Per creare un report dall'interfaccia desktop

1. Dalla vista Spectra (Spettri), selezionare File > Create Report (File > Crea report).

2. Immettere un titolo per il report e selezionare un'opzione per formato e modello. L'anteprima si aggiorna per adattarsi
alle selezioni.

Se si seleziona Save as your format (Salva come formato), i dati del report vengono salvati nel database.

3. Per configurare il modello, fare clic su Options (Opzioni) e selezionare elementi da includere. Fare clic su OK per
salvare la selezione.
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4. Fareclic su Create (Crea).

¢ Per creare un report dall'interfaccia touchscreen
1. Dalla vista spettrale, aprire il menu e selezionare Create Report (Crea report).

2. Immettere un titolo per il report, selezionare una directory in cui salvarlo, scegliere un formato e infine selezionare un
modello. L'anteprima si aggiorna per adattarsi al formato e al modello selezionati.

Se si seleziona Save as your format (Salva come formato), i dati del report vengono salvati nel database.

3. Per configurare il modello, toccare Options (Opzioni) e selezionare le voci da includere. Toccare OK per salvare la
selezione.
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4. Toccare Create (Crea).
Esportazione di impostazioni, spettri o workflow

Usare il software OMNIC Paradigm per desktop per esportare impostazioni e workflow. Esportare gli spettri in modalita
desktop o touchscreen.

P
&

Per esportare impostazioni

1. Selezionare le impostazioni che si desidera esportare dall'elenco Settings (Impostazioni).
2. Selezionare Acquire Data > Export Settings (Acquisisci dati > Esporta impostazioni).
3. Denominare il file delle impostazioni e fare clic su Save (Salva).

Le impostazioni sono salvate con I'estensione file .expx. Questi file delle impostazioni archiviano le impostazioni delle
misurazioni ma non le impostazioni Search (Cerca), QCheck, o Quantification (Quantificazione). | file delle
impostazioni con estensione .expx hon sono compatibili con versioni precedenti del software OMNIC.

P
&

Per esportare workflow

¢ Se si utilizza l'interfaccia desktop

a. Nelriquadro Workflows fare clic con il pulsante destro del mouse sul workflow che si desidera esportare e sele-
zionare Export (Esporta) dal menu.
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b. Denominare il file del workflow e fare clic su Save (Salva).
c. |file del workflow sono salvati con estensione .rwfl.
¢ Se si utilizza l'interfaccia touchscreen

a. Nella scheda Workflows selezionare il workflow che si desidera esportare e selezionare il menu che mostra piu
opzioni.

b. Selezionare Export (Esporta).
c. Denominare il file del workflow e toccare Save (Salva).

d. Ifile del workflow sono salvati con estensione .rwfl.

¢ Per esportare misurazioni
¢ Se si utilizza l'interfaccia desktop

a. Nelriquadro Measurements (Misurazioni), fare clic con il pulsante destro del mouse sullo spettro che si desidera
esportare e selezionare Export (Esporta).

b. Denominare il file dello spettro e fare clic su Save (Salva). Gli spettri sono salvati con estensione file .spa.
¢ Se si utilizza l'interfaccia touchscreen

a. Dalla schermata iniziale, selezionare la scheda Measurements (Misurazioni).

b. Aprire il menu che mostra maggiori opzioni[ * ]e selezionare Export (Esporta).

c. Toccare Save (Salva). Gli spettri sono salvati con estensione file .spa.

Creazione di un report Historical Spectrum (Spettro storico)

Un report Historical Spectrum (Spettro storico) include informazioni dettagliate su come una misurazione cambia nel tempo
mentre si eseguono I'elaborazione e I'analisi. Il report visualizza lo spettro in ogni fase della cronologia.

La creazione di un report della cronologia della misurazione & simile alla creazione di altri report ma richiede prima
I'apertura della vista Historical Data (Dati storici). Il modello Historical Spectrum (Spettro storico) non € disponibile se si
apre Create Report (Crea report) dalla vista spettrale normale.
¢ Per creare un report del modello Historical Spectrum (Spettro storico)

1. Dall'interfaccia desktop aprire una misurazione nella vista spettrale.

2. Spostarsi nella scheda della cronologia della misurazione.

3. Fareclic con il pulsante destro del mouse su una voce nella cronologia e selezionare Measurement History
(Cronologia misurazione).
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4. Aprire il menu File e selezionare Create Report (Crea report).

Nella finestra di dialogo Create Report (Crea report), immettere un titolo per il report, selezionare un formato e
modificare le opzioni del modello. Sono disponibili solo i formati Print (Stampa) e Save (Salva) per i report dei modelli
Historical Spectrum (Spettro storico).

6. Fare clic su Create (Crea).

Aggiunta di etichette e annotazioni agli spettri

Utilizzare gli strumenti di annotazione per aggiungere etichette personalizzate o per evidenziare le caratteristiche di uno
spettro. Le annotazioni sono ideali per aggiungere ulteriori informazioni ai report quando si presentano o si condividono i
dati.

E possibile creare annotazioni solo nell'interfaccia Desktop.

< Per aggiungere annotazioni dei picchi a uno spettro

1. Nella vista spettrale, selezionare uno spettro.

2. Fare clic con il pulsante destro sul riquadro spettrale, selezionare Display Tools (Visualizza strumenti) e selezionare
Peak Area (Area di picco) o Peak Height (Altezza picco).
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3. Regolare le impostazioni per gli strumenti dei picchi e fare clic su Save (Salva).
4. Per spostare I'annotazione, fare clic e trascinare il testo.

Non ¢ possibile modificare o eliminare le annotazioni dell'altezza e dell'area del picco utilizzando il menu di scelta
rapida. Per rimuoverle, utilizzare la cronologia per tornare a una fase di elaborazione precedente.

03
&

Per aggiungere etichette e annotazioni personalizzate a uno spettro
1. Nella vista spettrale, selezionare uno spettro.

2. Fareclic con il pulsante destro sul riquadro spettrale, selezionare Annotation Tools (Strumenti annotazione) quindi
un'opzione di annotazione.
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| Annotation Tools 2 Add Ellipse
Add Rectangle

Add Free Standing Text
Attach Text To Spectrum

3. Per spostare I'annotazione, fare clic e trascinare il testo oppure, per un'ellissi o un rettangolo, fare clic e trascinare la
parte superiore della forma.

§

Fare clic con il pulsante destro su un'annotazione per richiamare ulteriori opzioni per la personalizzazione.

Edit
Color
Font

Rotate 3 | Haorizontal

Send to Back Vertical

Send to Front

Delete
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4.3 Analisi Time Series (Serie temporale)

4.3.1 Comprensione di un'analisi Time Series (Serie tem-
porale)

Questo argomento offre una panoramica di concetti importanti correlati alle analisi Time Series (Serie temporale). Quando
disponibili, utilizzare i link per trovare informazioni piu dettagliate sull'uso di funzioni specifiche e procedure consigliate.

4.3.2 Informazioni sulle analisi Time Series (Serie temporale)

L'analisi Time Series (Serie temporale) € utile per esplorare in che modo le misurazioni del campione cambiano nel tempo.
Per esempio, & possibile usare un'analisi Time Series (Serie temporale) per esplorare in che modo evolve un campione
durante un esperimento TGA-IR o GC-IR, oppure & possibile aprire una raccolta di misurazioni standard per vedere se le
misurazioni restano coerenti in una data settimana o in un dato mese, avvisando nei momenti in cui le misurazioni variano.

E inoltre possibile creare un'analisi Time Series (Serie temporale) da una serie di misurazioni ripetute acquisite durante un
workflow. Per esempio, € possibile utilizzare un riquadro Repeat (Ripeti) e un riquadro Delay (Ritardo) per misurare lo
stesso campione ripetutamente per una data durata, per esempio per prendere una misurazione ogni 60 secondi per
un'ora. Successivamente, & possibile aprire le misurazioni in un'analisi Time Series (Serie temporale) per esplorare in che
modo il campione € cambiato per la durata del workflow.

L'analisi Time Series (Serie temporale) € ancora in fase di sviluppo € nelle versioni future saranno disponibili piu funzioni.
Attualmente, & possibile convertire le misurazioni standard e le misurazioni da un workflow a un'analisi Time Series (Serie
temporale), ma non & ancora possibile raccogliere dati direttamente come misurazione basata sul tempo.

Suggerimento Usare i tag per organizzare le proprie misurazioni e per renderle piu facili da convertire in un'analisi Time
Series (Serie temporale) in un secondo momento. | workflow possono utilizzare il riquadro Tag per contrassegnare
automaticamente tutte le misurazioni, e le singole misurazioni possono applicare un tag durante la raccolta dei dati
utilizzando l'impostazione Tag sul pannello comandi.

Principali concetti e termini

¢ Time Series (Serie temporale): un'analisi Time Series (Serie temporale) € composta da una serie di 4 o piu
misurazioni raggruppate lungo un periodo di tempo.

¢ Vedere “Creazione di un'analisi Time Series (Serie temporale)” per istruzioni su come convertire le misurazioni in
un'analisi Time Series (Serie temporale).

* Profile (Profilo): un profilo € la rappresentazione dei dati della serie e si utilizza per mostrare le variazioni dei dati nel
tempo. Ogni profilo mostra un aspetto diverso dei dati di misurazione, ad esempio come cambia un'altezza di picco o
I'area di picco.
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¢ Vedere “Tipi di profilo” per una descrizione di ciascun profilo.

* Vedere “Creazione e utilizzo dei profili” per istruzioni su come applicare, salvare e modificare profili.

« History (Cronologia): in un'analisi Time Series (Serie temporale), la cronologia include tutte le operazioni di
elaborazione e di conversione della visualizzazione. E possibile utilizzare la cronologia per vedere quali operazioni di
elaborazione sono state applicate ai dati e per rimuovere operazioni specifiche.

* Vedere “Elaborazione dei dati Time Series (Serie temporale)” per istruzioni sull'applicazione e la rimozione delle

operazioni di elaborazione

Panoramica della finestra Time Series (Serie temporale)

Quando si aprono le misurazioni in Time Series (Serie temporale), la finestra di analisi si apre e visualizza i dati.

A Nome profilo

B Vista profilo

C Mirino

D Sequenza
temporale

I nome del profilo visualizzato.

La vista profilo mostra la curva profilo di tutti i profili salvati in quel momento. Fare clic con il
pulsante destro per cambiare le unita dell'asse x.

Il mirino mostra la posizione del profilo selezionata in quel momento. Lo spettro corrisponde alla
posizione selezionata e i valori X e Y sono visualizzati nell'angolo in basso a sinistra dello
schermo.

Usare la sequenza temporale per scorrere le misurazioni. Il riquadro dello spettro mostra lo spettro
sul punto corrente della sequenza temporale.

Con la sequenza temporale selezionata, utilizzare i tasti freccia sinistra e destra per passare agli
spettri precedenti e successivi.

Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guide alle procedure

E Spectrum pane
(Riquadro dello
spettro)

F Schede della

misura, del profilo e
della cronologia

G Schede Profile type
(Tipo profilo)

H Impostazioni del
profilo

Azioni sul profilo

Il riguadro dello spettro mostra lo spettro sul punto corrente selezionato della cronologia di cui
sopra.

Le schede Measure (Misura), Profile (Profilo) e History (Cronologia)

« Scheda Measure (Misura): misura le informazioni sull'analisi Time Series (Serie temporale).
« Scheda Profile (Profilo): usare la scheda del profilo per creare, modificare e applicare profili.

« Scheda History (Cronologia): la scheda History (Cronologia) mostra tutte le operazioni di
elaborazione e le conversioni di visualizzazione che sono state applicate ai dati.

Usare le schede del tipo di profilo per passare dai propri profili preferiti ai propri profili Time Series
(Serie temporale).

« Profili Time Series (Serie temporale): questi profili sono esclusivi per queste analisi Time
Series (Serie temporale). Non possono essere riutilizzati con altre analisi senza ricrearli in
maniera indipendente.

« Favorites (Preferiti): questi profili sono condivisi con tutte le analisi Time Series (Serie
temporale) e possono essere riutilizzati tutte le volte che si crea un'analisi Time Series (Serie
temporale).

L'area delle impostazioni visualizza le impostazioni correnti per il profilo selezionato. Usare
quest'area per modificare il profilo.

Quando si modifica o si crea un profilo, & possibile visualizzarlo in anteprima o salvarlo. Dopo aver
salvato un profilo, & possibile aggiungerlo ai profili Favorites (Preferiti) o ai propri singoli profili
Time Series (Serie temporale).

« Preview (Anteprima): aggiorna I'anteprima del profilo per mostrare la curva del profilo usando
le impostazioni correnti.

« Save (Salva): salva il profilo con le impostazioni correnti.

4.3.3 Acquisizione dei dati di una serie temporale

Con un'analisi Time Series (Serie temporale) € possibile misurare una serie di dati per identificare e analizzare i
cambiamenti nel tempo, ad esempio in un'analisi TGA o GC.

Preparazione per l'acquisizione dei dati

Prima di misurare i dati di una serie temporale, eseguire la revisione e modificare le impostazioni delle proprie misurazioni.

Thermo Scientific
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¢ Per visualizzare e modificare le impostazioni per un'analisi Time Series (Serie temporale)

1. Impostare Analysis type (Tipo analisi) su Time Series (Serie temporale).

2. Selezionare More (Altro) per visualizzare tutte le impostazioni aggiuntive specifiche per I'analisi Time Series (Serie
temporale).

Tabella 4-1: Tabella 1 Impostazione delle misurazioni per Time Series (Serie temporale)

Impostazione Descrizione

Selezionare questa opzione se si utilizza un cavo di avvio remoto per attivare
Start from external trigger automaticamente I'acquisizione dei dati Time Series (Serie temporale).
(Avvio da attivazione esterna)
Per ulteriori dettagli, consultare la documentazione dello spettrometro o di altri accessori.

Set measurement duration
(Imposta durata della
misurazione)

Impostare la durata della misurazione. La misurazione si interrompe automaticamente dopo il
tempo impostato, ma & possibile interromperla prima se lo si desidera.

Stop measurement manually
(Arresto manuale della Continua la misurazione fino a quando questa non viene interrotta manualmente.
misurazione)
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Impostazione

Delay between samples
(Ritardo tra campioni)

Profile selection (Selezione
profilo)

Heaters (Riscaldatori)

Descrizione

Normalmente, l'intervallo tra campioni € determinato dalla risoluzione, dalla velocita dello
specchio e dal numero di scansioni per spettro.

E possibile utilizzare questa opzione per impostare manualmente un intervallo piti lungo tra le
misurazioni. Cio puo essere utile, ad esempio, se si sa che il campione cambia molto
lentamente e si desidera limitare la quantita di dati raccolti.

Utilizzare questa opzione per applicare automaticamente un profilo dai Favorites (Preferiti)
oltre al profilo Gram-Schmidt.

Se si utilizza un accessorio GC, le impostazioni di Time Series (Serie temporale)
comprendono anche le impostazioni dei riscaldatori.

Lo stato attuale mostra se i riscaldatori sono spenti oppure ne visualizza la temperatura
corrente.

« Flow cell setpoint (Valore nominale cella di flusso): imposta la temperatura desiderata
per la cella di flusso.

« Transfer line setpoint (Valore nominale linea di trasferimento): imposta la temperatura
desiderata per la linea di trasferimento.

- Start heaters (Avvia riscaldatori): selezionare per accendere i riscaldatori. | riscaldatori
aumentano automaticamente la temperatura fino a raggiungere il punto di regolazione
desiderato. Quando i riscaldatori sono accesi, il pulsante cambia in Turn Heaters Off
(Spegni i riscaldatori).

« Show status (Mostra stato): selezionare per aprire una finestra di dialogo separata per
visualizzare lo stato dei riscaldatori. E utile per monitorare i riscaldatori mentre si
utilizzano altre parti del software.

Avvio della misurazione Time Series (Serie temporale)

Dopo aver impostato Time Series (Serie temporale) come tipo di analisi e aver rivisto le impostazioni della misurazione, &

possibile avviare I'analisi.

< Per misurare i dati Time Series (Serie temporale)

1. Selezionare Measure Time Series (Misura serie temporale).

L'anteprima del background si apre nella scheda target.

2. Selezionare Start Background Measurement (Avvia misurazione background) e attendere il completamento della

misurazione.

3. Selezionare Start Time Series Measurement (Inizia misurazione serie temporale).

La misurazione Time Series (Serie temporale) viene avviata. Durante la misurazione, il display mostra il profilo Gram-
Schmidt nel riquadro superiore e lo spettro piu recente nel riquadro inferiore.

Se si imposta una durata specifica, la misurazione prosegue fino a tale durata e si arresta automaticamente. Altrimenti,

selezionare Stop (Arresta) per terminare la misurazione.

Thermo Scientific
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Durante la misurazione, & possibile creare e applicare profili 0 selezionare punti per visualizzare lo spettro in quel
momento.

4.3.4 Importazione del file TGA

Se si esegue un esperimento TGA con un analizzatore TA Instruments, € possibile importare i dati TGA nell'acquisizione
della serie per aggiungere ai risultati i dati riguardanti peso, temperatura e peso derivato.

% Perimportare i dati TGA,

1. Esportare i dati dallo strumento TGA come file con estensione .tga. Per istruzioni su come esportare i dati tga,
consultare la documentazione fornita con I'analizzatore.

2. Mentre si visualizzano i dati sulla serie, andare a File > Time Series > Import TGA File (File > Serie temporale >
Importa file TGA).

3. Selezionare il file TGA e selezionare Open (Apri).

| profili di temperatura, peso e peso derivato vengono aggiunti alla scheda Profiles (Profili).
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4.3.5 ldentificare i componenti in un‘analisi della serie

temporale

Eseguendo una ricerca ldentify Components (Identifica componenti) in un'analisi Time Series (Serie temporale), &€ possibile
identificare rapidamente i componenti principali di una misurazione Time Series (Serie temporale), compreso un campione
TGA misurato con un modulo TGA-IR di Thermo Scientific.

Impostazione della ricerca Identify Components (Identifica componenti)

E possibile specificare diverse impostazioni per la ricerca Identify Components (Identifica componenti). Le opzioni per la
ricerca Identify Components (ldentifica componenti) sono simili a quelle di una ricerca multicomponente.
< Perimpostare la ricerca Identify Components (Identifica componenti)

1. Andare al menu ldentify (Identifica) e selezionare Search Setup (Configurazione ricerca).

2. Passare alla scheda Time Series Component Search (Ricerca componente serie temporale).

3. Modificare le impostazioni desiderate e selezionare Save (Salva).

Tabella 4-1: Impostazioni per la ricerca Identify (Identifica)

Impostazione Descrizione

Maximum number of search
results (Numero massimo di
risultati della ricerca)

Utilizzare questa opzione per impostare il numero massimo di risultati del composito che ver-
ranno trovati dal software.

Number of components Utilizzare questa opzione per impostare il numero di componenti trovati all'interno di ciascun
(Numero di componenti) risultato del composito.

Search all libraries (Cerca in Utilizzare questa opzione per eseguire la ricerca in tutte le librerie o solo in alcune. L'inclusione
tutte le librerie) di piu librerie rendera piu lunga la ricerca.

Selezionare per usare il range spettrale completo per la ricerca. Cancellare la selezione per spe-
Use full spectral range (Usa cificare uno o pili range limitati per la ricerca. E possibile utilizzare regioni multiple per escludere
range spettrale completo) un'altra regione dalla ricerca. Ad esempio, includere una regione su un lato di un picco total-
mente assorbente per escluderlo dalla ricerca.

Uso di una ricerca Identify Components (Identifica componenti)

Al termine della misurazione Time Series (Serie temporale), passare alla scheda Search (Ricerca) per avviare una ricerca
Identify Components (ldentifica componenti).
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¢ Per identificare i componenti
1. Nella vista Time Series (Serie temporale), passare alla scheda Search (Ricerca).

2. Dall'elenco Search type (Tipo ricerca), selezionare Identify Components (Identifica componenti).

3. Selezionare Search (Cerca).

La ricerca viene avviata e vengono visualizzati i risultati. La durata di una ricerca dipende dal numero di librerie
all'interno delle quali si sta eseguendo la ricerca e dalla lunghezza della misurazione Time Series (Serie temporale). Se
la misurazione € lunga e si sta eseguendo la ricerca all'interno di molte librerie, la ricerca puo durare diversi minuti.

4. Altermine della ricerca, interpretare i risultati.

Figura 4-1: Esempio di risultati di una ricerca Identify Components (ldentifica componenti)
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Tabella 4-2: | risultati di una ricerca Identify Components (Identifica componenti)

A Il riquadro del profilo mostra la risposta spettrale combinata di tutti i componenti nell'intera durata della rac-
colta dei dati. Selezionare un profilo dall'elenco Profile (Profilo) per visualizzarlo qui.

B Il iquadro dello spettro del composito mostra lo spettro collegato al tempo di decomposizione selezionato nel
riquadro del profilo e lo spettro del composito per la corrispondenza selezionata allo stesso tempo di decom-
posizione.

C Il iquadro Profili di corrispondenza libreria mostra la risposta spettrale di ciascun componente principale

trovato nell'intera durata della raccolta dei dati. Cid consente di vedere quando ciascun componente
principale & evaporato dal campione.

D Il riquadro dei risultati mostra i compositi e gli spettri dei componenti trovati durante la ricerca. [l composito €
una rappresentazione calcolata di tutti i riferimenti nell'insieme delle corrispondenze. La quantita di ciascun
riferimento nel composito si basa sulla quantita presente nel profilo del componente al tempo di decom-
posizione selezionato. Lo spettro selezionato & visualizzato in rosso.

E Il contributo dei componenti al risultato del composito.

F Il valore di corrispondenza indica quanto l'insieme di corrispondenza si adatta a tutti gli spettri nel set di dati
della serie. Piu alto & il valore, migliore & l'adattamento.

4.3.6 Creazione di un'analisi Time Series (Serie temporale)

Creare un'analisi Time Series (Serie temporale) selezionando una serie di misurazioni e aprendole in Time Series (Serie
temporale).

E possibile filtrare facilmente le misurazioni usando tag. Se tutte le misurazioni desiderate condividono lo stesso tag, &
possibile cercare tale tag, quindi selezionare tutte le misurazioni per creare I'analisi Time Series (Serie temporale). Il
riquadro Tag nei workflow pud contrassegnare automaticamente ogni misurazione raccolta dal workflow.

Dopo aver filtrato I'elenco delle misurazioni, selezionare una misurazione, quindi premere CTRL+A per selezionare tutte le
misurazioni.

Suggerimento Usare la parola chiave 'tags' per limitare i termini di ricerca ai soli tag.
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Figura 4-1: Uso di tag per filtrare le misurazioni

¢ Per creare un'analisi Time Series (Serie temporale):
1. Selezionare una serie di misurazioni da visualizzare in Time Series (Serie temporale).

Con una misurazione selezionata, tenere premuto il tasto MAIUSC e fare clic per selezionare un gruppo di misurazioni
o premere CTRL+A per selezionare tutte le misurazioni.

2. Fareclic con il tasto destro sulle misurazioni e selezionare Open in Time Series (Apri nella serie temporale).

Si apre I'analisi Time Series (Serie temporale).
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4.3.7 Elaborazione dei dati Time Series (Serie temporale)

Come per le misurazioni standard, & possibile elaborare i dati Time Series (Serie temporale) per correggere le linee di base
o tenere conto delle misurazioni ATR, eseguire calcoli spettrali, uniformare i dati e altro ancora. Quando si applica
un'operazione di elaborazione in un'analisi Time Series (Serie temporale), I'operazione viene applicata a tutti gli spettri
contemporaneamente. Per esempio, eseguendo Auto Baseline Correct (Correzione automatica linea di base) si correggera
la linea di base di ogni spetto nell'analisi.

Selezionare un opzione dal menu Display (Visualizza) per convertire tutti gli spettri in quel formato di visualizzazione. Per
esempio, se l'analisi contiene una combinazione di misurazione usando unita di trasmittanza e unita di assorbanza %,
selezionando Display (Visualizza) > Absorbance (Assorbanza) si garantisce che tutte utilizzino unita di assorbanza.

E possibile visualizzare o rimuovere le operazioni di elaborazione passate nella scheda History (Cronologia).

Conversione di tutti gli spettri dalle stesse unita dell'asse Y

Per convertire tutti gli spettri dalle stesse unita dell'asse Y, selezionare un'opzione dal menu Display (Visualizza). Bisogna
sempre assicurarsi che tutti gli spettri utilizzino le stesse unita di visualizzazione prima di applicare qualsiasi profilo. Se gl
spettri usano una combinazione di unita, i profili possono mostrare valori imprecisi o fuorvianti.

Rimozione di un'operazione di elaborazione

Per rimuovere un'operazione di elaborazione, accedere alla scheda History (Cronologia) e fare clic con il pulsante destro
sull'operazione. E possibile rimuovere una sola operazione o tutte le operazioni.

4.3.8 Applicazione dei profili

Un profilo & una rappresentazione dei dati di misurazione tracciati nel tempo. Usare i profili per esplorare in che modo il
campione cambia nel tempo e come tali cambiamenti sono correlati a fattori esterni, ad esempio la temperatura in un
esperimento TGA-IR.
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Tipi di profilo

Tipo di profilo

Reconstruct
(Ricostruisci)

Correlation
(Correlazione)

Area

Peak (Picco)

Area Ratio (Rapporto
area)

Peak Ratio (Rapporto
picco)

Chemigram
(Chemigramma)

Peak position
(Posizione picco)

Descrizione

E la visualizzazione predefinita quando si crea un'analisi Time Series (Serie temporale) dalle misurazioni
precedenti. Reconstruct (Ricostruisci) traccia semplicemente il conteggio degli spettri nel tempo.

Il profilo Correlation (Correlazione) confronta ogni spettro a uno spettro di riferimento e mostra il valore di
corrispondenza, come un'analisi QCheck. L'asse Y della curva del profilo visualizza il valore di
correlazione, con un 1 che indica la corrispondenza perfetta.

Selezionare Set Correlation Reference (Imposta riferimento della correlazione) per impostare il
riferimento sullo spettro visualizzato in quel momento.

L'asse Y del profilo Area mostra in che modo cresce o si riduce un'area di picco.
Il profilo Peak (Picco) mostra le variazioni nell'altezza di picco.

Il profilo Area Ratio (Rapporto area) mostra la variazione del rapporto tra un picco e l'altro. Con questo
profilo, si specifica I'area per due picchi. |l rapporto che ne risulta utilizza la prima area di picco come
numeratore e la seconda area di picco come denominatore.

La “Soglia intensita” in questo profilo si riferisce all'area minima di picco utilizzata nel calcolo. Se I'area di
picco € pari o inferiore a tale valore minimo, il risultato sara 0 invece del rapporto calcolato. Cio € utile per
prevenire valori estremamente grandi man mano che I'area di uno dei picchi si avvicina a 0.

Il profilo Peak Ratio (Rapporto picco) calcola il rapporto tra le altezze di due picchi.

Nel profilo Peak Ratio (Rapporto picco), la “Soglia intensita” si riferisce all'altezza di picco minima. Se il
picco & pari o inferiore a tale minimo, il profilo traccia 0 invece di calcolare il rapporto. Cio & utile per
prevenire valori estremamente grandi o piccoli quando I'altezza di uno dei picchi si avvicina a 0.

Il profilo Chemigram (Chemigramma) mostra I'area non corretta della regione specificata.

Il profilo della posizione di picco mostra come un picco specificato si sposta nella serie, con I'asse y che
mostra la posizione del picco in numeri d'onda.

La “Soglia intensita” in questo profilo si riferisce a un'altezza minima del picco. Se il picco € pari o
inferiore a tale altezza, il valore restituito € NaN, che vuol dire “Not a Number” (Non & un numero),
creando un piccolo spazio vuoto nella curva. La curva del profilo salta tali punti e collega i punti su
entrambi i lati. Se lo spazio € grande, ci sara uno spazio vuoto visibile nella curva del profilo.
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Tipo di profilo

Peak Width
(Ampiezza picco)

Quant

Descrizione

Il profilo Peak Width (Ampiezza picco) misura I'ampiezza variabile in un picco specifico. |l valore dell'asse
Y per questo profilo mostra I'ampiezza del picco nei numeri d'onda.

Il valore Height% (Altezza %) determina dove viene misurato il picco. Per esempio, se Height% (Altezza
%) & impostata su 75%, la larghezza viene misurata al 75% dell'altezza del picco, misurata dalla linea di
base.

La Intensity Threshold (Soglia intensita) in questo profilo € un'altezza minima del picco. Se il picco €
minore o uguale alla soglia, la larghezza non viene calcolata e il profilo restituisce invece NaN, che vuol
dire “Not a Number” (Non € un numero), e la curva del profilo salta quei valori, collegando i punti su
entrambi i lati. Se lo spazio € grande, si vedra uno spazio vuoto visibile nella curva del profilo.

Il profilo Quant utilizza un metodo TQ Analyst Quant per calcolare la curva del profilo. Il valore dell'asse Y
dipende dal file QNT che si sta utilizzando.

Per usare un profilo Quant, prima di tutto andare su Identify > Quant Setup (ldentifica > Impostazioni
Quant) e selezionare un file QNT. Quindi, creare un profilo Quant.

Creazione e utilizzo dei profili

Esistono due categorie di profili

¢ Profili Time Series (Serie temporale): questi profili sono esclusivi per queste analisi Time Series (Serie temporale).
Non possono essere riutilizzati con altre analisi senza ricrearli in maniera indipendente.

« Favorites (Preferiti): questi profili sono condivisi con tutte le analisi Time Series (Serie temporale) e possono essere
riutilizzati tutte le volte che si crea un'analisi Time Series (Serie temporale).

% Per creare e applicare un profilo

1. Selezionare la scheda Time Series (Serie temporale) o Favorites (Preferiti).

2. Fareclic suNew (Nuovo).

3. Immettere un nome per il profilo. E sempre possibile cambiare il nome in un secondo momento.

Suggerimento E opportuno usare un nome descrittivo, soprattutto per il profilo Quant, per aiutare nella
comprensione della curva del profilo in un secondo momento.

4. Selezionare un tipo di profilo. Vedere “Tipi di profilo”per una descrizione di ciascun profilo.

5. Usare i controlli per modificare le impostazioni.

6. Fare clic su Preview (Anteprima) per vedere come appare la curva del profilo.

7. Una volta terminato, fare clic su Save (Salva).

Il profilo & aggiunto all'elenco nelle schede Time Series (Serie temporale) o Favorites (Preferiti) e la curva del profilo &
aggiunta alla vista del profilo.
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Selezionare Delete (Elimina) per rimuovere ed eliminare un profilo.

Selezionare Edit (Modifica) per modificare il nome del profilo, il tipo o le impostazioni.

4.3.9 Creazione di un report Time Series (Serie temporale)

Stampare o salvare un report per tenere traccia dei risultati di analisi. | report di analisi Time Series (Serie temporale)
mostrano le seguenti informazioni e ogni voce € opzionale.

 Title (Titolo): il titolo del report.

¢ Profiles (Profili): la sezione dei profili mostra I'immagine di tutti profili applicati al momento. Il report mostra solo i profili
Time Series (Serie temporale) o i profili Favorites (Preferiti), a seconda del tag utilizzato durante la creazione del
report.

e Spectrum (Spettro): la sezione dello spettro mostra lo spettro visualizzato quando si € passati alla finestra Create
Report (Crea report)

« Time series information (Informazioni sulla serie temporale): questa sezione mostra le informazioni sull'analisi, quali
il nome dell'utente che ha eseguito I'analisi, la data e I'ora dell'analisi e il numero di spettri inclusi.

« Signature box (Casella per la firma): includendo la casella della firma si aggiunge uno spazio per aggiungere una
firma, una data e commenti aggiuntivi.

Py
*

¢ Per creare un report per I'analisi Time Series (Serie temporale):

1. Dalla scheda dell'analisi Time Series (Serie temporale), andare su File > Create Report (Crea report).
2. Immettere un titolo e selezionare un formato per il report. Anche i report stampati vengono salvati.

3. Selezionare Options (Opzioni) per personalizzare le informazioni da inserire nel report.

4. Selezionare Create (Crea).

| report salvati si trovano sul pannello comandi insieme agli altri report.

Per visualizzare i report Time Series (Serie temporale), visualizzare Reports sul pannello comandi.
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4.3.10 Gestione delle analisi Time Series (Serie temporale)

Per visualizzare e gestire le precedenti analisi Time Series (Serie temporale), selezionare Time Series (Serie temporale)
sul pannello comandi.

In questo modo sara possibile visualizzare le analisi precedenti oppure aprirle, rinominarle o eliminarle. Selezionare
I'opzione More (Altro) per visualizzare ulteriori dettagli, tra cui le informazioni generali, la cronologia di elaborazione e i
dettagli della firma digitale, se presenti.
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4.4 Microscopia

Questa sezione descrive le funzioni usate per la microscopia FTIR nel software OMNIC Paradigm.

4.4 .1 Visualizzazione del campione

Spostamento dello stage per mettere a fuoco il campione

I modo piu semplice per mettere a fuoco il campione € quello di selezionare una posizione di interesse approssimativa
dall'elenco di cattura del mosaico e selezionare I'opzione Autofocus before capture (Messa a fuoco automatica prima della
cattura). Con queste opzioni selezionate, quando si avvia la sessione, lo stage si spostera automaticamente nella posizione
corretta, mettera a fuoco il campione e acquisira un mosaico.

Se si desidera spostarlo in un'altra posizione e mettere a fuoco una nuova regione, spostare lo stage e mettere a fuoco il
campione usando il software o il joystick opzionale.

Spostare lo stage con il software OMNIC Paradigm o utilizzando il joystick opzionale. Non tentare mai di spostare lo stage
manualmente.

Con il software

Nella vista della sessione, aprire la Camera View (Vista videocamera) per vedere il campione.
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¢ Per muovere lo stage in senso orizzontale, aprire la Camera View (Vista videocamera) e aprire gli strumenti Stage.

Fare clic sulle frecce ai lati e sopra e sotto I'immagine del campione per muovere lo stage. Cambiare la velocita di
movimento per modificare la distanza della quale si sposta lo stage con ogni clic.

Fare doppio clic all'interno dell'immagine video live per centrare lo stage in tale posizione.

* Per muovere lo stage verso l'alto e verso il basso, aprire la Camera View (Vista videocamera) e aprire le
impostazioni del fuoco. Fare clic sulle frecce sinistra e destra, per spostare lo stage verso l'alto o verso il basso.
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Autofocus (Messa a fuoco automatica)

Per mettere a fuoco il campione automaticamente, fare clic su Autofocus (Messa a fuoco automatica). Il software muove lo
stage in alto e in basso per trovare il fuoco ottimale. La messa a fuoco automatica funziona meglio nelle aree ad alto
contrasto. Puo inoltre essere faticosa con alcuni campioni a basso contrasto e con i campioni con piani focali multipli.

Suggerimenti per la messa a fuoco automatica
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¢ Regolare l'illuminazione per avere una visione ottimale. Se la regolazione dell'illuminazione & troppo alta o troppo
bassa, per I'operazione automatica potrebbe non esserci abbastanza contrasto per ottenere una messa a fuoco
appropriata.

¢ Se si utilizza I'obiettivo 40x con I'anello di messa a fuoco manuale, assicurarsi che esso sia impostato sulla posizione 0.
Un anello di messa a fuoco malposizionato puo interferire con la messa a fuoco automatica.

Con il joystick

Lo stage puo essere spostato orizzontalmente o verticalmente con il joystick, e con il controllo della velocita del movimento
€ possibile spostarsi rapidamente o accuratamente. Usare la Camera View (Vista videocamera) o gli oculari opzionali per
valutare la posizione.

¢ Per muovere lo stage in senso orizzontale, spingere o tirare il joystick avanti, indietro, a sinistra e a destra.

* Per muovere lo stage verso l'alto o verso il basso, ruotare il joystick in senso orario per sollevare lo stage o in senso
antiorario per abbassarlo.

Usare il selettore di velocita per cambiare le velocita di movimento.

llluminazione del campione

Controllare la quantita di luce che raggiunge il campione con il software o il joystick opzionale. Usare i comandi
dell'illuminazione riflessa per impostare la luce da sopra il campione e i comandi dell'illuminazione di trasmissione per
impostarla da sotto il campione.

Con il software
Per controllare l'illuminazione nel software, aprire la Camera View (Vista videocamera). Selezionare Transmission

(Trasmissione) o Reflection (Riflessione) e trascinare il cursore all'impostazione della luce desiderata. E inoltre possibile
immettere un valore esatto.
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Autoilluminate (Autoilluminazione)

Fare clic su Autoilluminate (Autoilluminazione) per eseguire tramite software I'ottimizzazione dell'illuminazione del
campione.

Con il joystick opzionale

Il joystick opzionale si avvale di due manopole di controllo per impostare l'illuminazione di trasmissione e quella riflessa.
Usare la Camera View (Vista videocamera) o gli oculari opzionali per vedere l'illuminazione del campione. Ruotare le
manopole per controllare la luce.

Regolazione dell'apertura

L'apertura regolabile definisce I'area in cui il fascio IR interagisce con il campione. Cio assicura che I'energia IR colpisca
solo I'area di interesse, e non il materiale campione adiacente, e che la piccola quantita di radiazione diffratta che passa
attorno al bordo dell'area di interesse non raggiunga il rivelatore.

Durante I'analisi delle particelle, il software cerca una serie di aperture ideali per tutte le particelle € le utilizza durante la
misurazione del campione.

Impostare |'apertura manualmente nell'area delle impostazioni Advanced (Avanzate) del pannello comandi o nella Camera
view (Vista videocamera).

¢ Perregolare la dimensione, la forma e la rotazione dell'apertura

1. Aprire la Camera view (Vista videocamera) e selezionare le impostazioni dell'apertura.

2. Usare i cursori o immettere un valore esatto per regolare altezza, larghezza e rotazione dell'apertura.

Nota Per visualizzare I'apertura, regolare l'illuminazione fino a vedere il rettangolo blu luminoso della luce che
attraversa l'apertura.
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4.4.2 Preparazione delle impostazioni delle misurazioni

Il software OMNIC Paradigm offre impostazioni di base e impostazioni avanzate per la visualizzazione e la misurazione dei
campioni con il microscopio FTIR.

Le impostazioni di base sono utilizzate spesso e determinano il tipo di analisi in esecuzione. Le impostazioni avanzate
devono essere regolate meno frequentemente e riguardano la configurazione dei componenti hardware dello strumento e
I'elaborazione dei dati per generare lo spettro campione.

Impostazioni di base

Cercare le impostazioni di base nel riquadro New Measurement (Nuova misurazione) dopo aver impostato la posizione del
campione sul microscopio FTIR.

Figura 4-1: Impostazioni delle misurazioni di base per la microscopia

Tabella 4-1: Impostazioni delle misurazioni di base per la microscopia

Impostazione Descrizione

Selezionare per mettere a fuoco il campione automaticamente all'avvio della sessione.

Autofocus before
capture (Messa a fuoco
automatica prima della

Se non viene selezionata questa opzione, il campione deve essere messo a fuoco manualmente
utilizzando il joystick opzionale e gli oculari prima di iniziare la sessione oppure occorre cambiare
l'impostazione di cattura del mosaico portandola su Custom Mosaic (Personalizza mosaico). Avviata la

cattura) sessione, aprire la Camera View (Vista videocamera) e mettere a fuoco il campione manualmente
prima di catturare un mosaico.

Session name (Nome I nome dei dati della sessione. Questo nome & usato per i dati salvati e, se & installato il software

della sessione) Security Suite, nell'audit trail. Il nome predefinito € la data e I'ora di inizio della sessione.

Final format (Formato Determina le unita utilizzate per i dati raccolti. E possibile convertire in un'altra unita di misura dell'asse

finale) delle Y dopo la raccolta nel menu Display (Visualizza).

Sample scans
(Scansioni del
campione)

Numero di scansioni raccolte in ogni punto del campione. Un minor numero di scansioni determina
un'acquisizione dei dati pit rapida ma con dati potenzialmente pit rumorosi.
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Impostazione Descrizione

Specificare un tipo di mosaico da catturare automaticamente all'avvio della sessione.

i Per iniziare la sessione senza catturare un mosaico, selezionare <No Mosaic> (<Nessun mosaico>).
Mosaic capture

(Cattura mosaico) Mosaici molto grandi richiedono una grande quantita di spazio nel disco rigido per I'archiviazione e la

loro raccolta richiede molto tempo. Per risparmiare spazio su disco e tempo di misurazione, catturare
un mosaico solo della porzione di campione necessario per I'analisi.

Selezionare un profilo videocamera che si adatti al meglio al tipo di campione del quale € in corso
I'analisi. | profili della camera impostano la luminosita, il contrasto, il bilanciamento del bianco e altro,
per produrre la migliore immagine del campione.

Molti campioni sono preparati su background altamente riflettenti ma non sono essi stessi altamente
riflettenti. Selezionare un'opzione che si adatti al meglio alla superficie del campione e all'area di
interesse.

« High Reflective (Altamente riflettente): riflessioni solitamente visibili di campioni altamente
riflettenti quando sono esposti a una sorgente luminosa (come luci vicine o luce del sole). Questi
campioni includono ad esempio vetrini, carta lucida e metalli ben lucidati.

» Matte (Opaco): selezionare questa opzione per materiali scuri con superfici ruvide a bassa
riflessione visibile, quali plastica molto dura, gomma, cartone o carta o tessuto.

Camera profile (Profilo « Diffuse (Diffuso): selezionare questa opzione per i materiali a riflettivita medio-bassa e di colore
videocamera) chiaro. Usare I'opzione “Diffuso” per campioni come plastica di colore chiaro, carta non lucida,
compresse farmaceutiche o materiali simili.
Ricerca del giusto profilo della videocamera

Per controllare se I'impostazione del profilo della videocamera é giusta per il materiale del campione,
mettere a fuoco I'immagine del campione e regolare l'illuminazione automaticamente o con l'ausilio dei
comandi manuali.

I numero dell'illuminazione deve essere compreso tra 15 e 70.

« Se éinferiore a 15, limpostazione della videocamera deve essere regolata al profilo altamente
riflettente.

« Se é superiore a 70, il profilo della videocamera deve essere regolato sull'impostazione diffuso o
opaco.

Tag Aggiungere un tag alla sessione. | tag sono utili per trovare e filtrare in seguito le sessioni salvate.

Come la risoluzione di una foto o di un video, avere una risoluzione migliore significa avere dati
spettrali con dettagli piu fini. Ad esempio una risoluzione migliore distinguera due picchi molto vicini
Resolution mentre una risoluzione scadente potrebbe combinarli.
(Risoluzione)
Un valore piu piccolo comporta una risoluzione migliore ma richiede anche piu tempo per eseguire la
misurazione.

Profilo predefinito da usare per visualizzare i dati chimici dopo la misurazione di un'area, di una linea o
Profile (Profilo) di una serie di punti. E possibile modificare il profilo dopo aver misurato i dati. Per maggiori
informazioni su ogni profilo, vedere Applicazione dei profili.
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Impostazione Descrizione

Tecnica utilizzata per misurare il campione. La tecnica selezionata determina quali impostazioni sono
disponibili durante la sessione.

Analyze using « Riflessione

(Analizza utilizzando) o
 Trasmissione

« ATR

Selezionare per analizzare le particelle. Se selezionata, strumenti per I'analisi delle particelle sono

Analyze particles ) o ) ) ) ) ) ) .
yze p disponibili nella vista Session (Sessione). Questa opzione deve essere selezionata prima di iniziare

(Analizza particelle) )
una sessione.

Enable Polarizer acqui-
sition (Abilita acqui-
sizione polarizzatore)

Selezionare per usare il polarizzatore e I'analizzatore durante I'acquisizione dei dati. E anche possibile
abilitare il polarizzatore durante la sessione.

Distanza coperta dallo stage fra i punti campione, espressa in micrometri. Una dimensione del passo

Step size (Dimensione o ) . T e o . )
piu piccola misura il campione in piu punti di un'area ma impiega pit tempo per eseguire la

passo) . . S .
misurazione e necessita di pili spazio per salvare.
L'apertura € usata per escludere dalla misurazione parti del campione non desiderate ed evitare che la
luce indesiderata raggiunga il rilevatore.

Aperture height and

Siimmagini I'apertura come una finestra rettangolare attraverso la quale passa il fascio infrarosso

width (Altezza e . )
durante la misurazione.

ampiezza dell'apertura)
E possibile anche impostare |'altezza e I'ampiezza dell'apertura e I'angolo di rotazione nella vista della
telecamera.

Impostazioni del background e impostazioni avanzate

Le aree delle impostazioni del background e delle impostazioni avanzate offrono ulteriori opzioni per I'acquisizione e
I'elaborazione dei dati.

Thermo Scientific Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm 186



4. Guide alle procedure

187

BACKGROUND

|| Use the fixed reference location on the RaptIR sample holder

. Match sample scans

Set background scans

Measure background before each region

. 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

Tabella 4-2: Impostazioni del background per la microscopia

Impostazione

Use the fixed refe-
rence location on the
RaptIR sample hol-
der (Utilizza posi-
zione del riferimento
fisso sul supporto
del campione Rap-
tiR)

Match sample scans
(Confronta scansioni
del campione)

Set background
scans (Imposta
scansioni del
background)

Misura il background
prima di ogni
regione

Measure back-
ground once for
entire sample
(Misura il back-
ground una volta per
l'intero campione)

Descrizione

Il supporto del campione RaptIR ha dei punti di riferimento incorporati per I'analisi della trasmissione e
della riflessione. Selezionare questa opzione per spostare automaticamente lo stage nella posizione di
riferimento dopo aver catturato il mosaico iniziale. Questa opzione non € disponibile se si seleziona
Custom Mosaic (Personalizza mosaico) nell'elenco Mosaic Capture (Cattura mosaico).

Se selezionata, il numero di scansione usate per la misurazione del background corrispondera a quello
delle scansione impiegate per il campione.

Selezionare per scegliere un numero diverso di scansioni per il background.

Se selezionata, il software misurera un nuovo background prima di ogni nuova regione del campione. Se
ad esempio nella misurazione del campione ci sono tre regioni dell'area, con questa opzione selezionata,
il software acquisisce un nuovo background prima di ogni area. Si noti che una serie di punti che usano le
stesse impostazioni della misurazione € considerata una regione singola.

Con I'opzione selezionata, un nuovo background viene acquisito solo quando cambiano le impostazioni
della misurazione. Ad esempio, se viene selezionata questa opzione e in un'acquisizione del campione si
misurano tre aree che usano tutte le stesse impostazioni della misurazione, viene raccolto un solo back-
ground.
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Queste indicate sono impostazioni avanzate:

Tabella 4-3: Impostazioni avanzate della misurazione per la microscopia

Impostazione

Zero fill (Riempimento zero)

Optical velocity (Velocita delle
ottiche) (cm/sec)

Gain (Guadagno)

Apodization (Apodizzazione)

Beamsplitter (Divisore di fascio)

Sample spacing (Spaziatura
campioni)

Descrizione

Effettua l'interpolazione di punti dati fra i punti dati raccolti. Questo non aumenta la
risoluzione effettiva dei dati ma puo rendere pit omogenee caratteristiche marcate e
migliorare la forma delle linee che compongono lo spettro.

Raccogliere il campione e gli spettri di background utilizzando la stessa impostazione Zero
Fill (Riempimento zero).

Opzioni
« None (Nessuno): non viene eseguito il iempimento zero.
« 1:Un punto dati viene aggiunto tra ciascun punto dati raccolto

« 2: Tre punti dati vengono aggiunti fra ciascun punto dati raccolto

Determina la velocita ottica nell'interferometro. Il valore predefinito & stabilito in base al tipo di
rivelatore che si sta utilizzando e puo essere modificato solo su determinati spettrometri.

Imposta I'amplificazione del segnale del rivelatore. Un guadagno piu alto aumenta il segnale
ma aumenta anche il rumore. Il guadagno ottimale dipende dall'esperimento.

L'apodizzazione € una funzione matematica che si applica ai dati del singolo fascio per
ridurre o sopprimere gli artefatti da lobi laterali (side-lobe) del picco che possono verificarsi
perché l'interferogramma non € un set infinito di dati.

Un'apodizzazione forte riduce di piu il rumore ma puo ridurre anche la risoluzione dei dati e
causare un allargamento dei picchi.

Vedere “Funzioni di apodizzazione” per una descrizione di ogni opzione.

Se nello strumento in uso sono installati piu divisori del fascio, qui € possibile selezionarne
uno. Se sullo spettrometro € installato I'ABX, configurare prima I'ABX e selezionare qui il
divisore di fascio da usare.

La spaziatura campioni si riferisce alla frequenza di campionamento dell'interferogramma.

Impostazioni della spaziatura campioni pit basse permettono di misurare un intervallo delle
frequenze piu esteso, mentre impostazioni piu alte sono utili quando si misura con velocita
ottiche molto elevate, quando lo specchio si muove troppo velocemente per consentire alla
misurazione dell'IR di restare al passo.

« 0,5:il segnale IR € misurato a ogni zero crossing e nella parte alta e bassa dell'onda del
segnale laser. Questa impostazione permette un intervallo dati molto piu ampio.

« 1:il segnale IR viene misurato a ogni zero crossing della lunghezza d'onda del laser.
Usare per estendere l'intervallo oltre 7.899 numeri d'onda.

« 2:ilsegnale IR & misurato a zero crossing alternati. E utile quando si usano velocita
ottiche molto elevate ma l'intervallo misurato massimo deve essere inferiore a 7.900.
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Impostazione Descrizione

Mapping speed (Velocita di Una velocita elevata va bene per la maggior parte delle applicazioni, ma € possibile provare
mappatura) I'opzione Normal (Normale) se occorre migliorare la qualita dei dati.

Detector (Rivelatore) Visualizza il rivelatore del microscopio correntemente installato.

Range limits (Limiti range) Imposta i limiti per il range delle frequenze, in numero d'onda, incluso nello spettro raccolto.

o . Se selezionato, il software richiede di immettere un nuovo nome sessione all'inizio di ogni
Richiedi nome della sessione )
nuova sessione.

Sopprime gli effetti del vapore acqueo e dell'anidride carbonica sugli spettri acquisiti.

In generale, & preferibile controllare le condizioni atmosferiche utilizzando uno spettro di
Atmospheric suppression background corrente. Se si misura spesso il background o se le condizioni atmosferiche
(Soppressione atmosferica) cambiano lentamente, non & necessario usare questa funzione;

va utilizzata solo se si misura il background di rado o quando le condizioni atmosferiche
cambiano rapidamente.

4.4.3 Cattura di un mosaico

Un mosaico & un'immagine visiva della superficie del campione. La videocamera cattura una serie di piccole immagini ad
alta risoluzione e le riunisce in un unico mosaico, fornendo una immagine grande della superficie del campione da utilizzare
per I'analisi. Il mosaico funge da spazio di lavoro per I'analisi, nel quale poter esplorare le regioni di interesse e specificare
aree e punti per la raccolta dei dati IR.

In generale, quando si analizza un campione, si raccogliera un'immagine mosaico a basso ingrandimento con un obiettivo
4x 0 10x, si regoleranno le impostazioni secondo necessita, quindi, se occorre, si catturera un mosaico ad alto
ingrandimento di un'area piu piccola con l'obiettivo 15x o 30x. Dopo aver catturato un mosaico, disegnare regioni o
selezionare particelle, quindi iniziare a misurare i dati.

I mosaico pu0 essere catturato in modo automatico all'avvio di una sessione o in modo manuale dalla vista Session
(Sessione).

Tipi di mosaico
Esistono due tipi di mosaico:

¢ Abasso ingrandimento (4x o 10x). Cominciare I'analisi catturando un mosaico a basso ingrandimento. Si ottiene una
panoramica pit ampia della superficie del campione.

¢ Ad alto ingrandimento (15x o0 30x). Se necessario, catturare un mosaico ad alto ingrandimento di un'area di interesse
piu piccola. Il mosaico ad alto ingrandimento offre un'immagine migliore ma impiega piu tempo per la raccolta.
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Catture automatiche e manuali

E possibile catturare un mosaico automaticamente quando si comincia la sessione oppure rifinire prima le impostazioni
della misurazione e catturare il mosaico manualmente.

Mosaici a basso ingrandimento

L 4

03
&

Per catturare un mosaico automaticamente

Dal pannello comandi, selezionare un'opzione dall'elenco Mosaic Capture (Cattura mosaico). Se si sceglie
un'opzione diversa da “Custom Mosaic” (Personalizza mosaico), il software cattura il mosaico automaticamente
all'avvio della sessione.

In genere, occorre selezionare Autofocus before capture (Messa a fuoco automatica prima della cattura) prima di ini-
ziare la sezione. Con questa opzione selezionata, il software mette automaticamente a fuoco il campione e ottimizza
l'illuminazione per avere il mosaico migliore.

Selezionare Start Session (Avvia sessione). La sessione comincia e il software cattura automaticamente il mosaico.

Per catturare un mosaico manualmente

Se non ¢ stata iniziata una sessione, nel pannello comandi, selezionare Custom Mosaic (Personalizza mosaico)
dall'elenco Mosaic capture (Cattura mosaico). Quindi, fare clic su Start Session (Avvia sessione).

Nella vista Session (Sessione), usare la Camera View (Vista telecamera) e spostare lo stage nella posizione desi-
derata.

Verificare di aver selezionato l'obiettivo a ingrandimento inferiore.
Fare clic su Capture Mosaic (Cattura mosaico).

Per aggiungere un mosaico a basso ingrandimento, accertarsi che lo strumento Capture Mosaic (Cattura mosaico)
mostri I'obiettivo a basso ingrandimento.

a. Selezionare lo strumento Mosaic (Mosaico) e disegnare |'area da catturare.

b. Fare clic su Capture Mosaic (Cattura mosaico).

Mosaici ad alto ingrandimento

Catturare un mosaico a basso ingrandimento prima di un mosaico ad alto ingrandimento.

<3

1.

2.

Per catturare un mosaico ad alto ingrandimento
Nella vista Session (Sessione), selezionare lo strumento Mosaic (Mosaico) dalla barra degli strumenti mobile.

Fare clic e trascinare per disegnare un rettangolo sul mosaico a basso ingrandimento. Si trova nell'area in cui verra cat-
turato il mosaico ad alto ingrandimento.
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3. Fare clic su Change Objective (Cambia obiettivo) per selezionare I'opzione ad alto ingrandimento (di solito 15x), se
non & gia selezionata.

4. Selezionare Capture Mosaic (Cattura mosaico).

Il mosaico ad alto ingrandimento & disegnato nella parte superiore del mosaico precedente e una miniatura viene aggiunta
nella scheda del mosaico del pannello dei risultati.

Istantanee

Un'istantanea & una singola immagine della superficie del campione come visualizzata dalla vista della telecamera.

¢ Per catturare un'istantanea
1. Nella vista della sessione, aprire la Camera View (Vista videocamera).

2. Fare clic sullo strumento dell'istantanea. L'istantanea viene aggiunta nella scheda dei mosaici.

Esplorazione dei mosaici

Usare gli strumenti di navigazione per eseguire lo zoom avanti o indietro e vedere diverse aree del mosaico.

Mosaic Sky View

La Sky View mostra un'immagine di alto livello del mosaico. Quando si esegue lo zoom avanti per vedere il mosaico, la Sky
View mostra il punto in cui si sta guardando sulla superficie del campione.

La Sky View consente anche di esplorare il mosaico. Fare clic su un'area della Sky View per spostarsi in quella posizione.
Fare clic e trascinare il bordo della regione a fuoco per seguire lo zoom avanti o indietro.
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Strumenti di navigazione

e Per eseguire lo zoom avanti e indietro
° Usare la rotella di scorrimento del mouse per eseguire lo zoom avanti e indietro sul mosaico.

° Dopo averla ingrandita leggermente, usare la Sky View del mosaico per eseguire lo zoom. Fare clic e trascinare il
bordo della regione a fuoco sulla Sky View per ingrandirla o rimpicciolirla.

¢ Pervedere aree del mosaico diverse, selezionare lo strumento panoramica. Dopo averlo selezionato, fare clic e
trascinare per spostare I'immagine del mosaico.

4.4 .4 Analisi di campioni

Misurazione di uno spettro di background

Prima di raccogliere dati del campione, € necessario misurare il background. Un background & una misurazione delle
condizioni di campionamento dello strumento senza il campione presente. Completata la misurazione del background e del
campione, i dati del campione sono messi in rapporto con la misurazione del background per creare lo spettro del campione
finale.

La posizione o il materiale migliore da usare varia in rapporto al tipo di campione o all'applicazione. Nella tabella seguente
sono contenuti dei suggerimenti per I'acquisizione dei background.
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Tipo di campione e applicazione Suggerimento per il background
Trasmissione, campione sospeso in aria Aria

Trasmissione, campione su una piastra ) ) ) ) R . .
Area della piastra di sale in cui non & presente materiale campione

di sale

Trasmissione, campione in una cella di Cristallo di KBr (o altro sale alogenuro) nella stessa cella di compressione vicino al
compressione campione

Riflessione speculare Uno specchio o un metallo lucido

i ) i Kbr frantumato, carta abrasiva al carburo di silicio o altro materiale grezzo che non
Riflessione diffusa . .
assorbe gli infrarossi

. . . Uno specchio o un metallo lucido, oppure un'area del portacampione in cui non &
Riflessione-assorbimento ) )
presente materiale campione

ATR Aria

s

Per misurare uno spettro di background
1. Iniziare una sessione e catturare un mosaico a basso ingrandimento.
2. Dalla barra degli strumenti mobile, selezionare lo strumento Background.

3. Fare clic sul mosaico nel punto in cui si desidera misurare il background. Uno spettro live a singolo fascio € visualizzato
nel riqguadro degli spettri. Per spostare il punto di background, fare di nuovo clic sul mosaico.

4. Quando lo spettro a singolo fascio del background & considerato soddisfacente, fare clic su Accept Background
(Accetta background).

5. Fare clic su Measure Background (Misura background). Lo spettro di background & acquisito. Quando € completo,
viene aggiunto alla scheda Background della scheda Spectra (Spettri).
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Completata la misurazione del background, € possibile posizionare aree, linee e punti e misurare il campione.

In caso di misurazione di aree multiple nel corso di un lungo periodo di tempo, sostituire periodicamente la misurazione del
background. In generale, € sempre necessario avere una misurazione del background recente prima di misurare il
campione.

Analyze particles (Analizza particelle)

Usare gli strumenti di analisi delle particelle per localizzare, caratterizzare e identificare le microparticelle.
< Per analizzare le particelle

1. Preparare il campione

2. Sul pannello comandi, selezionare Analyze particles (Analizza particelle).

3. “Cattura di un mosaico”

4. Nella vista Session (Sessione), eseguire la revisione del mosaico e apportare le modifiche necessarie per la messa a
fuoco e l'illuminazione. Se necessario, catturare un mosaico a elevato ingrandimento.

5. “Misurazione di uno spettro di background”.

6. Analizzare le particelle.

a. Selezionare lo strumento Particle Analysis (Analisi delle particelle) e fare clic e trascinare per disegnare un
rettangolo sul mosaico. Questa ¢ la regione di interesse nella quale il software rilevera le particelle. Dopo aver
disegnato una regione, si apre il riquadro Particle Analysis (Analisi delle particelle).
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b. Affinare la selezione utilizzando le opzioni e gli strumenti di selezione. Selezionare Recalculate (Ricalcola) dopo
aver aggiornato le impostazioni per aggiornare le particelle. Vedere le guide e i tutorial di OMNIC Paradigm per
ottenere spiegazioni dettagliate degli strumenti di analisi delle particelle e delle impostazioni.

c. Quando la selezione é ritenuta soddisfacente, fare clic su Accept (Accetta). Le impostazioni della selezione
vengono salvate ma i dati nhon ancora misurati.

d. Fare clic suSample (Campione).
Analisi di aree, punti e linee

Creare un'immagine chimica di un'area della superficie del campione specificando una o pili aree da analizzare. E possibile

anche misurare linee o singoli punti utilizzando lo strumento linea e lo strumento punto. E possibile misurare aree, linee e
punti insieme.

Misurazione di aree, linee e punti

La misurazione di aree, linee e punti richiede prima di catturare un mosaico e misurare il background.

¢ Per analizzare aree, punti e linee

1. “Cattura di un mosaico”

2. “Misurazione di uno spettro di background”.

3. Specificare le aree, le linee e i punti da analizzare. E possibile aggiungere aree, linee e punti multipli a una singola
analisi.
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Per analizzare Selezionare questo strumento Eseguire queste fasi

1. Selezionare lo strumento area.

Aree
2. Fare clic e trascinare sul mosaico per disegnare l'area.
1. Selezionare lo strumento linea.
Linee
2. Fare clic e trascinare per disegnare una linea.
1. Selezionare lo strumento punto.
Punti

2. Fare clic per aggiungere un punto.

Usare lo strumento cursore per selezionare o eliminare aree, punti e linee.
4. Quando sono state aggiunte aree, linee e punti, fare clic su Sample (Campione).

Completata la misurazione, vedere i risultati nella scheda New (Nuovo).

Uso del polarizzatore

I microscopi che offrono I'opzione polarizzatore includono polarizzatori distinti per la luce visibile e per la luce infrarossa.
Per ogni sorgente luminosa, il microscopio include due filtri polarizzanti definiti polarizzatore e analizzatore.

* Polarizzatore: & posizionato tra la sorgente luminosa e il campione

¢ Analizzatore: € posizionato tra il campione e la videocamera o gli oculari del rivelatore

Quando si usa il polarizzatore, € possibile inserire solo il polarizzatore, per la luce piano-polarizzata oppure il polarizzatore
assieme all'analizzatore per la luce cross-polarizzata. Il gruppo polarizzatore-analizzatore puo essere ruotato come
un'unica unita integrata o separatamente.

Uso di polarizzatore e analizzatore come un'unica unita integrata

Per usare i polarizzatori, cominciare a visualizzare il campione nella Camera View (Vista videocamera). Qui € possibile
vedere l'anteprima delle impostazioni del polarizzatore e regolare il polarizzatore e I'analizzatore della luce visibile.

L'anteprima del campione nella vista della videocamera aiuta a trovare le impostazioni ideali da usare durante la
misurazione del campione.
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¢ Per utilizzare il polarizzatore e I'analizzatore nella Camera View (Vista videocamera)
1. Sul pannello comandi, selezionare Enable Polarizer acquisition (Abilita acquisizione polarizzatore).

Con questa opzione selezionata, le regioni vengono misurate con il polarizzatore. Se le impostazioni imangono
invariate, vengono utilizzate le impostazioni di polarizzatore e analizzatore predefinite. Nel corso della sessione &
possibile apportare modifiche o disabilitare il polarizzatore prima di raccogliere i dati.

2. Avviare la sessione di microscopia come di consueto, utilizzando i tipi di analisi trasmissione o riflessione. Non &
possibile usare il polarizzatore quando si usa il tipo di analisi ATR.

3. Nella vista Microscopy Setup (Configurazione microscopio), aprire Camera View (Vista videocamera) e andare alla
scheda Polarizer (Polarizzatore).

Figura 4-1: Scheda Polarizer (Polarizzatore) nella vista della videocamera

4. Selezionare Visual (Visuale) per usare il polarizzatore della luce visibile. Selezionare Spectral/IR (Spettrale/IR) per
usare il polarizzatore dell'IR.

¢ Visualizzare l'immagine campione nella Camera View (Vista videocamera) mentre si regolano le impostazioni del
polarizzatore della luce visibile.

¢ Per vedere un‘anteprima delle impostazioni del polarizzatore dell'IR, attivare la vista Live Spectra (Spettri attivi) e
visualizzare lo spettro.

Tabella 4-1: Impostazioni del polarizzatore nella Camera View (Vista videocamera)

Impostazione Descrizione
Visual (Visuale) Selezionare per abilitare il polarizzatore della luce visibile.
Spectral/IR (Spettrale/IR) Selezionare per abilitare il polarizzatore dell'lR

. . . Se selezionato, il polarizzatore e I'analizzatore ruotano alla stessa velocita. Modificando I'angolo
Link dials (Collega selettori) . . . .

di uno di essi, si modifica anche I'altro.
Polarizer angle (Angolo del

! Impostare I'angolo del polarizzatore.
polarizzatore)
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Impostazione Descrizione

Analyzer angle (Angolo .
\ y ) gle (Ang Impostare I'angolo dell'analizzatore.

dell'analizzatore)

No analyzer (Nessun Se selezionato, I'analizzatore viene rimosso dal percorso del fascio e viene utilizzato solo il

analizzatore) polarizzatore. (“Luce piano-polarizzata”)

Acquisizione dei dati IR con il polarizzatore

Quando si misura il campione con il polarizzatore abilitato, & possibile applicare due metodi:
e Misurare l'intera regione del polarizzatore (e dell'analizzatore) a un singolo angolo fisso.

¢ Ruotare automaticamente I'analizzatore durante la misurazione e raccogliere i dati a un intervallo specificato, ad
esempio ogni 5 gradi di rotazione.

Figura 4-2: Le opzioni di Polarizer Setup (Configurazione polarizzatore)

< Per acquisire i dati con il polarizzatore e I'analizzatore

1. Nella vista Microscopy Setup (Configurazione microscopio), fare clic su Polarizer Setup (Configurazione
polarizzatore) nella barra degli strumenti per vedere le impostazioni del polarizzatore.

2. Selezionare Enable Polarizer acquisition (Abilita acquisizione polarizzatore).
3. Modificare ed eseguire la revisione delle impostazioni del polarizzatore.

e Per usare un solo angolo fisso, impostare il numero di fasi su 1. Viene utilizzata solo posizione iniziale
dell'analizzatore.

¢ Perun'acquisizione graduale, ...
a. Impostare I'angolo del polarizzatore.
b. Impostare gli angoli iniziale e finale degli analizzatori.
c. Impostare il # of steps (N. di fasi) o i Degrees/step (Gradi/fase).

5. Definire una o piu regioni e misurare il campione come di consueto.
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Il punto di background viene misurato automaticamente a ogni angolo dell'analizzatore per corrispondere al campione.
Durante la raccolta del campione, ogni punto € misurato a ogni angolo.

Tabella 2. Impostazioni dell'acquisizione del polarizzatore

Impostazione

Enable Polarizer acquisition (Abilita
acquisizione polarizzatore)

Starting position (Posizione iniziale)

Polarizzatore

Descrizione

Selezionare per usare il polarizzatore (e facoltativamente I'analizzatore)
nell'acquisizione dei dati.

Angolo fisso del polarizzatore

) Angolo iniziale dell'analizzatore. Se il n. di fasi € impostato a 0, questo & I'unico
Analizzatore .
angolo utilizzato.
Selezionare per rimuovere I'analizzatore dal percorso del fascio e usare solo il

No Analyzer (Nessun analizzatore) ]
polarizzatore.

Ending position (Posizione finale)

Analizzatore L'angolo finale dell'analizzatore.

Immettere Degrees/step (Gradi/fase) o il numero delle fasi. Il calcolo dell'altro

Degrees/step (Gradi/fase) ) 9 P . )
valore viene effettuato automaticamente.

Immettere Degrees/step (Gradi/fase) o il numero delle fasi. Il calcolo dell'altro

# of steps (N. di fasi
ps ( ) valore viene effettuato automaticamente.

Esplorazione dei dati polarizzati

Dopo la raccolta dei dati con il polarizzatore, i risultati sono mostrati nella scheda Analysis (Analisi). Nel visualizzare i dati
acquisiti con un polarizzatore, € possibile utilizzare il cursore angoli per vedere I'immagine del profilo a ogni angolo
utilizzato nella raccolta.

Applicazione dei profili

Le impostazioni del profilo definiscono I'algoritmo matematico applicato a ogni spettro nella misurazione, incluse le regioni o
i punti selezionati, per creare un'immagine chimica. L'algoritmo converte ogni spettro in un numero rappresentato da un
colore nellimmagine chimica.

Per applicare profili

Selezionare un profilo predefinito prima di iniziare una sessione e modificare rapidamente i profili dopo aver misurato i dati.
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¢ Prima diiniziare la sessione, selezionare un profilo dall'elenco Profiles (Profili) nel pannello comandi. Questo & il primo
profilo visualizzato dopo la misurazione di aree, linee o punti.

e Terminata la misurazione di aree, linee o punti, selezionare la scheda Profiles (Profili) e scegliere un'opzione
dall'elenco Profile type (Tipo di profilo). Fare clic su Update (Aggiorna) per applicare le modifiche.

I tipi di profilo disponibili sono descritti di seguito.

Profile (Profilo)

Correlation (Correlazione)

Area (Area)

Peak (Picco)

Area Ratio (Rapporto area)

Peak Ratio (Rapporto
picco)

Chemigram (Che-
migramma)

Descrizione

Il profilo Correlazione mostra la correlazione tra ogni punto del campione nell'immagine chimica e
lo spettro di correlazione selezionato.

Ogpni colore nella scala intensita del profilo rappresenta il grado di correlazione con lo spettro di
correlazione.

Il profilo Area del picco mostra I'area corretta del picco specificato per ogni punto del campione
nell'immagine chimica. | colori nell'immagine chimica rappresentano I'area relativa del picco
specificato in ogni punto del campione. Un valore a piu alta intensita (piu vicino alla parte superiore
della scala intensita del profilo) indica un'area del picco piu ampia.

Il profilo Peak (Picco) mostra I'altezza corretta del picco specificato per ogni punto del campione
nell'immagine chimica. | colori nell'immagine chimica rappresentano l'intensita relativa del picco
specificato in ogni punto del campione. Un valore a piu alta intensita (piu vicino alla parte superiore
della scala intensita del profilo) indica un picco pit ampio.

Il profilo Rapporto dell'area dei picchi mostra il rapporto tra le aree corrette di due picchi specificati
per ogni punto del campione nell'immagine chimica. L'utilizzo del rapporto di due picchi permette di
vedere:

« Modifiche del materiale del campione (alcuni picchi aumentano mentre altri possono
diminuire)
« Modifiche in due componenti del campione

« Modifiche nell'area dei picchi normalizzata rispetto a un altro picco per assicurare che le
variazioni fisiche (ad esempio il focus) non causino variazioni nell'area dei picchi misurata
« Informazioni sul numero di strati presenti e sulla qualita dei materiali in un campione
stratificato come il grafene
| colori nellimmagine chimica rappresentano le aree relative rapportate dei picchi specificati. Un
valore a piu alta intensita (piu vicino alla parte superiore della scala intensita del profilo) indica
un'area del rapporto picco piu ampia.

Il profilo Rapporto dell'altezza dei picchi mostra il rapporto tra le altezze corrette di due picchi
specificati per ogni punto del campione nell'immagine chimica. | colori nellimmagine chimica
rappresentano le altezze relative rapportate dei picchi specificati. Un valore a piu alta intensita (piu
vicino alla parte superiore della scala intensita del profilo) indica un rapporto dell'altezza dei picchi
piu grande.

Il profilo Chemigram (Chemigramma) mostra I'area non corretta della regione specificata per ogni
punto del campione nell'immagine chimica. | colori nell'immagine chimica rappresentano 'area
relativa sotto la regione specificata in ogni punto del campione. Un valore a piu alta intensita (piu
vicino alla parte superiore della scala intensita del profilo) indica un'area del picco piu ampia.
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Profile (Profilo)

Peak position (Posizione
picco)

Peak Width (Ampiezza
picco)

Quant

MCR

Descrizione

I profilo Posizione picco mostra lo shift nella posizione di un picco specificato lungo I'asse X. La
misurazione e basata sul picco massimo in una regione specificata per ogni punto del campione
nell'immagine chimica. | colori e i valori dell'asse X associati nella scala dell'intensita del profilo
indicano le posizioni relative del picco massimo nella regione specificata.

Il profilo Ampiezza picco mostra I'ampiezza corretta del picco specificato per ogni punto del
campione nell'immagine chimica. La misurazione €& basata sulla larghezza completa del picco
all'altezza specificata. | colori nell'immagine chimica rappresentano la larghezza relativa del picco
specificato in ogni punto del campione. Un valore a piu alta intensita (piu vicino alla parte superiore
della scala intensita del profilo) indica un picco piu largo.

Usare un metodo analitico personalizzato creato con il software TQ Analyst.

Per impostare un metodo, andare a Identify > Quantify Setup (Identifica > Configurazione
Quantifica) e selezionare un file QNT.

Vedere il contenuto della guida per il software TQ Analyst per maggiori informazioni sui metodi di
sviluppo e calibrazione.

Il profilo MCR trova componenti nei dati del campione in base ai rispettivi spettri del componente
puro (calcolati) e ne mostra le posizioni nell'immagine chimica.

Profili preferiti e della sessione

E possibile salvare le impostazioni del profilo nei profili preferiti o della propria sessione.

» | preferiti vengono salvati per I'uso con tutte le sessioni future. Se ad esempio si usa spesso un profilo della posizione
del picco che sfrutta la stessa posizione del picco, & possibile salvare il profilo con quella posizione del picco nei
preferiti per non dover specificare la posizione ogni volta che si usa il profilo.

¢ | profili della sessione sono salvati solo con i dati della sessione. Quando si apre la sessione in futuro, le impostazioni
del profilo saranno ancora presenti ma non disponibili durante altre sessioni. Questo € utile quando si desidera salvare
le impostazioni del profilo con una sessione particolare ma non si prevede di utilizzarle regolarmente.

< Per salvare le impostazioni del profilo

1. Nella scheda Profiles (Profili), selezionare un tipo di profilo e impostare le opzioni preferite.

2. Immettere un nome e fare clic su Save (Salva)

3. Per spostare un profilo Favorite (Preferito) nei profili della sessione, nella scheda Favorites (Preferiti) selezionare il
profilo e fare clic su Save to session (Salva nella sessione).

Esplorazione di misurazioni nella vista Spectra (Spettri)

Quando si visualizzano dei risultati della misurazioni nella vista della sessione, si raccomanda di esplorare uno spettro
specifico in modo pit dettagliato con strumenti non disponibili in essa. Fortunatamente, uno spettro pud essere salvato
facilmente nelle Misurazioni personali e aperto nella vista Spectra (Spettri).
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1.

Per vedere uno spettro dall'analisi della sessione nella vista Spectra (Spettri)

Nella scheda della vista Session Analysis (Analisi sessione), selezionare lo strumento Cursor (Cursore) e fare clic su
un punto da analizzare.

Se occorre, aprire il riquadro degli spettri per vedere lo spettro nel punto selezionato.

Fare clic con il pulsante destro sullo spettro e selezionare Add selected spectrum to dashboard measurements
(Aggiungi spettro selezionato alle misurazioni del pannello comandi). Prendere nota della posizione X e Y dello spettro,
come visualizzato nel riquadro degli spettri.

Fare clic sull'icona Dashboard (Pannello comandi) per tornare al pannello comandi.
In Measurements (Misurazioni), cercare lo spettro. Lo spettro viene denominato utilizzando la posizione X e Y.

Fare clic con il pulsante destro sullo spettro e aprirlo nella vista Spectra (Spettri).

4.4.5 Segnalazione dei risultati dell'analisi di microscopia

Creazione e personalizzazione di report microscopia

Quando un campione € stato analizzato, stampare o salvare un report per registrarne i risultati.

Per creare un report di microscopia
Dalla scheda Session Analysis (Analisi sessione), andare a File > Create Report (File > Crea report).

Immettere un titolo per il report, selezionare un formato e scegliere un modello. | modelli disponibili dipendono dal tipo
di analisi eseguita.

Per personalizzare il report, selezionare Options (Opzioni) e scegliere degli elementi da includere o escludere.

Fare clic su Create (Crea).
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4.0.2 Capitolo 4

4.5 Uso dei workflow

Usare i workflow per automatizzare le proprie attivita, assicurandosi che I'analisi e I'elaborazione vengano eseguite ogni
volta esattamente allo stesso modo.

4.5.1 Informazioni sui workflow

Le funzioni dei workflow contenute nel software OMNIC Paradigm consentono di automatizzare procedure importanti e
attivita frequenti. Un workflow € una serie di operazioni software che & possibile avviare facendo clic con un pulsante. Le
operazioni software sono rappresentate da tile, ovvero dei riquadri che possono essere trascinati sul canvas del workflow
nel software OMNIC Paradigm. E possibile specificare impostazioni per la raccolta dei dati, fornire istruzioni per gli operatori
e predefinire I'elaborazione, il processo di reporting e I'archiviazione dei dati. Dopo aver creato un workflow, gli operatori
possono utilizzarlo ripetitivamente per completare le procedure ogni volta nello stesso modo.

Questa sezione fornisce una panoramica di queste funzioni e strumenti di base di un workflow:
¢ Riquadro del flusso di lavoro
¢ Finestra Run Workflow (Esegui workflow)

¢ Editor workflow

Riquadro del flusso di lavoro

Il riquadro del flusso di lavoro € sempre disponibile in fondo al pannello comandi di OMNIC Paradigm. Utilizzare questo
spazio per visualizzare I'anteprima ed eseguire i workflow creati e per aprire I'Editor workflow per modificarne uno o crearne
uno NUOVO.
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Figura 4-1: Riquadro del workflow sul pannello comandi di OMNIC Paradigm

1. I workflow piu recenti (fare clic una volta per visualizzare
l'anteprima di un workflow o due volte per aprirlo)

2. Fare clic con 1l pulsante destro su un workflow per avere piu opzioni
3. Visualizzare l'anteprima di un workflow selezionato

4. Ingrandire o ridurre il rigquadro dei workflow

Tabella 4-1:

Utilizzo di workflow esistenti dal riquadro del workflow

Per ... Eseguire questa operazione

Selezionare e visualizzare .
, . . Fare clic una volta sul nome del workflow
I'anteprima di un workflow
Fare clic con il pulsante destro sul workflow e selezionare Run (Esegui). In questo modo si
Testare o eseguire un workflow determina l'apertura della finestra Run Workflow (Esegui workflow) che consente di
scorrerne le attivita.

Modificare, rinominare, duplicare,
eliminare o esportare il workflow
selezionato

Fare clic con il pulsante destro sul workflow e scegliere un'opzione dal menu di scelta
rapida.
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Finestra Run Workflow (Esegui workflow)

Utilizzare la finestra di esecuzione del flusso di lavoro per testare o eseguire un workflow. Per aprirla, fare clic con il
pulsante destro su un workflow e selezionare Run (Esegui).

Figura 4-2: Fare clic con il pulsante destro su un workflow e selezionare Run (Esegui)

1. Workflow selezionato (fare doppio clic per aprirlo)

Dalla finestra Run Workflow (Esegui workflow), utilizzare il pulsante con la freccia per spostarsi all'attivitad successiva del
workflow. Il workflow verra eseguito esattamente com'e stato progettato, con le attivita e i messaggi per I'operatore
visualizzati come in esso indicato.
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Figura 4-3: Finestra Run Workflow (Esegui workflow)

Per arrestare il workflow e tornare al pannello comandi, fare clic sul pulsante Stop (Arresta) nella finestra Play Workflow
(Esegui workflow). (Se il workflow non ha un pulsante Stop (Arresta), per arrestarlo fare clic sul pulsante Dashboard
(Pannello comandi) sulla barra degli strumenti).

Editor workflow

L'Editor workflow offre tutti gli strumenti necessari per creare workflow, incluso il menu dei workflow, la barra degli
strumenti, la barra di selezione dei riquadri e il canvas. Per aprire I'Editor workflow, fare clic con il pulsante destro sul nome
di un workflow sul pannello comandi e scegliere Edit (Modifica) dal menu di scelta rapida.

E possibile aprire I'Editor workflow anche dalla finestra principale di OMNIC Paradigm scegliendo:
File (menu) > Workflows > Create Workflow (Workflow > Crea workflow)

Il canvas del workflow & I'area in cui &€ possibile selezionare e configurare le attivita che il workflow deve eseguire e unirle
per creare il workflow. L'Editor workflow si apre con i riquadri obbligatori “Workflow Start” (Inizio workflow) e “Workflow End”
(Fine workflow) visualizzati sul canvas. Le impostazioni disponibili per ogni riquadro nel workflow corrente sono contenute
nelle sezioni espandibili sotto il canvas. Gli strumenti per scorrere, attivare la funzionalita di zoom e reimpostare la vista del
canvas sono posizionati a destra. Sopra il canvas si trova una pratica barra degli strumenti.
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Figura 4-4: Editor workflow

Toolbar (Barra degli strumenti)

Barra di selezione dei riquadri

Canvas

Impostazioni del riquadro

Strumenti di regolazione e reimpostazione del canvas

Riquadro Start (Inizio)

<~ o o s w N

Riquadro End (Fine)

Ogni attivita € rappresentata da un riquadro colorato nella barra di selezione dei riquadri. Di seguito ne sono elencati alcuni
di uso comune:
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Strumenti per creare, aprire ed esportare i workflow si trovano nel sottomenu Workflow (disponibile dal menu File di OMNIC
Paradigm). | workflow di esempio qui disponibili sono un ottimo modo per iniziare, oppure & possibile creare un workflow da
una cronologia degli spettri. Per i dettagli vedere “Creazione ed esecuzione del primo workflow”.

E possibile aggiungere, spostare, copiare ed eliminare riquadri per creare il workflow desiderato. Per maggiori informazioni
vedere l'articolo “Modifica di un workflow.”

4.5.2 Password a protezione di un workflow

Bloccare un workflow con una password per evitare che altri possano modificarlo. Un workflow bloccato non puo essere
modificato, eliminato o duplicato e non visualizza un'anteprima. Un workflow bloccato pud ancora essere ridenominato o

esportato.
Lock Workflow X
Enter Password SRR RE R REES
Confirm Password sssssssssssReRERe

Blocco e sblocco di un workflow

E possibile bloccare e sbloccare i workflow solo dall'interfaccia desktop del software OMNIC Paradigm.

¢ Per bloccare un workflow

—

Nell'Editor workflow, selezionare Lock (Blocca).
2. Immettere e confermare la password e fare clic su OK.

3. Salvare le modifiche.

¢ Per sbloccare un workflow
1. Sul pannello comandi, fare clic con il pulsante destro del mouse sul workflow e selezionare Unlock (Sblocca).

2. Immettere la password corretta e fare clic su OK.

Reimpostazione di una password persa

Nel caso in cui la password di un workflow venga persa o dimenticata, &€ possibile reimpostarla per sbloccare il workflow.
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La password di un workflow pud essere reimpostata solo con un tipo di account con diritti di Amministratore di Windows.
Per reimpostare una password, eseguire il software OMNIC Paradigm come Amministratore. Si noti che utilizzando il
software Security Suite, anche se si concede un accesso all'account per il controllo Reset Workflow Password (Reimposta
password del workflow), I'utente deve continuare a eseguire OMNIC Paradigm come amministratore.

P
&

Per reimpostare la password di un workflow

1. Dal desktop di Windows, nel menu Start spostarsi in Thermo Scientific > OMNIC Paradigm. Fare clic con il pulsante
destro del mouse su OMNIC Paradigm e selezionare Run as administrator (Esegui come amministratore).

2. In OMNIC Paradigm, utilizzando l'interfaccia desktop, selezionare il workflow bloccato con la password da reimpostare.

3. Selezionare File > Workflow > Reset Password (File > Workflow > Reimposta Password). Questa opzione viene
offerta solo se si esegue il software OMNIC Paradigm come amministratore.

La password viene rimossa dal workflow, che viene sbloccato.

4.5.3 Creazione di un workflow modello

Un workflow modello permette di creare un singolo workflow da eseguire utilizzando valori dinamici in rapporto alla
situazione. Ad esempio con un workflow modello, € possibile creare un singolo workflow eseguibile utilizzando vari
accessori per il campionamento differenti. L'operatore ha la possibilita di selezionare un accessorio e il workflow verra
aggiornato automaticamente per usare immagini, metodi di quantifica e variabili corrispondenti all'accessorio.

Per creare un workflow modello, usare il riquadro Workflow Table (Tabella workflow). Con il riquadro della tabella del flusso
di lavoro, si importano una tabella di opzioni e i valori corrispondenti da un file CSV. Quindi si utilizzano i valori nel workflow.

Con un riquadro della tabella del workflow, & possibile...
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¢ importare molti file e variabili contemporaneamente
¢ consentire all'operatore di selezionare da un elenco di opzioni o automatizzare la selezione
e importare variabili personalizzate o file esterni di riferimento, come immagini o file QNT
L'utilizzo del riquadro della tabella del flusso di lavoro richiede la costruzione di un file CSV delle opzioni e dei dati che si
desidera includere, la configurazione del riquadro della tabella del flusso di lavoro e I'utilizzo dei dati inclusi.
¢ Per creare un workflow modello con il riquadro della tabella del flusso di lavoro
Step 1: Creare un file CSV per i propri dati
1. Creare un file CSV da importare con il riquadro della tabella del workflow.

Figura 4-1: L'esempio seguente mostra una tabella con tre opzioni accessori

A E C D E F
1 |Accessory images values  quants
2 |Everest ATR Everest.jpg 5 HexadecaneCoverage.qnt
3 |iD7 ATR iD7.jpg 10 HexadecaneMatchR.gnt
4 [iD1 Transmission iDl.jpg 20 PathlengthHexadecaneR.gnt

 Struttura della tabella. Quando si crea la tabella, ogni riga riflette un'opzione o una categoria di valori correlati. Si
potrebbe ad esempio usare ogni riga per un accessorio con le colonne per i dati e i file associati all'accessorio
considerato. Quando si sviluppa il workflow, le intestazioni delle colonne fungono da variabili. E possibile creare la
tabella direttamente come file CSV ma puo essere piu facile lavorare con una tabella in un foglio di calcolo e poi
esportare i dati come file CSV.

¢ Organizzazione delle risorse esterne. Quando si fa riferimento a risorse esterne, come file di immagine o file
QNT, mantenere i propri file sempre bene organizzati. Sara piu facile importarli nel riquadro Workflow Table
(Tabella workflow) e aggiornarli in seguito.
Figura 4-2: Mantenere le risorse organizzate
Name
images
QNTs
workflow table.csv
workflow table.xlsx

2. Salvare la tabella come file CSV.
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Figura 4-3: Questa immagine mostra la tabella come file CSV

Step 2: Creare il workflow e configurare il riquadro Workflow Table (Tabella workflow).

1. Nel software OMNIC Paradigm, andare a File > Workflows > Create (File > Workflow> Crea). Denominare il workflow
e selezionare OK per aprire il Workflow Editor (Editor workflow).

2. Aggiungere al workflow i riquadri desiderati.

3. Aggiungere al workflow il riquadro Workflow Table (Tabella workflow). Il posizionamento del riquadro della tabella del
flusso di lavoro dipende dai requisiti individuali.

Figura 4-4: Questo workflow esemplificativo utilizza il riquadro della tabella del flusso di lavoro quasi all'inizio

4. Fare doppio clic sul riquadro Workflow Table (Tabella workflow) per aprire le impostazioni dello stesso.
5. Configurare il riquadro della tabella del flusso di lavoro.

a. Selezionare Browse (Sfoglia) e aprire il file CSV.

Se il file CSV includeva riferimenti a file di immagine, QNT o SPA, il riquadro indica che il modello prevede dei file
aggiuntivi e fornisce un pulsante per aggiungere e gestire i file.
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b. Per ogni categoria di file richiesti, selezionare Add (Aggiungi) e aprire i file associati elencati nel file CSV. Il nome
del file deve corrispondere esattamente a quanto incluso nel file CSV.

Figura 4-5: Questi file di immagine corrispondono ai nomi file nel file CSV

c. Perinvitare I'operatore a selezionare un'opzione, selezionare Operator Selection (Selezione operatore) e
scegliere una colonna. L'indice della colonna delle opzioni determina quale colonna di dati viene utilizzata per le
opzioni presentate all'operatore. La prima colonna € la colonna 1. Si pud anche specificare una colonna di
immagini da visualizzare con le opzioni. Impostare l'indice su 0 se non si desidera mostrare un'immagine.

Per scegliere una riga automaticamente, selezionare Select row automatically (Seleziona riga
automaticamente). La prima riga & la riga 1. E possibile immettere un valore specifico o usare una variabile.
Utilizzare ad esempio il riquadro Variable (Variabile) per incrementare la variabile Repeat_Count (Ripeti_
Conteggio) da un riquadro Repeat (Ripeti) di 1, quindi usare la nuova variabile per riprodurre automaticamente a
ciclo tutte le opzioni.

Step 3: Usare i file importati e le variabili
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1. Selezionare un altro riquadro nel quale si desidera utilizzare i dati provenienti dal riquadro Workflow Table (Tabella
workflow). Come usare i valori dal riquadro della tabella del flusso di lavoro dipende dalle esigenze specifiche. Si
considerino i seguenti esempi:

¢ Per usare un file QNT: nelle impostazioni del riquadro TQ Analyst, selezionare l'icona + per selezionare una
variabile. Selezionare la variabile Workflow Table (Tabella workflow) che corrisponde ai file QNT nel file CSV.
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¢ Per usare un'immagine in un riquadro Instruction (Istruzione). Nel riquadro Instruction (Istruzione), fare clic su
Image (Immagine) per aggiungere un'immagine. Fare clic con il pulsante destro sul segnaposto dellimmagine e
selezionare il valore appropriato per Workflow Table (Tabella flusso di lavoro).

¢ Per usare un valore come variabile. Selezionare l'icona + nelle impostazioni del riquadro e selezionare una
variabile Workflow Table (Tabella workflow).

2. Salvare il workflow.
Step 4: Eseguire il test del workflow

E opportuno testare il workflow per essere sicuri che sia stato caricato tutto e che funzioni come previsto.
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Se il workflow include i dati della misurazione si consiglia di usare la modalita Simulator (Simulatore) per semplificare la
prova.

1. (facoltativo). Commutare alla modalita Simulator (Simulatore).
a. Ritornare al pannello comandi.
b. Andare a Configure > Connectivity (Configura > Connettivita).
c. Selezionare Simulator (Simulatore) e Connect (Connetti).

d. Scegliere uno strumento per Simulate (Simula) e selezionare OK. Il software puo richiedere un po' di tempo per
commutare al nuovo strumento simulato.

2. Aprire il workflow nel Workflow Editor (Editor workflow).
3. Selezionare Run (Esegui) per eseguire il workflow.

Si noti che se il workflow misura dei dati, le misurazioni saranno salvate nel database esattamente come avverrebbe
durante un normale workflow. Si raccomanda di eliminare queste misurazioni che utilizzano dati simulati.

4.5.4 Riferimento a riquadri del workflow

| riquadri del flusso di lavoro sono icone che rappresentano le attivita che un workflow pud eseguire. Ogni riquadro ha
impostazioni che definiscono cosa fa il riquadro quando viene eseguito il workflow. Per vedere le impostazioni di un
riquadro, aggiungerlo al workflow sul canvas e farvi doppio clic sopra.

Questo riferimento dei riquadri del flusso di lavoro € organizzato in ordine alfabetico. La descrizione di ogni riquadro include
una descrizione delle impostazioni disponibili.

ATR Correction (Correzione ATR)

Corregge gli spettri ATR per gli effetti di una variazione nella profondita di penetrazione e dello spostamento delle bande di
assorbimento infrarosso legati a questa tecnica ATR.

Impostazione Descrizione

Crystal type (Tipo
i ype (Tip Selezionare il tipo di cristallo usato per misurare il campione.

cristallo)
Immettere I'angolo di incidenza usato per misurare il campione. Vedere le specifiche per I'accessorio per ottenere
Angle of questo valore.
incidence
(Angolo di L'accessorio Everest ATR: 45°
incidenza)

Il valore predefinito & 45,00

Sample refractive Immettere l'indice di rifrazione del campione a 1.000 cm-1. La maggior parte dei materiali organici varia tra 1,45 e
index (Indice di 1,55 a 1.000 cm-1. Materiali che contengono carbon black hanno valori dell'indice di rifrazione piu alti (1,7 o
rifrazione del superiore). Se l'indice di rifrazione del materiale campione a 1.000 cm-1 non & noto, € consigliabile utilizzare il
campione) valore predefinito di 1,5.
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Impostazione Descrizione

217

Number of
bounces
(Numero di
rimbalzi)

Select spectrum
(Seleziona
spettro)

Tile name (Nome

riquadro)

Immettere il numero atteso di riflessioni interne del fascio infrarosso che si verificano nel cristallo ATR. Consultare
la documentazione per il proprio accessorio ATR per informazioni sul materiale del cristallo, I'angolo di incidenza e
il numero di rimbalzi.

Il valore predefinito & 1,00

La correzione ATR & applicata allo spettro specificato.

Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Decision (Decisione)

Con un riquadro Decision (Decisione), & possibile controllare il flusso del workflow in base ai criteri specificati. E possibile
ad esempio fornire due percorsi separati in base al fatto che il risultato di una ricerca di correlazione abbia 0 meno un valore
di corrispondenza superiore a una soglia specificata.

Impostazione Descrizione

Pass/Fail
(Superato/Non
superato)

Numeric Value
(Valore
numerico)

String Value
(Valore stringa)

Spectrum Age
(Eta dello
spettro)

Tile name
(Nome riquadro)

Delay (Ritardo)

Selezionare un tipo di decisione passa/non passa per utilizzare come criterio di decisione un risultato passa/non
passa precedentemente generato.

Ad esempio il riquadro Peak Analysis (Analisi picco) pud generare un risultato passa/non passa in base alla
misurazione dell'altezza picco. Ad esempio si puo specificare che se l'altezza picco € al di sopra di un dato valore,
genera un risultato “passa” e se € inferiore a tale valore, genera un risultato “non passa”. Usare quindi il riquadro
della decisione per continuare con il workflow in due percorsi separati in base a tale risultato.

Selezionare un valore numerico da usare nella decisione. Il valore pud essere costituito da dati generati in un
riquadro del workflow precedente o essere un valore immesso dall'operatore utilizzando il riquadro Instruction
(Istruzione).

Ad esempio & possibile controllare se il valore di corrispondenza di un risultato di ricerca era superiore a una soglia
specificata e continuare il workflow in base a tali criteri.

Selezionare un valore stringa da utilizzare nella decisione. La stringa pud essere composta da dati generati in un
riquadro del workflow precedente o essere un testo immesso dall'operatore utilizzando il riquadro Instruction
(Istruzione).

Con un valore della stringa, & possibile controllare se il valore selezionato & uguale alla stringa di testo o la contiene.

Se ad esempio si seleziona Contains (Contiene) e si indica “Poli” come stringa di prova, il riquadro della decisione
valutera True se il valore selezionato & Polystyrene (Polistirene).

Controllare il flusso del workflow in base all'eta di uno spettro.

Si pud controllare, ad esempio, se uno spettro di background ha piu di 20 minuti di eta prima di passare a un'altra
fase del workflow e misurare in seguito un nuovo background se necessario.

Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Mette in pausa il workflow per la quantita di tempo indicata prima di procedere.
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Impostazione Descrizione

Delay (seconds) (Ritardo (secondi)) Numero di secondi per i quali il workflow restera in pausa.
Message (Messaggio) I messaggio € visualizzato per I'operatore durante il ritardo.
Tile name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Embedded Workflow (Workflow incorporato)
Usare il riquadro Embedded Workflow (Workflow incorporato) per includere un workflow in un altro.

Utilizzando il riquadro Embedded Workflow (Workflow incorporato), si puo creare un workflow per un sottoinsieme di
riquadri o processi comuni e quindi riutilizzare quel workflow in molti altri workflow. Se si desidera modificare
un'impostazione o aggiornare un riquadro nel workflow incorporato, € possibile apportare la modifica una volta anziché
modificare manualmente le impostazioni in ogni workflow.

E possibile aggiornare qualsiasi workflow incorporato nellEditor workflow. Aprire il workflow che include il riquadro
Embedded Workflow (Workflow incorporato), fare clic con il pulsante destro del mouse su uno spazio vuoto del canvas
quindi fare clic su Update Embedded Workflow(s) (Flusso(i) di lavoro incorporato(i)). Selezionare qualsiasi workflow
incorporato che si desidera aggiornare.

E consigliabile mantenere sempre aggiornati i workflow incorporati per garantirne un comportamento secondo le attese.

Impostazione Descrizione

Passare a un file del workflow da utilizzare come workflow incorporato.

Select a Workflow file to import (Seleziona un

file workflow da importare) Se si aggiorna il workflow incorporato, individuarlo e ricaricarlo perché diversamente
le modifiche non vi verranno rispecchiate.

End (Fine)

Ogni workflow ha almeno un riquadro End (Fine). Se il workflow include riquadri Decision (Decisione) o Selection
(Selezione), pud esserci piu di una possibile fine.

Impostazione | Descrizione

End type (Tipo  Scegliere Success (Successo) o Failure (Errore) per un'indicazione visiva dello stato finale del workflow. Il tipo di fine
fine) non incide sui dati nel workflow. Fornisce solo una traccia visiva allo sviluppatore dei workflow.

Usare il campo della nota per immettere il testo per una descrizione del comando che viene visualizzata quando si
passa sopra il riquadro nel canvas del workflow. Questo & utile come promemoria per lo sviluppatore del workflow. Ad

Note (Nota . . - . g . . . .
( ) esempio, se viene utilizzato con un tipo di fine Failure (Errore), la nota potrebbe riassumere il test che ha determinato
I'errore.
Tile name
(Nome Imposta il nome del riqguadro nel canvas del workflow.
riquadro)

Equation (Equazione)

Il riquadro Equation (Equazione) &€ un riquadro avanzato che consente di valutare equazioni complesse. Si possono
includere nell'equazione variabili ottenute da altri riquadri e usare funzioni integrate per problemi comuni quali il calcolo di
una media o I'arrotondamento di un valore. E possibile anche utilizzare funzioni per trovare I'altezza o la posizione del picco
o per svolgere altre operazioni su uno spettro.
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La tabelle seguenti contengono operatori e funzioni validi.

Tabella 4-1:
Operazioni aritmetiche

+ Addizione 15+4=19
- Sottrazione 15-4=11

* Moltiplicazione 15*4=60

/ Divisione 15/4=3,75
- Negazione 15+ 4 =-11

Modulo divisi
mod o u.o. |V|s.|one 15mod4=3
(Restituisce il resto)

& Concatenazione testo  “abc” + “def” = “abcdef”

Gli operatori di confronto restituiscono O per false (falso) o 1 per true (vero).

Tabella 4-2:
Operazioni di confronto

T e e

Minore di 2<3 true
> Maggiore di 3>2 true
<= Minore di o uguale a 2<=3 true
>= Maggiore diougualea 3>=2 true
=, == Uguale a 3=3,3==3 true, true
1=, <> Diverso da 3!1=3 false
true true =1 true
false false =0 true

Tabella 4-3:
Operazioni Iogiche

Operatore § Descrizione m

True se entrambi gli operandi sono true X AND y

OPPURE True se uno degli operandi € true xORYy

Nella tabella seguente i parametri tra parentesi quadre ([]) sono opzionali.
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Tabella 4-4:
Funzioni

Operatore Descrizione

Average(list)
Avg(list)
Max(list)
Min(list)
AMax(list)
AMin(list)
Sum(list)

StdDeviation
(list)

Std(list)
acos(number)
asin(number)

atan(number)

aTan2(X1,X2)

cos(radians)
cosh(radians)
sin(radians)
sinh(radians)
tan(radians)
tanh(radians)
Pi()
abs(number)
Ceiling
(number)
Floor(number)
Round
(number)
sgrt(number)

Truncate
(number)

Random()

exp(number)

Thermo Scientific

La media di una lista di numeri (somma divisa per il numero di elementi)
La media di una lista di numeri (somma divisa per il numero di elementi)
Il valore massimo nella lista

Il valore minimo nella lista

Il valore assoluto del valore massimo

Il valore assoluto del valore minimo

La somma di una lista di numeri

La deviazione standard

La deviazione standard

Arcocoseno di un numero espresso in radianti
Arcoseno di un numero espresso in radianti
Arcotangente di un numero espresso in radianti

Arcotangente di X1 divisa per X2 espressa in radianti. | segni di entrambi gli argomenti sono usati per determinare il
quadrante del valore restituito.

Coseno di un angolo misurato in radianti.

Coseno iperbolico di un angolo misurato in radianti.

Seno di un angolo misurato in radianti.

Seno iperbolico di un angolo misurato in radianti.

Tangente di un angolo misurato in radianti.

Tangente iperbolica di un angolo misurato in radianti
Rapporto tra la circonferenza di un cerchio e il suo diametro

Valore assoluto di un numero.

Il pit piccolo numero intero maggiore o uguale a <numero>. Esempio: Ceiling(2,2) & 3,0
Il pitt grande numero intero minore o uguale a <numero>.

Esempio: Floor(2,7) € 2,0

Arrotonda un valore a virgola mobile al valore intero piu vicino. (il valore tie arrotonda al numero intero pari piu vicino.
3,5->4;45->4

Radice quadrata di un numero.

Numero troncato. Tutto cio che si trova a destra della virgola decimale viene rimosso, lasciando solo la porzione
intera del numero. Il valore restituito non € arrotondato.

Numero frazionario casualetraO e 1

Risultato della costante e (2,7182818) elevato alla potenza del numero specificato (e*<numero>)
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Operatore Descrizione

pow(base, Il valore base elevato a potenza.
power) Esempio: pow(2,3) =8

log10(number)  Logaritmo in base 10 di un numero

log(number) Logaritmo in base 10 di un numero

In(number) Logaritmo naturale (base e logaritmo) di un numero

expneg(power) Risultato della costante e (2,7182818) elevata alla potenza negativa del numero specificato (e*<-numero>)
ten(power) 10 elevato a potenza

tenneg(power) 10 elevato alla potenza negativa

negin(number) Logaritmo naturale negativo

neglo
g'og Logaritmo in base-10 negativo
(number)
invsqgrt . .
Radice quadrata inversa
(number)

toNumber(text) Converte un numero in testo in un numerale che pud essere utilizzato nelle equazioni. (da “10” a 10)

textLength

(text) Numero di caratteri, spazi inclusi, nel testo specificato. Una sequenza CRLF & contata come due caratteri.
ex

Y(posizione
[,linea di base]
[linea di
base2])

Valore dell'asse Y alla posizione data con una linea di base a due punti

Area(inizio,fine
[,linea di base]
[linea di
base2])

Area fra due limiti spettrali che utilizza una linea di base a due punti

Pmin(inizio,fine
[,linea di base]
[linea di
base2])

Corregge lo spettro con una linea di base a due punti e riporta il valore dell'asse Y minimo fra due limiti dello spettro

Pmax

(inizio,fine

[linea dibase] Corregge lo spettro con una linea di base a due punti e riporta il valore dell'asse Y massimo fra due limiti dello spettro
[linea di

base2])

Ploc(inizio,fine

[linea dibase] Corregge lo spettro con una linea di base a due punti e riporta la posizione (valore dell'asse X) alla quale si verifica il
[linea di valore dell'asse Y massimo fra due limiti spettrali

base2])

Pavg(inizio,fine
[,linea di base]
[linea di
base2])

Determina il valore medio dello spettro tra due limiti spettrali
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Operatore Descrizione

PkHgt

(inizio,fine

[lineadibase] Trova l'altezza di un picco
[linea di

base2])

PkArea

(inizio,fine

[linea dibase] Area fra due limiti spettrali che utilizza una linea di base a due punti
[linea di

base2])

PkLoc
(inizio,fine
[,linea di base]
[linea di
base2])

Corregge lo spettro con una linea di base a due punti e riporta la posizione (valore dell'asse X) alla quale si verifica il
valore dell'asse Y massimo fra due limiti spettrali

PkMin

(inizio,fine

[linea dibase] Corregge lo spettro con una linea di base a due punti e riporta il valore dell'asse Y minimo fra due limiti dello spettro
[linea di

base2])

PkMax

(inizio,fine

[linea dibase] Corregge lo spettro con una linea di base a due punti e riporta il valore dell'asse Y massimo fra due limiti dello spettro
[linea di

base2])

Pwidth(inizio,
fine
[,%altezzal)

Determina I'ampiezza del picco fra due limiti spettrali. Riporta I'ampiezza alla quale il picco raggiunge una percentuale
specificata del massimo del picco.

Determina la posizione (valore dell'asse X) del punto di cut-on o di cut-off nella regione spettrale specificata. Ad
esempio per una regione con un valore Y crescente, si ha un punto di cut-on dove I'aumento raggiunge la percentuale
specificata dell'aumento totale nella regione. Ecco un esempio di un punto di cut-on con “percentuale” impostata su
60:

Pcut(inizio, fine
[,%altezzal)
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Operatore Descrizione

Ghalfwidth
(start, end)

Slope(x1, y1,
X2,y2,x3,y3,
L)
Intercept(x1,
y1,X2,y2, X3,
y3, ..):
ZSlope(x1, y1,
x2,y2, x3,y3,
L)
CorCoef(x1,

y1,x2,y2, x3,
y3, ..):

Laser(x1, y1,
x2,y2,x3,y3,
)

DoesFileExist
(filename):

Tabella 4-5:

Trova I'ampiezza di un picco a meta altezza del picco

Restituisce la pendenza (y=mx+b)

Restituisce il punto di intercetta

Restituisce la pendenza z (y=mx)

Coefficiente correlazione

Calcola la migliore frequenza laser per lo strumento nelle condizioni in cui & stato misurato lo spettro.
x1, x2, x3 ... si riferiscono ai valori misurati di un picco o di una funzione dello spettro.
y1,y2,y3 ... siriferiscono ai valori true del picco o della funzione corrispondente.

Il risultato della funzione ¢ il valore della frequenza del laser che avvicinerebbe il piu possibile il valore misurato al
valore true attuale.

Accetta un percorso file completo tra virgolette e restituisce true(1) o false(2).
Esempio: DoesFileExist(“C:\Users\MyFiles\MyMethod.qgnt”)

Funzioni TQ: queste funzioni permettono di lavorare con informazioni ottenute da un metodo TQ

Operatore Descrizione

M(name)

V(name)
C(name)

U(name):

TQ_Y(value):

TQ_Z(value)

U_Set(index, value)

TQ_UU(value)

Restituisce il metodo di misurazione utilizzato
Restituisce il componente composito

Restituisce la concentrazione del componente (nome)

Restituisce l'incertezza associata alla concentrazione del componente (nome)

Immettere il valore indice per il file Y. Il primo elemento € l'indice 1.
Immettere il valore indice per il file Z. Il primo elemento & I'indice 1.
Imposta il valore all'indice

Accedere ai valori utente allegati a un metodo TQ

Imposta il valore utente all'indice specificato

UU_Set(index, value)

Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm

Thermo Scientific



4. Guide alle procedure

Export (Esporta)

Inviare dati e report a una posizione specificata dall'utente. Questa posizione puo trovarsi sul sistema locale o su una rete o
unita flash per un'archiviazione alternativa.

Impostazione Descrizione

Select data to archive
(Seleziona dati per
I'archivio)

File base name (Nome di
base del file)

Append date and time to file
name (Associai data e ora al
nome file)

File location (Posizione file)

Tile name (Nome riquadro)

Instruction (Istruzione)

Scegliere dagli spettri e dai report disponibili creati o importati durante il workflow.

Il nome di base viene aggiunto all'inizio del nome completo del file.
Quando il file & archiviato, viene denominato secondo il modello seguente:

<base name>_<workflow name>.<tile name of data creation>.<variable name>_YYYY_MM_DD
HHMMSS_<time zone in GMT> <file extension>

Ad esempio con un nome di base di “esempio” e un workflow denominato “mio workflow”, uno spettro
raccolto nel riquadro Measure (Misura) verrebbe archiviato come segue:

“example_my workflow.Measure.Sample_
2019_06_25_104928_GMT-0500.spa”

Se viene selezionata, il sistema aggiunge al nome del file la data e I'ora in cui sono stati salvati i dati. Cio
assicura che venga creato un file nuovo ogni volta che si esegue il workflow.

Se non viene selezionato, ogni volta che si esegue il workflow, il file precedentemente esportato sara
sovrascritto con un file nuovo. Questo ¢ utile se si desidera aggiornare un file anziché crearne di nuovi.

La directory nella quale verra archiviato il file.

Imposta il nome del riqguadro nel canvas del workflow.

Usare il riquadro Instruction (Istruzione) per fornire ulteriori istruzioni all'operatore del workflow. Il riquadro Instruction
(Istruzione) puo includere anche campi di immissione per consentire all'operatore di immettere testo o dati numerici. Questi
inserimenti possono essere utilizzati in seguito nel workflow. Ad esempio il testo immesso dall'operatore puo essere
aggiunto a un report personalizzato.

Impostazione Descrizione

Aggiunge un'immagine che l'operatore vedra nella schermata delle istruzioni durante il
workflow. | tipi di file validi includono:

Add Image (Aggiungi immagine) PNG

JPG

.GIF

.BMP
Add Text Box (Aggiungi casella di Utilizzare per aggiungere testo. Questo € utile per fornire istruzioni all'operatore e per
testo) aggiungere etichette ai campi di inserimento testuale e numerico.

Fornisce un pulsante sul quale gli operatori possono fare clic o possono toccare per vedere un

Add or Remove PDF (Aggiungi o PDF specificato.

Rimuovi PDF)

Thermo Scientific

Dopo aver aggiunto il pulsante del documento, fare clic sul pulsante per specificare il file PDF.
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Impostazione Descrizione

Add or Remove Cancel Button Offre un pulsante Cancel (Annulla) sul quale l'operatore pud fare clic o pud toccare per
(Pulsante Aggiungi o Rimuovi annulla) arrestare il workflow.

Permette all'operatore di immettere del testo che pud essere utilizzato in seguito nel workflow.
+ Text Entry (+ Inserimento testuale)
Ad esempio, un percorso file da utilizzare nel riquadro Archive (Archivia).

Permette di immettere un valore numerico che puo essere utilizzato in seguito come variabile

+ Numeric Entry (+ Inserimento in altri riquadri.

numerico Lo L N - . .
) Ad esempio, il valore numerico immesso puo essere utilizzato nel riquadro Decision
(Decisione) come condizione in una decisione Numeric Value (Valore numerico).

Visualizzare dati da una variabile, come un valore di corrispondenza di un risultato ottenuto da

+ Value (+ Valore) ) ) .
una ricerca di correlazione.

Tile Name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Load Spectrum (Carica spettro)

Caricare un file SPA da utilizzare durante il workflow. Passare al percorso di un file sul computer dello strumento o su
un'unita flash o sulla rete oppure caricare uno spettro dal database.

Questo puo essere utile per importare uno spettro salvato da utilizzare come riferimento. Ad esempio si raccomanda di
importare uno spettro di riferimento da usare in un'operazione di sottrazione.

Impostazione Descrizione

Caricare un file SPA da un percorso sul sistema o sulla rete.
From file (Dal file)
File name (Nome file): spostarsi in un file SPA per includere uno spettro.

Selezionare per caricare uno spettro dal database.

Selected spectrum (Spettro selezionato): scegliere uno spettro dal database.

From database (Da Scegliere durante I'esecuzione del workflow: permette all'operatore di selezionare uno spettro durante il

database) workflow.
Mostra solo esperimenti che contengono questo testo: limitare la scelta dell'operatore ai soli spettri che
contengono il testo specificato nel titolo o nei tag.
Se selezionato, lo spettro viene importato dal file system quando viene eseguito il workflow. Se il file
dello spettro & aggiornato, il workflow usera sempre I'ultima versione dello spettro.
Import spectrum every run Se non é selezionato, una copia del file dello spettro viene importata quando viene creato il workflow.
(Importa spettro ad ogni Questo spettro cambia solo se si modifica manualmente il workflow e si aggiornano i file dello spettro.
esecuzione)
Si noti che se si condivide questo workflow o lo si aggiunge a un pacchetto, sara necessario
condividere separatamente il file SPA che dovra essere salvato su qualsiasi altro sistema esattamente
nello stesso percorso del file specificato nel riquadro Import Spectrum (Importa spettro).
Tile name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.
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Measure (Misura)

Utilizzare il riquadro della misura per misurare il background e un campione e per impostare la misurazione. Gli spettri e i

report creati durante il workflow vengono salvati nel database e possono essere archiviati con il riquadro Archive (Archivia).

Impostazione Descrizione

Background settings (Impostazioni
background)
Impostazioni di Correction (Correzione)

Use internal polystyrene sample (Usa
campione di polistirene interno)

Use sample prompt (Usa messaggio
campione)

Use background prompt (Usa messaggio
background)

Allow other workflows to access result of
measurement (Consenti ad altri workflow
di accedere ai risultati della misurazione)

Show spectrum during measurement
(Mostra spettro durante la misurazione)

Progress text (Testo avanzamento)

Other Measurement Settings (Altre
impostazioni della misurazione)

Tile name (Nome riquadro)

Peak Analysis (Analisi picco)

Specifica se il workflow richiedera all'operatore di acquisire un nuovo background, usare
uno spettro da un altro riquadro nel workflow o misurare solo un background senza misurare
un campione.

Applicare la soppressione atmosferica e/o la correzione Kramers-Kronig.

Se selezionato, un campione di riferimento di polistirene interno installato nello strumento
sara utilizzato per validare le prestazioni dello strumento.

Selezionare per fornire istruzioni all'operatore prima di misurare il campione. Si raccomanda
di fornire istruzioni all'operatore per inserire il campione.

Selezionare per fornire istruzioni all'operatore prima di misurare il background. E opportuno
fornire istruzioni all'operatore per prepararsi a misurare il background.

Se selezionato, € possibile includere spettri provenienti da questo workflow in altri workflow.
Ad esempio, una volta eseguito questo workflow e misurato un campione, un workflow
separato potrebbe usare gli spettri raccolti come spettro di riferimento o in un report.

Selezionare per vedere lo spettro durante la misurazione. Se non viene selezionato, gli
operatori vedono solo un indicatore di avanzamento.

Fornire un messaggio personalizzato per gli operatori durante la misurazione del
background e del campione.

Personalizzare le impostazioni della misurazione utilizzate in questo workflow o combinare
le impostazioni utilizzate con un altro spettro.

Number of scans (Numero di scansioni): numero di scansioni del campione che verranno
effettuate. Piu scansioni significano in genere dati accurati ma richiedono un tempo di
misurazione piu lungo.

Match Settings (Abbina impostazioni): selezionare per combinare le impostazioni della
misurazione utilizzate con un file SPA o QNT specificato. Selezionare All Settings (Tutte le
impostazioni) per eseguire la revisione di tutte le impostazioni usate con questa
misurazione.

Spectrum Title (Titolo spettro): selezionare per aggiungere dati variabili al titolo dello
spettro.

Vedere Measurement Settings (Impostazioni misurazione) e Advanced Measurement
(Misurazione avanzata) per una descrizione di impostazioni aggiuntive.

Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Trovare le posizioni dei picchi o analizzare la Peak Height (Altezza picco) o il Peak Ratio (Rapporto picco) di uno spettro.

Thermo Scientific
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Impostazione Descrizione

Misurare l'altezza di un picco da assorbanza zero (o 100% trasmittanza), senza considerare la posizione della linea
di base o dalla linea di base. Se misurata dalla linea di base, la misurazione & chiamata “altezza picco corretta.”

Peak position (Posizione picco): immettere il numero d'onda del picco da misurare.

Corrected (Corretto): selezionare per misurare I'altezza picco dalla linea di base spettrale anziché da assorbanza

zero (0 100% trasmittanza)
Peak Height
(Altezza picco) Reference point (Punto di riferimento): selezionare per la correzione a singolo punto, utilizzando un punto come

riferimento della linea di base.

Reference range (Range di riferimento): selezionare per la correzione a due punti, utilizzando un punto su ogni lato
del picco per calcolare la linea di base.

Generate pass/fail result (Genera risultato passa/non passa): selezionare per creare un risultato passa/non passa
che puo essere utilizzato in un riquadro Decision (Decisione).

Trovare il rapporto di altezza tra due picchi. | picchi possono essere calcolati da unita ad assorbanza zero o da una
linea di base corretta.

Not corrected (Non corretto): le altezze del picco sono misurate da assorbanza zero (o da 100% trasmittanza)

Single-point corrected (Corretto singolo punto): I'altezza picco sara misurata dalla linea di base al numero d'onda

Peak Ratio .
. immesso.
(Rapporto picco)
Two-point corrected (Corretto due punti): un punto su ogni lato del picco sara utilizzato per calcolare la linea di
base.
Generate pass/fail result (Genera risultato passa/non passa): selezionare per creare un risultato passa/non passa
che puo essere utilizzato in un riquadro Decision (Decisione).
Find Peaks Cercare le posizioni dei picchi nello spettro. Lo spettro risultante con picchi etichettati € disponibile come spettro nel
(Trova picchi) riquadro Report e come opzione per il modello nel riquadro Template Report (Report modello).

Select spectrum
(Seleziona
spettro)

Selezionare lo spettro che verra utilizzato nell'analisi del picco. E possibile scegliere da spettri generati nel workflow
o importati con il riquadro Load Spectrum (Carica spettro).

Tile name (Nome

. Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow
riquadro)

Processing (Elaborazione)

Il riquadro Processing (Elaborazione) include diversi strumenti per elaborare dati spettrali, inclusi sottrazione,
normalizzazione, correlazione, matematica spettrale di base e correzione della linea di base.

Impostazione Descrizione

Spectral Math (Matematica  Eseguire operazioni di base usando uno spettro del campione e uno spettro di riferimento. Per maggiori
spettrale) informazioni sulla matematica spettrale, vedere “Applicazione delle equazioni di base ai dati acquisiti”

Sample spec-
trum (Spettro  Spettro iniziale al quale verra applicata I'operazione.
campione)
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Impostazione Descrizione

Reference
spectrum
(Spettro di rife-
rimento)

Operation
(Operazione)

Spectral Math
Type (Tipo
matematica
spettrale)

Normalization
(Normalizzazione)

Select
spectrum
(Seleziona
spettro)

Max range
(cm-1) (Range
massimo (cm-

1)

Min range
(cm-1) (Range
min (cm-1))

Target value
(Valore target)

Derivative (Derivata)
Select spec-

trum (Sele-
ziona spettro)

Order (Ordine)

Correlation (Correlazione)

Thermo Scientific

Spettro di riferimento utilizzato nell'operazione.

Addizione
Sottrazione
Divisione
Moltiplicazione

Selezionare un tipo di matematica spettrale. Le opzioni disponibili includono

« Fattore

« Pathlength (Percorso ottico)

« Range
Usare Normalize (Normalizzazione) per cambiare la scala dell'asse delle Y degli spettri selezionati in
una scala “normale” nella quale i valori Y dei punti dati variano da 0 unita di assorbanza per il punto
minimo a 1 unita di assorbanza per il picco piu alto (per uno spettro simile all'assorbanza) o dal 10% al

100% di trasmittanza (per uno spettro simile alla trasmissione). Queste scale normali sono tipiche degli
spettri nelle librerie spettrali commerciali.

Dopo la normalizzazione di uno spettro, non & possibile usarlo per un'analisi quantitativa a meno che non
si conosca il fattore di scala e si regolino di conseguenza i risultati quantitativi.

Spettro iniziale al quale verra applicata I'operazione.

Utilizzare per impostare il range utilizzato nella normalizzazione.

Utilizzare per impostare il range utilizzato nella normalizzazione.

Il valore target € specificato in unita di assorbanza.

Convertire lo spettro nella sua prima o seconda derivata in modo che aiuti a trovare la posizione o
l'intensita dei picchi.

Lo spettro al quale verra applicata I'operazione.

Selezionare una derivata di primo o secondo ordine.

Restituisce il valore di corrispondenza fra il primo e il secondo spettro. Come QCheck, il valore di
corrispondenza € indicato tra 0,0 e 1,0, dove 1,0 rispecchia una corrispondenza perfetta.

Guida per I'utente del software OMNIC Paradigm 228



4. Guide alle procedure

229

Impostazione Descrizione

First spectrum

) Selezionare lo spettro iniziale al quale verra confrontato il secondo.
(Primo spettro)

Second
spectrum
(Secondo
spettro)

Selezionare uno spettro di riferimento.

Spectral range
(Range Utilizzare il range spettrale per escludere i picchi totalmente assorbenti dalla ricerca di correlazione.
spettrale)

Scalar Math (Matematica . . . .
Applicare un'operazione a un singolo spettro.

scalare)
Spectrum . R . , .
Selezionare lo spettro al quale verra applicata I'operazione.
(Spettro)
Addizione
Operation Sottrazione

(Operazione)  Divisione
Moltiplicazione

Factor

(Fattore) Aumenta o riduce I'ampiezza dello spettro in modo da poterlo confrontare meglio a un altro spettro.
attore

Baseline Correction

. . ) Usare per correggere una linea di base spostata.
(Correzione linea di base)

Select
spectrum
(Seleziona
spettro)

Selezionare uno spettro per il quale verra corretta la linea di base.

Polynomial
order (Ordine  Specificare I'ordine dei polinomi per la correzione.
polinomiale)

Conversion (Conversione)  Convertire uno spettro in un'altra unita.

Select spec-
trum (Sele- Selezionare lo spettro da convertire.
ziona spettro)

Convertire in uno dei seguenti:

» Absorbance (Assorbanza)

Conversion « Trasmittanza %
type (Tipo di

. H 0,
conversione) Riflettanza %

e Log 1/ Riflettanza

o Kubelka-Munk

Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guide alle procedure

Impostazione Descrizione

Cancellare i dati da una o piu regioni dello spettro. Vedere “Blank a region in your spectra (Lascia in

Blank
regions bianco una regione nello spettro)” per maggiori informazioni sulle regioni in bianco.
(Regioni in . - ) . o . R

) Impostare i punti iniziale e finale per la regione da lasciare in bianco. Fare clic su Add (Aggiungi) per
bianco) aggiungere piu regioni.
Statistical . . . . S . . - . .
spectra Calcolare la media e la deviazione standard di 2 o piu spettri. Visualizzare gli spettri risultanti nel riquadro
(g ot Report. Vedere “Calcolo della media e della deviazione standard degli spettri” per maggiori informazioni

p. . sul calcolo della media o della deviazione standard degli spettri.

statistici)

Selezionare 2 o piu spettri, il calcolo da eseguire e il formato dei dati da usare nel calcolo.
Tile name (Nome riqguadro)  Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow

Repeat (Ripeti)

Riprodurre a ciclo continuo una porzione del workflow per ripetere le fasi.

Impostazione Descrizione

Repeat ___ times (Ripeti___ volte) Imposta il numero di ripetizioni della porzione riprodotta a ciclo continuo del workflow.
Tile name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.
Report

Creare un report personalizzato che puo essere memorizzato, archiviato o stampato. | report generati nel workflow sono
disponibili nella sezione Report del pannello comandi.

Impostazione Descrizione

Aggiungere un'immagine che I'operatore vedra sulla schermata del report durante il workflow. | tipi di
file validi includono:

Add image (Aggiungi PNG

immagine) JPG
.GIF
.BMP

Utilizzare per aggiungere testo. Questo & utile per fornire istruzioni all'operatore e per aggiungere

Add text (Aggiungi testo) . . o . -
etichette ai campi di inserimento testuale e numerico.

Fornisce un pulsante sul quale gli operatori possono fare clic o possono toccare per vedere un PDF
specificato.

Add or remove document
(Aggiungi o rimuovi

documento) Dopo aver aggiunto il pulsante del documento, fare clic sul pulsante per specificare il file PDF.
Add spectrum (Aggiungi Aggiungere uno spettro al report. Selezionare uno spettro generato o caricato precedentemente nel
spettro) workflow.
Add variable (Aggiungi Aggiungere un valore da un altro riquadro del workflow al report. Ad esempio, se il workflow includeva
variabile) una misurazione e una ricerca, e possibile includere dati dai risultati della ricerca.

Visualizzare una tabella dei risultati come da TQ Analyst / Quant method (Metodo di quantifica) o ana-
Add table (Aggiungi tabella) lisi del picco. Visualizza i risultati da precedenti istanze di esecuzione del workflow non solo da quella

corrente.
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Impostazione Descrizione

Add or remove print button
(Aggiungi o rimuovi pulsante
stampa)

Con un pulsante di stampa, gli operatori possono stampare il report durante la visualizzazione della
schermata del report.

Tile name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow

Run Program (Esegui programma)

Usare il riquadro Run Program (Esegui programma) per fare eseguire al workflow un file eseguibile. Ad esempio, usare
questo riquadro per creare una fase nel proprio workflow che esegue un accessorio di campionamento automatico di terze
parti.

Combinare questo riquadro con il riquadro Variable (Variabile) o altri riquadri per creare workflow potenti. Ad esempio,
usare la variabile del conteggio dal riquadro Repeat (Ripeti) per aumentare automaticamente un argomento passato
all'eseguibile.

Il riguadro Run Program (Esegui programma) puo eseguire solo file eseguibili che non richiedono nessuna interazione da
parte dell'utente e non hanno un'interfaccia utente.

Impostazione Descrizione

Il file eseguibile da eseguire. Si noti che se si esegue questo workflow su un altro computer, esso deve

File name (Nome file) . .
avere lo stesso file EXE nello stesso esatto percorso file.

Passare argomenti al file eseguibile. Per includere variabili nel comando, selezionare una variabile
dall'elenco e fare clic su Add to Arguments List (Aggiungi a elenco argomenti). Quando si immettono
argomenti, osservare i seguenti requisiti di sintassi:

Arguments (Argomenti) « Ogni argomento deve essere racchiuso tra virgolette doppie ()

o Separare gli argomenti con spazi
Esempio: “-p 6” “workflowname.variable.myVariable”

Assicura che il file eseguibile sia esattamente lo stesso file durante la fase di esecuzione.
Quando si crea il workflow, il software memorizza il percorso e il nome del file eseguibile.

. - ) Se il file viene sostituito da un nuovo eseguibile con lo stesso nome, verra eseguito quel file.
Verify program file integrity at

run time (Verifica integrita del
file programma in fase di ese-

Selezionare questa opzione per assicurare che il file sia esattamente lo stesso file selezionato quando
¢ stato creato il workflow.

cuzione) Si consiglia di mantenerlo selezionato per assicurare che il file exe non sia stato sostituito con un altro
file. Se si aggiorna il file exe intenzionalmente, & necessario aggiornare anche il workflow.

Disattivare questa impostazione é utile se si prevede di aggiornare il file EXE periodicamente e non si
desidera aggiornare il workflow. Tuttavia questo rappresenta un rischio per la sicurezza.

Save Result (Salva risultato)

Esporta i dati raccolti in un file CSV.
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Impostazione

Select data to export
(Seleziona dati da
esportare)

Append to file (Aggiungi a
file)

File name (Nome file)

File base name (Nome di
base del file)

File location (Posizione file)

Tile name (Nome riquadro)

Search (Ricerca)

Descrizione

Selezionare i dati disponibili che & possibile esportare in un file CSV, come le altezze del picco o la
ricerca di valori di corrispondenza risultanti.

Se viene selezionato, i dati esportati verranno aggiunti a un file CSV esistente.

Per aggiungere i dati a un file esistente, immettere il nome del file nel rispettivo campo File Name (Nome
file). Se il file non esiste, ne verra creato uno nuovo con il nome immesso.

(disponibile solo se viene selezionato Append to File (Aggiungi a file))

Immettere il nome del file al quale verranno aggiunti i dati. Se il file non esiste gia, ne verra creato uno
nuovo.

(disponibile solo se viene non selezionato Append to File (Aggiungi a file))

I nome di base del file viene aggiunto al nome del file prima di data e ora.

Directory nella quale verra aggiunto o creato il file.

Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Esegue una ricerca di correlazione o multicomponente.

Impostazione Descrizione

Available libraries (Librerie
disponibili)

Search type (Tipo ricerca)

Spectral Ranges (Range
spettrali)

Select spectrum (Seleziona
spettro)

Tile name (Nome riquadro)

Selection (Selezione)

Trascinare le librerie dalla colonna Available Libraries (Librerie disponibili) in Selected Libraries (Librerie
selezionate) per usarle nella ricerca.

Fare clic su Refresh (Aggiorna) per aggiornare I'elenco di librerie disponibili.

Impostare il tipo di ricerca che verra eseguita.

Correlation (Correlazione): usare per identificare un campione sconosciuto.
Number of results (Numero di risultati): impostare il numero di risultati che verranno visualizzati.

Multi-component (Multicomponente): usare per identificare i componenti di un campione.
Number of components (Numero di componenti): imposta il numero di componenti che verranno
visualizzati.

Aggiungere un valore iniziale e un valore finale per la regione che verra cercata.

Specificare lo spettro che verra utilizzato nella ricerca.

Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow

Con un riquadro Selection (Selezione), I'operatore sceglie quale percorso dovra seguire il workflow.
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Impostazione Descrizione

Aggiungere un'immagine che I'operatore vedra nella schermata della selezione durante il workflow. | tipi di file
validi includono:

Add image (Aggiungi PNG

immagine) JPG
.GIF
.BMP
Add text (Aggiungi

testo) Utilizzare per aggiungere testo. Questo € utile per fornire istruzioni all'operatore.

Add value (Aggiungi  Aggiungere un valore da un altro riquadro del workflow al report. Ad esempio, se il workflow includeva una
valore) misurazione e una ricerca, € possibile includere dati dai risultati della ricerca.

Selection label
. . Modificare I'etichetta di selezione per modificare il testo che compare sul canvas del workflow.
(Etichetta selezione)

Start (Inizio)

Il primo riquadro di ogni workflow. Il riquadro Start (Inizio) viene aggiunto automaticamente al canvas del workflow ogni
volta che viene creato un nuovo workflow.

Impostazione Descrizione

Determina I'immagine che viene visualizzata quando viene eseguito un workflow. Accetta un percorso del file
per un file immagine.
Sono validi i seguenti tipi di file:

Workflow image g P

(Immagine workflow) PNG

JPG
.GIF
.BMP

Specificare un rapporto di aspetto per ottimizzare I'aspetto del workflow quando viene eseguito. Il rapporto di
aspetto deve corrispondere il pitu possibile alla visualizzazione utilizzata dall'operatore.

Per esempio:
4:3 per i monitor dei computer piti vecchi

16:9 & lo standard per i video ad alta definizione ed € comune per i monitor dei computer attuali

Desired aspect ratio Accetta i seguenti:
(Proporzioni desiderate) 1:1

4:3

5:4

16:9

16:10

3:2

2:1

Tag Spectrum (Spettro dei tag)

Applicare un tag agli spettri creati durante il workflow.
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Impostazione Descrizione

Tag Applicare un tag a uno spettro.
Select spectrum (Seleziona spettro) Scegliere lo spettro al quale verra applicato il tag.
Tile name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Template Report (Report modello)

Generare un report da un modello. | report generati nel workflow sono disponibili nella sezione Report del pannello
comandi. La maggior parte delle impostazioni per un report del modello dipende dal tipo di modello selezionato.

Scegliere dai seguenti tipi di modello:
ValPro style (Stile ValPro)
Single spectrum (Spettro singolo)
Multiple spectra (Spettri multipli)
Template type (Tipo modello)
Risultati della ricerca
Single quantification (Quantificazione singola)

QCheck

Multiple run quantification (Quantificazione analisi multipla)

Automatically advance workflow after displaying

report for 5 seconds (Avanza automaticamente il Se selezionato, il workflow avanzera dopo aver visualizzato il report per 5
workflow dopo una visualizzazione del report per 5 secondi. Se non € selezionato, I'operatore continua manualmente il workflow.
secondi)

) . Se selezionato, specificare il testo che attivera un risultato “non superato”. Ad
Generate pass/fail result (Genera risultato passa/non

io, i ifica “fail” il riquad rt del modell
passa) esempio, se si specifica “fail” (non passa) il riquadro report del modello

generera un risultato non superato se il report include il testo “fail” (non passa).

TQ Analyst

Quantificare i componenti del campione usando un metodo di quantificazione specificato.

Impostazione Descrizione

Quantification method (Metodo quantificazione) Selezionare un file QNT per il metodo di quantificazione.
Select spectrum (Seleziona spettro) Selezionare lo spettro che verra utilizzato per la quantificazione.
Tile name (Nome riquadro) Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Variable (Variabile)

Usare il riquadro Variable (Variabile) per assegnare un nuovo valore a una variabile esistente o per creare una nuova
variabile personalizzata. Le variabili create o modificate con il riquadro della variabile possono essere usate in altri riquadri.
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Impostazione | Descrizione

Selezionare un tipo di operazione. L'operazione selezionata determina le altre impostazioni disponibili.

235

Operation
(Operazione)

Set Variable
(Imposta
variabile)

Set Variable (Imposta variabile): usare per impostare il valore di una variabile corrente.

Create Variable (Crea variabile): usare per creare una nuova variabile.

Variable to set (Variabile da impostare): selezionare una variabile per modificare il valore.

Current variable (Variabili correnti): fornisce un elenco di variabili correnti nel workflow. Selezionarne una e fare clic
su Add to Expression (Aggiungi all'espressione) per includere la variabile nell'espressione.

Numerica o testuale: selezionare un tipo per il valore di questa variabile. Il tipo determina quali operazioni sono valide

per questa variabile. Se ad esempio si imposta il tipo su Text (Testo), non sara possibile usare il valore di questa
Create Variable Variabile peri calcoli.

(Crea variabile)

Variable name (Nome della variabile): immettere un nome per la variabile

Initial value (Valore iniziale): immettere un valore iniziale per questa variabile

Tabella flusso di lavoro

Importare un file CSV da usare come modello per il workflow.

Con il riquadro della tabella del flusso di lavoro € possibile importare una tabella di opzioni da usare nel workflow. Con
questo riquadro si pud ad esempio selezionare un'opzione quando si inizia il workflow e caricare automaticamente durante
il workflow variabili, metodi e immagini specifici corrispondenti a tale opzione.

Impostazione Descrizione

CSV file (File CSV)

Select row automatically
(Seleziona riga
automaticamente)

Operator selection
(Selezione operatore)

Included files (File inclusi)

Tile name (Nome riquadro)

Cercare un file CSV da importare.

Sfogliare per selezionare un nuovo file. Ricaricare per selezionare il file per gli aggiornamenti.

Selezionare automaticamente una riga dal file CSV.

L'operatore del workflow seleziona manualmente una riga nel corso del workflow.
Operator prompt (Prompt operatore): istruzione testuale da visualizzare per I'operatore.

Column index for selection options (Indice colonna per le opzioni di selezione): specificare la colonna da
usare come opzioni disponibili. La prima colonna ¢ I'indice 1.

Column index for selection images (Indice colonna per le immagini di selezione): & anche possibile
visualizzare un'immagine con le opzioni di selezione. Se non si usano immagini, impostare I'indice su 0.

Mostra quali file sono previsti in base al file CSV e quanti ne sono stati inclusi nel workflow.

o Selezionare Add (Aggiungi) per aggiungere uno o piu file.

« Selezionare Manage (Gestisci) per visualizzare o rimuovere i file inclusi

Imposta il nome del riquadro nel canvas del workflow.

Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guide alle procedure

4.6 Soluzioni personalizzate

Aggregare e condividere i workflow utilizzando il Package Editor (Editor pacchetti) ed eseguire i pacchetti utilizzando
l'interfaccia Operator (Operatore).

4.6.1 Soluzioni personalizzate

Questa pagina offre una breve panoramica dell'uso dei pacchetti e dell'interfaccia Operator (Operatore) nel software
OMNIC Paradigm per sviluppare ed eseguire soluzioni personalizzate. Quando disponibili, utilizzare i link per trovare
informazioni piu dettagliate sull'uso di funzioni specifiche.

Che cosa sono le soluzioni personalizzate?

Con le soluzioni personalizzate nel software OMNIC Paradigm, € possibile progettare e aggregare workflow per I'uso da
parte di altri operatori.

Uno sviluppatore progetta workflow e li aggrega con tutti i file richiesti in pacchetti e condivide i pacchetti come file RDEP.

Un Amministratore quindi apre i pacchetti in modo che i workflow possano essere eseguiti utilizzando I'interfaccia Operator
(Operatore).

Pacchetti e Editor pacchetti

Un pacchetto & una raccolta organizzata di workflow facilmente condivisibile. Quando si aggregano dei workflow in un
pacchetto, il pacchetto include tutti i file e le informazioni necessari per eseguire il workflow su un altro sistema, incluso
spettri di riferimento, immagini e file QNT.

Quando si crea e si esporta un pacchetto, un Amministratore in un altro sito puo aprire il pacchetto nell'interfaccia Operator
(Operatore) in modo che gli utenti possano eseguire tutti i workflow inclusi.

Per dettagli sulla creazione e I'esportazione dei pacchetti, vedere “Creazione o modifica di un pacchetto”
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Figura 4-1: Editor pacchetti

Il pacchetto € costituito da due elementi principali:

¢ Workflows: un workflow & una serie di procedure e impostazioni predeterminate che assicura che le procedure
vengano eseguite ogni volta nello stesso modo. Per piu workflow, vedere “Informazioni sui workflow”.

« Categories (Categorie): in un pacchetto, i workflow sono organizzati in categorie. | workflow possono essere
raggruppati in categorie in qualsiasi modo logico per la propria organizzazione; tuttavia il workflow puo essere incluso
in una sola categoria. Non & possibile includere lo stesso workflow in piu di una categoria.

Quando si esporta un pacchetto, vi sono contenuti anche tutti i file richiesti usati nei workflow, assicurando che gli operatori
abbiano tutti i file di cui hanno bisogno per eseguire i workflow quando aprono il pacchetto.

L'interfaccia Operator (Operatore)

L'interfaccia Operator (Operatore) € utilizzata per eseguire i workflow caricati dai pacchetti e per gestire i pacchetti. Dopo
I'apertura di un pacchetto, agli operatori viene presentata un'interfaccia semplificata progettata per eseguire i workflow del
pacchetto.

L'Operatore Amministratore puo controllare quali sono i workflow disponibili aprendo o eliminando i pacchetti.
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Figura 4-2: L'interfaccia Operator (Operatore)

L'interfaccia Operator (Operatore) € simile all'interfaccia touchscreen del software OMNIC Paradigm tranne per il fatto che
presenta solo workflow da pacchetti aperti.

Un Operatore Amministratore pud aprire, aggiornare ed eliminare i pacchetti utilizzando i comandi amministratore. Per
dettagli sull'apertura e I'eliminazione dei pacchetti, vedere “Operatore Amministratore”

Suggerimenti per I'utilizzo dei pacchetti

Quando si creano workflow e pacchetti, pud essere difficile tenere traccia delle dipendenze come i metodi di quantifica e i
workflow incorporati. | suggerimenti forniti di seguito possono aiutare a gestire i file e assicurare che i workflow siano
aggiornati e di facile gestione.

* Organizzare i file per semplificarne I'aggiornamento e la gestione. Si raccomanda ad esempio di creare una singola
cartella per le risorse usate nei workflow. Quindi all'interno della cartella, creare cartelle specifiche per gli elementi
correlati, come i metodi di quantifica, le immagini e i file degli spettri. Tenere quindi le cartelle nello stesso percorso e
mantenere invariato il nome dei file. E possibile utilizzare i comandi di Update (Aggiornamento) nell'Editor workflow per
aggiornare rapidamente tutte le dipendenze del workflow.

¢ Mantenere i workflow piil semplici possibile. Ad esempio il riquadro Embedded Workflow (Workflow incorporato) &
uno strumento potente ma rende il progetto piu complesso. Ogni volta che si aggiorna il workflow incoporato, &
necessario aggiornare manualmente ogni altro workflow che lo utilizza.

4.6.2 Creazione o modifica di un pacchetto

E possibile creare un nuovo pacchetto o aprirne e modificarne uno esistente con Package Editor (Editor pacchetti).

Prima di creare un pacchetto, occorre almeno un workflow. Per maggiori informazioni sulla creazione o I'uso dei workflow,
vedere “Informazioni sui workflow”.

| pacchetti possono essere creati solo nell'interfaccia Desktop del software OMNIC Paradigm.
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Creazione di un nuovo pacchetto

¢ Per creare un nuovo pacchetto
1. Utilizzando l'interfaccia desktop, andare a File > Packages > Create (File > Pacchetti > Crea).

2. Immettere un nome per il pacchetto e selezionare OK. Package editor (Editor pacchetti) si apre con una categoria
predefinita. E possibile aggiungere pil categorie o aggiungere workflow alla categoria.

3. Peraggiungere un workflow, selezionare una categoria quindi Add Workflow (Aggiungi workflow).
| workflow posso essere inclusi solo in una categoria. Non € possibile utilizzare lo stesso workflow in piu categorie.
4. Peraggiungere una categoria, selezionare Add Category (Aggiungi categoria).

5. Selezionare Save (Salva) per salvare il pacchetto. Il pacchetto salvato & disponibile nel riquadro Packages (Pacchetti)
del pannello comandi. Il pacchetto viene salvato automaticamente quando si torna al pannello comandi ma non se si
esce dal software da Package Editor (Editor pacchetti).

6. Percondividere il pacchetto, selezionare Export (Esporta). Quando si esporta il pacchetto, viene salvato con
I'estensione del nome file .rdep.

Suggerimenti per organizzare workflow e categorie

Quando si organizzano i workflow e le categorie in pacchetti occorre considerare alcuni fattori importanti.

¢ Un workflow pud essere incluso solo in una categoria. Non & possibile utilizzare lo stesso workflow in pit di una
categoria. Se ci sono workflow che si desidera condividere tra le categorie, si consiglia di creare una categoria
separata solo per questi workflow condivisi. Cio vale anche con pacchetti multipli. Se un pacchetto caricato
precedentemente include gia un workflow con lo stesso nome, I'operatore Amministratore non sara in grado di aprire
un nuovo pacchetto se include quel workflow in un'altra categoria.

¢ Anche le categorie devono avere un nome univoco. Quando I'operatore apre un pacchetto, tutte le categorie che
utilizzano lo stesso nome della categoria di un pacchetto precedente vengono unite. Ad esempio se un nuovo
pacchetto include una categoria denominata Categoria A e un pacchetto precedente includeva gia una Categoria A, le
categorie verranno unite in una singola categoria comprendente tutti i workflow di entrambe le categorie.

Si consideri il seguente esempio:
¢ (Categoria A (Primo pacchetto)
° Workflow 1
°  Workflow 2
e (Categoria A (Secondo pacchetto)
° Workflow 3

Viene visualizzato come:

239 Guida per l'utente del software OMNIC Paradigm Thermo Scientific



4. Guide alle procedure

¢ Categoria A
° Workflow 1
° Workflow 2

° Workflow 3

Modifica di un pacchetto

E possibile aprire e modificare un pacchetto dal riquadro Packages (Pacchetti) sul pannello comandi o da un file RDEP
salvato.
< Per modificare un pacchetto
¢ Dal pannello comandi dell'interfaccia desktop
1. Scorrere fino al riquadro Workflows e selezionare Packages (Pacchetti) dall'elenco.

2. Fare clic con il pulsante destro del mouse su un pacchetto e selezionare Edit (Modifica). Il pacchetto si apre
nell'editor pacchetti.

¢ Daun file RDEP salvato

1. Dal pannello comandi, andare a File > Packages > Open (File > Pacchetti > Apri).

2. Selezionare un file RDEP quindi Open (Apri). Il file viene inserito nell'elenco dei pacchetti sul pannello comandi.

3. Nelriquadro Packages (Pacchetti), fare clic con il pulsante destro del mouse sul pacchetto e selezionare Edit
(Modifica).

Se si apre un file RDEP da Package Editor (Editor pacchetti), il pacchetto vi viene aperto automaticamente.

Aggiornamento dei workflow

L'editor pacchetti include vari strumenti per aggiornare i workflow e i file ad essi associati.

Quando si aggiunge un workflow a un pacchetto, il file del workflow viene copiato nel pacchetto. Gli aggiornamenti si
applicano solo a questa copia del pacchetto e non vengono rispecchiati nel file originale o in altri pacchetti che hanno
copiato il file del workflow.

Per mantenere sincronizzati i file del workflow e i file associati (come le immagini o i file QNT), aggiornarli manualmente
nell'editor workflow. Per evitare comportamenti o risultati inattesi, si raccomanda di aggiornare il workflow direttamente
utilizzando I'Editor workflow e di usare solo il comando Update Workflow (Aggiorna workflow) in Package Editor (Editor

pacchetti).
Opzione Descrizione
Update Workflow (Aggiorna Ricarica i workflow selezionati e aggiorna le modifiche, compresi i file inclusi nel workflow (ad
workflow) esempio, file di immagine modificati)
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Opzione Descrizione

Update Embedded (Aggiorna Aggiorna i workflow incorporati utilizzando il riquadro Embedded Workflow (Workflow
incorporato) incorporato).

LJS:::)e Quant (Aggiorna Ricarica tutti i file .QNT inclusi nei workflow.

Update Image (Aggiorna

. . Ricarica i file di immagine utilizzati nei workflow.
immagine)

Test Packages (Testa pacchetti)

Usare il comando Run (Esegui) per testare il pacchetto prima di esportarlo. Durante I'esecuzione del pacchetto, & possibile
vedere ed eseguire categorie e workflow come verranno visualizzati nell'interfaccia Operator (Operatore).

Nota Quando si esegue il pacchetto, se si eseguono workflow che acquisiscono dati, le misurazioni vengono inserite nel
database come se si eseguisse normalmente il workflow.

Esecuzione automatica dei workflow

E possibile impostare un workflow in modo che venga eseguito automaticamente con Auto Run (Esecuzione automatica).
Se ¢ abilitata I'esecuzione automatica, il workflow verra eseguito senza nessun input da parte dell'operatore. | workflow
verranno eseguiti in background mentre si utilizza il software. Se un workflow viene eseguito in background, I'operatore
dovra attenderne il completamento prima di eseguirne un altro.

E possibile impostare i workflow in modo che vengano eseguiti automaticamente solo se non richiedono input da parte
dell'utente.

Se si programmano workflow multipli per I'esecuzione automatica, essi vengono aggiunti alla coda. Ad esempio, se un
workflow viene eseguito ogni ora e un altro ogni due, saranno eseguiti entrambi ad ore sovrapposte senza creare
interferenze reciproche.

¢ Per abilitare Auto Run (Esecuzione automatica)

1. In Package Editor (Editor pacchetti), fare clic con il pulsante destro del mouse su un workflow e selezionare Set Up
Auto Run (Imposta esecuzione automatica).

2. Selezionare Enable automatic running for this workflow (Abilita esecuzione automatica per questo workflow) e
immettere un valore per la frequenza in ore. E possibile immettere anche ore parziali. Ad esempio, immettendo 0,5 il
workflow verra eseguito ogni 30 minuti.

3. Selezionare OK.

Il workflow verra eseguito automaticamente dopo I'apertura del pacchetto nell'interfaccia Operator (Operatore).
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4.6.3 Operatore Amministratore

Utilizzare i controlli dell'amministratore nell'interfaccia Operator (Operatore) per gestire i pacchetti, modificare la password
dell'amministratore e tornare all'interfaccia Desktop.

Per accedere ai controlli del'amministratore, selezionare Administrator (Amministratore) dal menu nell'interfaccia Operator
(Operatore) e immettere la password corretta. La password predefinita € Password. L'Amministratore deve modificare la
password subito dopo l'installazione del software.

Gestione dei pacchetti

Usare la scheda Package Maintenance (Manutenzione pacchetti) nella vista Administrator (Amministratore) per gestire i
pacchetti.

Apertura di un pacchetto

L'apertura di un pacchetto carica le categorie e i workflow dei pacchetti nell'interfaccia Operator (Operatore). Una volta
aperto il pacchetto, gli operatori possono selezionare le categorie ed eseguire i workflow. L'esecuzione dei workflow
impostati per essere eseguiti automaticamente comincera come programmato.

Quando si apre un nuovo pacchetto, nuove categorie e workflow vengono aggiunti alle categorie e ai workflow da pacchetti
aperti in precedenza. Ad esempio, se 'amministratore apre il “Pacchetto A” e successivamente il “Pacchetto B, I'operatore
vedra le categorie e i workflow da entrambi i pacchetti.

¢ Per aprire un pacchetto

—_

Utilizzando l'interfaccia Operator (Operatore), aprire il menu e andare a Administrator (Amministratore).
2. Immettere la password per accedere ai controlli dell'amministratore.
3. Nella scheda Package Maintenance (Manutenzione pacchetto), selezionare Open (Apri).

4. Selezionare un file del pacchetto e Open (Apri). | file del pacchetto hanno I'estensione .rdep.

Aggiornamento di un pacchetto

Quando si apre un pacchetto con lo stesso nome di un pacchetto aperto in precedenza, il pacchetto viene aggiornato.

Ad esempio, se un “Pacchetto A” & gia stato aperto in passato, quando si apre un nuovo pacchetto anch'esso chiamato
“Pacchetto A”, il nuovo sostituisce il precedente.

Eliminazione di un pacchetto

L'eliminazione di un pacchetto rimuove le categorie e i workflow del pacchetto considerato dall'interfaccia Operator
(Operatore).
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¢ Per eliminare un pacchetto

1. Utilizzando l'interfaccia Operator (Operatore), aprire il menu e andare a Administrator (Amministratore).
2. Immettere la password per accedere ai controlli dell'amministratore.

3. Selezionare uno o piu pacchetti dall'elenco dei pacchetti.

4. Selezionare Delete (Elimina) e confermare la scelta nella finestra di dialogo di conferma.

Modifica della password amministratore

Usare la scheda Change Password (Cambia password) per modificare la password per I'Operatore Amministratore.
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4.7 Protezione dei dati

Il software OMNIC Paradigm si accoppia al software Security Suite per garantire l'integrita e la sicurezza dei dati.

4.7.1 Sicurezza e integrita dei dati con il software OMNIC
Paradigm

Per garantire la sicurezza e l'integrita dei dati, aiutando il laboratorio ad adempiere alla norma 21 CFR Part 11 o ad altri
regolamenti, accoppiare il software OMNIC™ Paradigm al software Thermo Scientific Security Suite.

Security Suite € un set completo di strumenti per la sicurezza dei dati con il quale & possibile completare le seguenti attivita:

e Limitare e controllare I'accesso a funzioni e strumenti del software OMNIC Paradigm e ad altre applicazioni dello stru-
mento.

* Impostare e gestire criteri di sicurezza per assicurare una corretta gestione dei dati.
* Personalizzare e imporre la firma digitale per stabilire le responsabilita.
* Registrare e visualizzare eventi di sicurezza.

E possibile acquistare il software Security Suite per gestire un singolo sistema o strumenti multipli distribuiti su una rete.
Dopo l'installazione, la configurazione dell'applicazione OMNIC Paradigm per la sicurezza richiede solo qualche momento.

Per una discussione su come il software Security Suite possa aiutare ad adempiere alla norma 21 CFR Part 11, vedere
Conformita a 21 CFR Part 11.
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