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1.0.1 Kapitel 1

1. Erste Schritte mit der OMNIC
Paradigm-Software

Herzlichen Glickwunsch zu lhrer Entscheidung fiir die OMNIC Paradigm-Software. In diesem Kapitel erfahren Sie, wie Sie
lhre Software installieren und aktualisieren, die Software-Optionen erkunden und die Grundlagen der Verwendung der
OMNIC Paradigm-Software zur Messung und Analyse von Spektren erlernen.

In diesem Abschnitt:

1.1 Willkommen zu OMNIC Paradigm ... .l 5
1.2 Neuerungen in OMNIC Paradigm V2.3 ... . .. 8
15

1.3 Wichtige Konzepte und Merkmale ... . ... ..
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.1 Willkommen zu OMNIC Paradigm

Die Thermo Scientific™ OMNIC™ Paradigm-Software fiir Desktop- und Touchscreen-Computer ist ein fortschrittliches
Softwarepaket fiir die FTIR-Spektroskopie und -Mikroskopie, das die Datenerfassung, -verarbeitung und -interpretation
vereinfacht und die Zusammenarbeit mit Kollegen in aller Welt erleichtert.

1.1.1 Verwalten von neuen und aktuellen Arbeiten uber das
Dashboard

Mit dem neuen Dashboard in der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie Ihre Messeinstellungen einrichten und speichern,

eine neue Probe messen, |hre letzte Arbeit fortsetzen oder einen automatisierten Arbeitsablauf ausfiihren - von einem
einzigen, praktischen Bildschirm aus.
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

Auf der Touchscreen-Oberflache bietet der Startbildschirm viele der Werkzeuge und Funktionen aus der Desktop-Version
in einer noch schlankeren und intuitiven Oberflache, sodass sich die Anwender ganz auf ihre Arbeit und die bendétigten
Werkzeuge konzentrieren kdnnen.

Weitere Informationen

e ,Einrichten und Speichern der Messeinstellungen”

,Messen einer Probe”

,Erstellen und Ausfiihren lhres ersten Arbeitsablaufs”

1.1.2 Verarbeiten, Analysieren und Untersuchen von Spektren

in der Spektrenansicht

In der Spektrenansicht kdnnen Sie Ihre Daten verarbeiten, analysieren oder eingehend untersuchen. In dieser Ansicht
koénnen Sie Ihre Daten verarbeiten, Peaks suchen und beschriften und die Ansicht so optimieren, dass Sie Spektren leichter
vergleichen oder analysieren kdnnen.

Im Bereich ,Results“ (Ergebnisse) kénnen Sie schnell ein Spektrum aus der Hauptansicht hinzufiigen oder entfernen,
Details zu den einzelnen Spektren untersuchen oder den Anderungsverlauf des ausgewahlten Spektrums anzeigen.
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

Weitere Informationen

Jldentifizieren einer unbekannten Probe mit ATR”

Lldentifizieren einer unbekannten Probe mit Transmission”

1.1.3 Automatisieren von sich wiederholenden Aufgaben mit

Arbeitsablaufen

Automatisieren Sie Ihre Aufgaben mit Arbeitsablaufen, um sicherzustellen, dass die Messungen jedes Mal auf genau
dieselbe Weise erfasst und verarbeitet werden. Sie bearbeiten oder erstellen einen Arbeitsablauf durch einfaches Ziehen
und Ablegen von Kacheln im Arbeitsablaufeditor, und flihren den Arbeitsablauf dann mit einem Mausklick aus.

Anwender, die Paradigm in der Touchscreen-Oberflache verwenden, kdnnen einen unserer werkseitig installierten
Leistungstests oder einen benutzerdefinierten Arbeitsablauf direkt vom Startbildschirm aus importieren und ausfihren.

Weitere Informationen

,Erstellen und Ausfiihren lhres ersten Arbeitsablaufs”

e Arbeitsablaufkacheln - Referenz”

7 OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.1.4 Teilen lhrer Arbeit mit Kollegen

Laden Sie lhre Daten in die Cloud hoch und nutzen Sie OMNIC Anywhere, um lhre Daten auf jedem angeschlossenen PC,
Apple-Computer, Android- oder iOS-Gerat anzuzeigen, zu analysieren oder mit Kollegen zu teilen.

Mit einem kostenlosen Connect-Konto kdnnen Sie Proben im Schulungsraum oder im Labor messen, die Daten auf lhr
Connect-Konto hochladen und dann zuhause oder an lhrem Arbeitsplatz auf einem anderen Gerat anzeigen, untersuchen
oder teilen.

Weitere Informationen

¢ Anzeigen |Ihrer Daten mit der App ,OMNIC Anywhere*

1.2 Neuerungen in OMNIC Paradigm v2.3

In der OMNIC Paradigm-Software Version 2.3 kénnen Sie, wenn Sie (iber das Paket , Time Series* (Zeitreihen) verfligen,
Zeitreihendaten erfassen und schnell Komponenten in Ihrer Probe erfassen sowie Daten von TA Instruments-Geraten
importieren, um noch mehr Informationen tiber Ihre Probe zu erhalten. Neue Verarbeitungswerkzeuge bieten Ihnen jetzt
weitere Mdéglichkeiten zur Auswertung lhrer Daten.

Eine vollstandige Liste neuer Funktionen und behobener Probleme finden Sie in den Versionshinweisen.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.2.1 Erfassen von Zeitreihendaten

Mit einer Zeitreihenanalyse kdnnen Sie jetzt eine Datenreihe messen, um Veranderungen im zeitlichen Verlauf zu
identifizieren und zu erkennen, z. B. in einer TGA- oder GC-Analyse.

1.2.2 ldentifizieren von Komponenten in Zeitreihendaten

Wabhlen Sie die Option ,Search® (Suchen) in Ihrer Zeitreihenanalyse, um Komponenten in lhren Daten zu identifizieren.
Diese Suche dhnelt Mercury TGA in der OMNIC-Software und verwendet MCR und die Mehrkomponentensuche, um Ihnen
zu zeigen, welche Komponenten wahrend lhrer Analyse aufgetreten sind und wann sie vorhanden waren.

9 OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.2.3 Importieren von TGA-Daten

Wenn Sie TGA-Daten auf einem TA Instruments-Analyzer erfassen, kdnnen Sie eine TGA-Datei importieren, um lhren
Profilen Gewicht, Temperatur und abgeleitetes Gewicht hinzuzuftigen.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung 10



1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.2.4 Importieren von Qualifizierungsstandards

Mit dem neuen Werkzeug fir Qualifizierungsstandards kdnnen Sie DST- und QDF-Standarddateien importieren und
wichtige Details zu lhren Standards wie Ablaufdaten und Seriennummern bequem in der Software nachverfolgen.
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.2.5 Gerade Linie

Verwenden Sie das Werkzeug , Straight Line“ (Gerade Linie) im Menu ,Processing” (Verarbeiten), um eine Region des
Spektrums durch eine gerade Linie zu ersetzen. Wie beim Werkzeug ,Blank Region® (Leerwertregion) ist dies nitzlich, um

unerwiinschte Merkmale lhres Spektrums zu entfernen.
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.2.6 Erfassen von Einzelpunktmessungen in der Mikroskopie-

Ansicht

Wenn Sie mit der Mikroskopie-Ansicht arbeiten, verwenden Sie die Funktion ,Auto Sample® (Automatische Probennahme),
um Daten an dem in der Live-Ansicht aktuell angezeigten Punkt zu erfassen. Die neue Messung wird automatisch der

Messungsliste in lhrem Dashboard hinzugefiigt.
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.2.7 Anwenden der Atmospharenkorrektur nach der

Erfassung

Bei einzelnen Messungen kénnen Sie jetzt die Atmosphéarenkorrektur anwenden, nachdem die Messung abgeschlossen
ist. Zuvor konnten Sie die Korrektur nur vor der Messung von Daten anwenden.

1.2.8 Hinzufligen von zahlreichen Spektren zu einer Bibliothek

auf einmal

Sie kdnnen jetzt zahlreiche Spektren auf einmal zu einer benutzerdefinierten Bibliothek hinzufligen. Zuvor konnten Sie
Spektren nur einzeln zu einer Bibliothek hinzufligen.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung 14



1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

15

1.3 Wichtige Konzepte und Merkmale

In diesem Abschnitt werden die wichtigsten Konzepte zur Verwendung der OMNIC Paradigm-Software vorgestellt. Die
Informationen in diesem Abschnitt sollen lhnen helfen, die Grundlagen der OMNIC Paradigm-Software zu verstehen, damit
Sie alle Funktionen und Werkzeuge fiir die Analyse Ihrer Proben nutzen kénnen.

1.3.1 Grundlagen der OMNIC Paradigm-Software

Wenn Sie die wichtigsten Konzepte der OMNIC Paradigm-Software verstanden haben, kdnnen Sie Spektraldaten
effizienter und effektiver erfassen, analysieren und entsprechende Berichte erstellen.

Sie werden wahrscheinlich nicht immer alle Schritte des folgenden Prozesses ausfiihren, und Sie kénnen die OMNIC
Paradigm-Software an |hre speziellen Anforderungen anpassen, aber im Allgemeinen werden Sie wie folgt vorgehen:

Erstell

Planen lhres Projekts

Bevor Sie mit der Software arbeiten, mussen Sie sich Gber Ihre Projektziele im Klaren sein. Die Vorabplanung hilft Ihnen bei
der Entscheidung, welche Verarbeitungen und Analysen flr Ihre Arbeit geeignet sind, welche Messeinstellungen die besten
Daten liefern und wie Sie lhre Verfahren am effizientesten durchfiihren kdnnen.

Bevor Sie mit der Datenerfassung beginnen, sollten Sie die folgenden Fragen beantworten kénnen:
¢ Was sind meine Ziele fiir das Projekt?

Mdéchten zum Beispiel eine unbekannte Probe identifizieren oder liberpriifen, ob lhre Probe Ihren Standards
entspricht? Mit der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie - je nachdem, wie Sie die Daten nutzen méchten -
verschiedene Prozesse und Analyseschritte durchfiihren. Zu den allgemeinen Zielen gehéren die Folgenden:

¢ l|dentifizieren einer reinen Probe
¢ l|dentifizieren der Bestandteile einer Mischung
¢ Sicherstellen, dass eine Probe Ihren Spezifikationen entspricht
¢ Quantifizieren der Bestandteile einer Probe
¢ Wie messe ich meine Probe?

Die OMNIC Paradigm-Software unterstiitzt eine Vielzahl von Spektrometer-Zubehoér und Messverfahren.

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

Eine Abhandlung zur Auswahl der besten Erfassungsmethode fiir Ihre spezielle Arbeit finden Sie unter ,FTIR Sample
Handling Techniques® (Techniken zur Handhabung von FTIR-Proben) in der FTIR Spectroscopy Academy.

Plane ich nur einige wenige Messungen oder wird dies ein routinemaRiges, wiederholtes Verfahren sein?

Wenn Sie ein Routineverfahren automatisieren méchten, kénnen Sie einen Arbeitsablauf erstellen. Mit einem
Arbeitsablauf kénnen Sie Einstellungen fir die Datenerfassung festlegen, Anweisungen fiir Bediener geben und die
Datenverarbeitung, Berichterstattung und Archivierung vorab definieren. Sie oder andere Anwender kénnen den
Arbeitsablauf dann nutzen, um Verfahren mit dem Wissen auszufiihren, dass jedes Mal genau die gleichen Schritte
durchgefiihrt werden.

Eine Schritt-flir-Schritt-Anleitung zum Erstellen eines neuen Arbeitsablaufs finden Sie unter ,Allgemeines zu
Arbeitsablaufen”.

Erfassen von Daten

Wenn Sie einen Plan flir das Erfassen und Verarbeiten lhrer Daten erstellt haben, kdnnen Sie mit der Messung von Proben
beginnen. Im Allgemeinen gehen Sie wie folgt vor, um eine Probe zu messen und Daten zu erfassen:

1.

2.

Vorbereiten des Spektrometers, des Probennahmezubehérs und der zu messenden Probe

In der Regel sollten Sie sicherstellen, dass Ihr Spekirometer, das Probennahmezubehdér und die Probe bereit sind,
bevor Sie beginnen. Dies bedeutet unter anderem, dass das Spektrometer aufgewarmt ist und ordnungsgeman
funktioniert, dass das Probennahmezubehor installiert ist und dass die Probe vorbereitet ist.

Die exakten Schritte zum Einrichten des Spektrometers und des Zubehdérs hangen vom Gerat und von der Probe ab.
Weitere Informationen zur Vorbereitung Ihres Spektrometers finden Sie in den Benutzerhandbiichern und Anleitungen
zu lhrem Geréat. Alternativ finden Sie weitere Informationen zur Handhabung und Messung von Proben in der FTIR
Spectroscopy Academy.

Denken Sie daran, dass Sie den Hintergrund ohne die Probe messen miissen. Der beste Zeitpunkt fir die Erfassung
eines Hintergrundspektrums hangt von der Art der zu messenden Probe ab.

Auswihlen oder Bearbeiten der Messeinstellungen

Wenn das Geréat bereit ist, kdnnen Sie Einstellungen anpassen, die sowohl fiir die Erfassung und Verarbeitung der
Daten durch die Software als auch flr die Einrichtung des Spektrometers gelten. Wahlen Sie lhre gespeicherten
Einstellungen in einem Men(l auf dem Dashboard aus oder dndern Sie die Einstellungen individuell fir eine einzelne
Messung.

Eine Abhandlung Uber das Bearbeiten und Speichern von Messeinstellungen finden Sie unter ,Einrichten und
Speichern der Messeinstellungen”.

Messen des Hintergrunds

Wenn Sie eine Probe messen, zeichnet das Spektrometer sowohl Daten von der Probe als auch von der Umgebung im
Spektrometer auf. Um sicherzustellen, dass lhr Probenspektrum nur Ihre Probe reprasentiert - ohne Daten aus der
Hintergrundumgebung - mussen Sie den Hintergrund messen. Dann wird das Hintergrundspektrum wird mit dem

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

Probenspektrum verglichen (oder ins Verhéltnis gesetzt), und alle Daten aus dem Hintergrund werden berticksichtigt,
so dass Sie nur noch Daten von lhrer Probe erhalten.

Eine Abhandlung zur Frage, wann und wie ein Hintergrundspektrum zu erfassen ist, finden Sie unter ,Messen des
Hintergrunds”.

4. Messen der Probe

Abschlielend kdnnen Sie die Probe messen. Wahrend der Messung kdnnen Sie eine Vorschau des Spektrums
anzeigen und lhre Messeinstellungen weiter anpassen, bevor Sie fortfahren. Wenn Sie eine Analyseart in den
Einstellungen angegeben haben, werden die Daten nach der Erfassung automatisch verarbeitet.

Nachdem die Daten erfasst wurden, kénnen Sie das Spektrum in der Spektrenansicht anzeigen und untersuchen.

Verarbeiten von Daten

Nachdem Sie Ihre Probe gemessen haben, ist es sinnvoll, lhre Daten zu verarbeiten, sodass sie leichter zu analysieren
oder mit anderen Spektren zu vergleichen sind. Die OMNIC Paradigm-Software kann Ihnen bei der Korrektur der folgenden
Probleme helfen:

* Eine schrage, gekrimmte, verschobene oder anderweitig unerwiinschte Basislinie
* Durch Rauschen verdeckte Peaks in den Daten

e Schwankungen in der Eindringtiefe bei einer ATR-Messung

* Vollstdndig absorbierende Peaks durch zu dicke Proben

e Probleme durch CO, oder H,O in der Atmosphére

Analysieren der Probe

Die OMNIC Paradigm-Software verfiigt tiber Werkzeuge, die Sie beim Durchflihren gangiger Analysen und bei der
eingehenden Untersuchung von Spektraldaten unterstiitzen. Allgemeine Analysearten umfassen Folgendes:

 Identifizieren einer unbekannten Probe oder Mischung

Zum ldentifizieren einer unbekannten Probe oder der Bestandteile einer Mischung vergleichen Sie das Spektrum Ihrer
Probe mit Referenzspektren, die in Spektralbibliotheken gespeichert sind. Spektrenbibliotheken sind Sammlungen von
Spektren und enthalten in der Regel weiterflihrende Informationen zu den gespeicherten Verbindungen. Bibliotheken
kénnen entweder selbst erstellt oder kduflich erworben werden. Wenn Sie eine Korrelations- oder
Mehrkomponentensuche durchfiihren, durchsucht die Software lhre gespeicherten Bibliotheken und findet Spektren,
die Ihrem Probenspektrum ahnlich sind. AnschlieRend zeigt die Software an, wie gut die Spektren Ubereinstimmen.

17 OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

Weitere Informationen zu Spektrenbibliotheken finden Sie unter ,Verwalten von Spektrenbibliotheken”.

Weitere Informationen zum Identifizieren einer unbekannten Probe finden Sie unter ,ldentifizieren einer unbekannten
Probe mit ATR”.

Uberpriifen der Zusammensetzung einer Probe

QCheck ermdglicht es Ihnen, schnell zu tberprifen, ob eine Probe lhren Spezifikationen entspricht. Mit QCheck
kénnen Sie zwei ausgewahlte Spektren vergleichen oder ein oder mehrere Spektren mit einem Referenzspektrum
oder einer Spektrengruppe vergleichen. Die QCheck-Ergebnisse zeigen den Grad der Ahnlichkeit zwischen den
Spektren als einen Ubereinstimmungswert von 0,0 (keine Ahnlichkeit) bis 1,0 (Spektren sind identisch).

Bestimmen der Konzentrationen von Bestandteilen in einer Probe

Methoden zur quantitativen Analyse, die Sie in der TQ Analyst-Software erstellt haben, stehen auch zur Verwendung
in der OMNIC Paradigm-Software zur Verfigung. Sie kénnen diese Quantifizierungsmethoden auswahlen und die
Quantifizierungsanalyse aus dem OMNIC Paradigm-Dashboard ausfihren.

Fihren Sie kundenspezifischen, detaillierten Analysen durch

Die OMNIC Paradigm-Software bietet Ihnen zahlreiche Werkzeuge, mit denen Sie die Spektren weiter untersuchen
kdénnen. Beispielsweise kdnnen Sie mit dem Werkzeug ,Find Peaks” (Peaks suchen) schnell Peaks identifizieren und
beschriften. Dartiber hinaus kénnen Sie ein Spektrum von einem anderen subtrahieren oder andere Operationen mit
»opectral Math® (Spektren-Mathematik) durchfihren.

Erstellen von Berichten und Speichern der Daten

Nachdem Sie lhre Daten erfasst, verarbeitet oder analysiert haben, mochten Sie sie wahrscheinlich speichern oder mit
anderen teilen. Mit der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie bestimmen, wie Ihre Daten gespeichert oder exportiert
werden.

Exportieren von Berichten

Wenn Sie Ihre Daten mit anderen teilen méchten, kénnen Sie mithilfe von Vorlagen automatisch Berichte erstellen.
Vorlagen kdnnen Ergebnisse von Bibliothekssuchen, QCheck, Quantifizierungsmethoden und mehr enthalten, oder
sie kdnnen verwendet werden, um Daten direkt an Microsoft Word, Excel oder PowerPoint zu senden.

¢ Speichern von Daten

In der Standardeinstellung ist die Software flir das Speichern der Daten in einer MariaDB Server-Datenbank
konfiguriert, Sie kdnnen die Software aber auch fiir andere Datenbanken wie eine Oracle Database oder Microsoft
SQL Server konfigurieren.

AuBerdem kdnnen Einstellungen, Spektren und Arbeitsabldufe als Dateien exportiert werden, die Sie sichern,
speichern oder mit anderen teilen kdnnen.

Eine Abhandlung zu den Datensicherheitsoptionen in der OMNIC Paradigm-Software finden Sie in dem Dokument ,21
CFR Part 11 Compliance®.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung
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1. Erste Schritte mit der OMNIC Paradigm-Software

1.3.2 Die nachsten Schritte

Sie mussen nicht bei jeder Messung jeden Schritt der hier beschriebenen Vorgehensweise ausfiihren, aber im Allgemeinen
werden Sie bessere Ergebnisse erzielen, wenn Sie den Gesamtprozess und die Méglichkeiten der OMNIC Paradigm-
Software vollstandig verstanden haben.

Als Nachstes kénnen Sie mit der Messung lhrer ersten Proben beginnen, die Einrichtung lhres Spektrometers Gberpriifen
oder einen Arbeitsablauf zur Automatisierung von Routineverfahren erstellen.

1.3.3 Optionen der OMNIC Paradigm-Software

Die OMNIC Paradigm-Software verflgt Uber drei Oberflachen entsprechend des verwendeten Geréats oder Ihre Aufgabe.
Dartiber hinaus kann OMNIC Paradigm mit anderer Software von Thermo Scientific kombiniert werden, so dass Sie
Quantifizierungsmethoden entwickeln und ausfuhren oder lhre Daten schiitzen und prufen kdnnen.

Oberflachen der OMNIC Paradigm-Software

Sie kdnnen jederzeit zwischen der Touchscreen- und der Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software wechseln,
die am besten fiir hr Gerat und lhre Ziele geeignet ist.

Touchscreen-Oberflache

Abbildung 1-1: Die Touchscreen-Oberflache ist eine vereinfachte Benutzeroberflache flir eine optimierte Analyse.
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Die Touchscreen-Oberflache ist speziell flr kleine Bildschirme optimiert, wie z. B. den optionalen Touchscreen des
Spektrometers Thermo Scientific™ Nicolet™ Summit.

Sie nutzen die Touchscreen-Oberflache zum Messen und Analysieren von Proben oder zum Ausflihren von
Arbeitsablaufen in einer optimierten, vereinfachten Benutzeroberflache.

Desktop-Oberflache

Abbildung 1-2: Die Desktop-Oberfléche bietet eine breitere Palette von Funktionen und Werkzeugen fiir komplexere
Messungen und Analysen.

Sie verwenden die Desktop-Oberflache, wenn Sie an einem gréfieren Bildschirm arbeiten und Sie zusatzliche Funktionen
bendtigen, die auf der Touchscreen-Oberflache nicht verfiigbar sind, z. B. den Arbeitsablaufeditor und ausgewahlte
Werkzeuge fir die Spektralverarbeitung und Analyse.

Um die Desktop-Oberflache optimal nutzen zu kdnnen, schliefen Sie lhr Summit-Spekirometer an einen externen Monitor
sowie eine USB-Maus und -Tastatur an.
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Oberflache ,Operator‘ (Anwender)

Die Oberflache ,Operator (Anwender) dient zur Ausflihrung von Arbeitsablaufen, die aus Paketen geladen wurden, sowie
zur Verwaltung von Paketen. Nach dem Offnen eines Pakets wird dem Anwender eine vereinfachte Schnittstelle fiir die
Ausfliihrung der Arbeitsablaufe in einem Paket angezeigt.

Einzelheiten zur Verwendung der Oberflache ,Operator” (Anwender) und zur Entwicklung kundenspezifischen L6sungen
finden Sie unter ,Kundenspezifische Lésungen”.

Wechseln zwischen den Oberflachen

Obwohl Desktop- und Touchscreen-Software fiir unterschiedliche Aufgaben und Gerate optimiert sind, kénnen Sie jederzeit
zwischen den Oberflachen wechseln.
¢ So wechseln Sie zwischen der Touchscreen- und der Desktop-Oberfléche

e Zum Wechseln von der Desktop- zur Touchscreen-Oberflache wahlen Sie Configure > View > Touchscreen
(Konfigurieren > Ansicht > Touchscreen).

Die Software wird kurz geschlossen und mit der Touchscreen-Oberflache neu gedffnet.

¢ Zum Wechseln von der Touchscreen- zur Desktop-Oberflache wahlen Sie auf dem Startbildschirm im Meni die Option
Switch to Desktop (Zu Desktop wechseln).

Die Software wird kurz geschlossen und mit der Touchscreen-Oberflache neu gedffnet.
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Koppeln von OMNIC Paradigm mit anderer Software von Thermo Scientific

Die OMNIC Paradigm-Software ist mit anderer Software von Thermo Scientific kompatibel, um zusatzliche Flexibilitat,
quantitative Analyse und Datensicherheit zu bieten.

Software flir die quantitative Analyse

Koppeln Sie die OMNIC Paradigm-Software mit der TQ Analyst™-Software Version 9.8 oder héher, um Methoden zur
quantitativen Analyse zu entwickeln und auszufiihren, die Sie dann in der OMNIC Paradigm-Software verwenden kénnen.

¢ TQ Analyst EZ Edition
¢ TQ Analyst Professional Edition

Weitere Informationen finden Sie unter , TQ Analyst™ Pro Edition Software® auf der Website thermofisher.com.

Software fiir die Datensicherheit

Verwenden Sie die Thermo Scientific™ OMNIC™ Security Suite-Software Version 2.2 oder héher, um die Sicherheit und
Integritat lhrer Daten zu gewahrleisten. Die Security Suite-Software gewahrleistet die Einhaltung von 21CFR Part 11 und
umfasst Folgendes:

e ,Security Administration“ zur Kontrolle des Systemzugriffs, der Handhabung von Sicherheitsrichtlinien und dem Fest-
legen von digitalen Signaturen fiir Verantwortlichkeiten und Datenintegritat

¢ Audit Manager® zum Erstellen und Verwalten vollstandiger Audit Trails

» Das Werkzeug , Thermo Software IQ“ zur Uberpriifung Ihrer Sicherheitsinstallation
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2.0.1 Kapitel 2

2. Konfigurieren lhres Systems

In der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie lhre Gerateverbindung und Datenbank konfigurieren, einen Zeitplan fir das
Erstellen von Sicherungskopien lhrer Datenbank erstellen, lhre Software aktualisieren oder die Anzeigeeinstellungen und
andere Optionen anpassen.

In diesem Abschnitt:

2.1 Anschluss an ein Spektrometer .. .. .l 25
2.2 Verkniipfen eines Gerédts mit einem Thermo Fisher Connect-Konto .................................................... 33
2.3 Konfigurieren lhrer Datenbank .. . .. 36
2.4 Einrichten der OMNIC Paradigm-Optionen ... ... ... . 38
2.5 Verwalten von Qualifizierungsstandards ............................. 40
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2.1 Anschluss an ein Spektrometer

Es gibt drei Méglichkeiten, Ihren Laptop oder ein anderes Gerat an Ihr Spektrometer anzuschlieRen. Der zu wahlende
Anschluss hangt vom jeweiligen Gerat ab.

 USB
¢ Netzwerkverbindung

e LAN

* Drahtloses Netzwerk
e Ethernet-Direktverbindung

Weitere Informationen zur Einrichtung, Installation und zum Herstellen einer Verbindung mit anderen Geraten finden Sie in
den Benutzerhandbiichern und in der Hilfe zu Ihrem Geréat.

2.1.1 Anschluss an ein Gerat uber eine USB-Verbindung

Einige Gerate kénnen uber eine USB-Verbindung angeschlossen werden. Beispielsweise verwenden die Spektrometer
Nicolet iS5 und Nicolet Summit LITE diese Art von Anschluss.
< So schlieRen Sie ein Gerét liber eine USB-Verbindung an

1. SchlieRen Sie das Spektrometer Giber ein USB-Kabel an den Computer an, auf dem die OMNIC Paradigm-Software
installiert ist.

2. Gehen Sie in der OMNIC Paradigm-Software zu ,,Configure” (Konfigurieren) und wahlen Sie ,Connectivity”
(Konnektivitat).

3. Wabhlen Sie das Spektrometer in der Liste der Gerate aus und klicken Sie auf ,Connect* (Verbinden).

2.1.2 Anschluss an ein Gerat uber eine Ethernet- oder draht-

lose Netzwerkverbindung

Sie kénnen die Spektrometer Nicolet Summit, Summit PRO oder Summit OA (iber eine Ethernet- oder drahtlose
Netzwerkverbindung anschlief3en. Bevor Sie eine Verbindung mit einem Gerét herstellen, sollten Sie sich lber die
Verwendung der Datenbank und die Benutzerauthentifizierung informieren.

Datenbanknutzung

Wenn Sie eine Verbindung mit einem Instrument herstellen, verwenden Sie immer die vom Clientsystem konfigurierte
Datenbank.

Wenn Sie z. B. die OMNIC Paradigm-Software auf einem Laptop verwenden und eine Verbindung zu einem Summit-
Spektrometer herstellen, verwenden Sie weiterhin die von der Software auf dem Laptop konfigurierte Datenbank. Wenn Sie
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die Verbindung zum Spektrometer trennen, zeigt die Software auf dem Laptop weiterhin die Daten an, die wahrend der
Verbindung mit dem Spektrometer erfasst wurden. Wenn Sie dann direkt mit einem Summit-Spektrometer arbeiten, werden
keine der Daten angezeigt, die mit dem Laptop erfasst wurden.

Wenn Sie eine gemeinsam genutzte Remote-Datenbank verwenden, hdngen die sichtbaren Daten davon ab, welches
System Sie verwenden. Wenn beispielsweise mehrere Summit-Spektrometer eine Remote-Datenbank gemeinsam mit der
OMNIC Paradigm-Software auf einem Laptop nutzen, kénnen Sie den Laptop verwenden, um die von einem der Geréate
erfassten Daten anzuzeigen. Jedes einzelne Spektrometer zeigt jedoch nur Daten an, die auf diesem Gerat gesammelt
wurden, und keine Daten von anderen Spektrometern.

Weitere Informationen zur Konfiguration lhrer Datenbank finden Sie unter ,Konfigurieren lhrer Datenbank”.

Benutzerauthentifizierung

Wenn Sie eine Verbindung mit einem Summit-Spektrometer herstellen, muss das Spektrometer |hr Gerat authentifizieren.
So wird sichergestellt, dass die Verbindung sicher und vertrauenswiirdig ist.

Viele Unternehmen verwalten die Authentifizierung zwischen Geraten lber eine Windows-Domane. Eine Doméne ist eine
Gruppe von Computern, die gemeinsame Benutzerkontoinformationen und Sicherheitseinstellungen haben. Mit einer
Domane kann ein Administrator mehrere Gerate, Konten und Richtlinien von einem einzigen Server - dem
Domanencontroller - aus verwalten. Haufig kdnnen Sie sich auch mit demselben Benutzernamen und Kennwort bei den
Geraten in einer Domane anmelden.

Wenn Sie von lhrem Laptop aus eine Verbindung mit einem Spektrometer herstellen, kommunizieren sowohl das
Spektrometer als auch lhr Laptop mit dem Domanencontroller, um sicherzustellen, dass die Verbindung sicher und
vertrauenswirdig ist. Wenn sich eines der beiden Gerate nicht in der Doméane befindet, kann die Verbindung nicht
hergestellt werden.

Wenn beide Gerate von derselben Doméane verwaltet werden, verwenden Sie eine lokale oder drahtlose
Netzwerkverbindung, um eine Verbindung mit dem Spektrometer herzustellen.
< So stellen Sie eine Verbindung mit einem Nicolet Summit-Spektrometer in einem lokalen Netzwerk oder einem

drahtlosen Netzwerk her

Wenn lhr Computer und das Spektrometer Teil einer gemeinsamen Domane sind (empfohlen), stellen Sie die Verbindung
Uber WLAN oder Ethernet her. Stellen Sie zunachst sicher, dass das Summit-Spektrometer und der Computer mit
demselben Ethernet- oder WLAN-Netzwerk verbunden sind.

1. Gehen Sie in der OMNIC Paradigm-Software zu ,,Configure” (Konfigurieren) und wahlen Sie ,Connectivity“
(Konnektivitat).

2. Wabhlen Sie ein Spektrometer aus und klicken Sie auf ,Connect” (Verbinden).

Wenn lhr Spektrometer nicht in der Liste der verfligbaren Gerate aufgefiihrt ist, kbnnen Sie auch die IP-Adresse oder
den Hostnamen des Gerats eingeben und dann auf ,Connect” (Verbinden) klicken.

Wenn das Spektrometer bereits genutzt wird, wenn Sie versuchen, eine Verbindung herzustellen, kann die Verbindung
verweigert werden. Der Verbindungsanfrage kann aus zwei Griinden abgelehnt werden:
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¢ Das Gerat ist mit der Messung einer Probe oder der Verarbeitung von Daten beschaftigt und kann nicht
unterbrochen werden.

Connection Request Denied

Instrument is in use.

¢ Ein anderer Benutzer bedient das Gerat aktuell und hat entschieden, die Kontrolle nicht abzugeben.

Wenn der aktuelle Benutzer nicht innerhalb von 30 Sekunden nach der Anfrage antwortet, wird die
Verbindungsanfrage automatisch zugelassen.

Wenn die Verbindungsanfrage automatisch oder vom aktuellen Benutzer abgelehnt wird, kdnnen Sie zum Workstation-
Modus zuriickkehren, eine Verbindung mit einem anderen Gerat herstellen oder erneut versuchen, eine Verbindung
herzustellen.
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2.1.3 Direkter Anschluss an das Gerat uber ein Ethernet-Kabel

Mit einem Ethernet-Kabel kdnnen Sie auch eine direkte Verbindung mit einem Spektrometer herstellen.

Bei einer direkten Verbindung miissen Sie jedoch die lokalen Sicherheitsrichtlinien auf dem Spektrometer bearbeiten. Da
das Gerat bei dieser Konfiguration zur Benutzerauthentifizierung nicht mit einem Doméanencontroller kommunizieren kann,
mussen Sie die Sicherheitsrichtlinien @ndern, um die Kommunikation zwischen dem Gerat und lhrem Computer zu
gestatten.

Hinweis Das Andern von Sicherheitsrichtlinien kann ein Sicherheitsrisiko fiir Inr Unternehmen darstellen. Beachten Sie
die Sicherheitsrichtlinien lhres Unternehmens.

¢ So verwenden Sie eine direkte Verbindung
1. Andern der Sicherheitsrichtlinien auf dem Gerat

a. Offnen Sie auf dem Nicolet Summit-Spektrometer die Anwendung ,Local Security Policy” (Lokale
Sicherheitsrichtlinie).

b. Navigieren Sie zu ,Security Settings > Local Policies > Security Options“ (Sicherheitseinstellungen > Lokale
Richtlinien > Sicherheitsoptionen).

c. Setzen Sie ,Network Access: Let Everyone permissions apply to anonymous users“ (Netzwerkzugriff:
Berechtigungen fiir Alle auch fir anonyme Benutzer anwenden) auf ,Enabled” (Aktiviert).
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2. Verwenden Sie ein Ethernet-Kabel, um den Computer direkt mit dem Spektrometer zu verbinden.

3. Wenn die OMNIC Paradigm-Software das Gerat nicht automatisch erkennt, gehen Sie zu ,Configure > Connectivity*
(Konfigurieren > Konnektivitat) und stellen Sie eine Verbindung mit dem Spektrometer her.

Verhindern von Verbindungen von ungesicherten Geraten

Wenn |hr Spektrometer die Software Thermo Scientific Security Suite zum Schutz und zur Sicherung lhrer Daten
verwendet, mochten Sie mdglicherweise Verbindungen von ungesicherten Geraten verhindern. Wenn beispielsweise ein
Laptop, der nicht von der Software Security Administration und der Software Audit Manager verwaltet wird, unter
Verwendung der Standardeinstellungen eine Verbindung zu einem sicheren Spektrometer herstellt, werden die auf dem
Laptop durchgefiihrten Aktionen weder verwaltet noch protokolliert.

Um Verbindungen von ungesicherten Geraten zu verhindern, missen Sie Ihre Firewall-Einstellungen auf dem sicheren
Spektrometer andern. Deaktivieren Sie alle eingehenden Regeln, die zur Gruppe RabbitMQ oder zu OMNIC Paradigm
gehoren. Weitere Informationen zu diesen Regeln finden Sie unter ,Firewall-Einstellungen”.

Im Folgenden wird beschrieben, wie Sie die eingehenden Regeln in Windows Defender Firewall deaktivieren. Eventuell
verwendet lhr Unternehmen eine andere Anwendung zur Verwaltung der Firewall-Einstellungen.

¢ So deaktivieren Sie eingehende Regeln in Windows Defender Firewall

1. Offnen Sie Windows Defender Firewall mit erweiterter Sicherheit.
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2. Navigieren Sie im linken Fensterbereich zu Inbound Rules (Eingehende Regeln).
3. Wabhlen Sie im Hauptbereich ,Inbound Rules” (Eingehende Regeln) eine Regel aus, die Sie deaktivieren méchten.
4. Klicken Sie im Bereich ,Actions* (Aktionen) auf Disable Rule (Regel deaktivieren).

Die Spalte ,Enabled” (Aktiviert) fir die von Ihnen ausgewahlte Regel andert sich zu ,No“ (Nein).

Klicken Sie in der Spalte ,Actions” (Aktionen) auf ,Enable Rule“ (Regel aktivieren), um die Regel wieder zu aktivieren.
Fehlerbehebung

Geréat wird nicht in den verfligbaren Verbindungen angezeigt

Wenn |hr Spektrometer nicht automatisch in der Liste der verfiigbaren Gerate aufgefiihrt wird, wenn Sie ,,Configure >
Connectivity“ (Konfigurieren > Konnektivitat) aufrufen, Gberprifen Sie Ihre Netzwerkverbindungen.

Das Spektrometer und der Computer, zwischen denen die Verbindung hergestellt werden soll, miissen sich im gleichen
Netzwerk befinden, damit der Geratename in der Liste angezeigt wird. Wenn lhr Unternehmen beispielsweise (iber mehrere
drahtlose Netzwerke verfiigt, stellen Sie sicher, dass sich das Spektrometer und der Computer im gleichen Netzwerk
befinden.

Wenn der Name des Spektrometers dennoch nicht in der Liste der Gerate angezeigt wird, kdnnen Sie versuchen, durch
Eingabe der IP-Adresse des Spektrometers eine Verbindung herzustellen.

Keine Kommunikation mit Diensten nach einer Anderung des Computernamens

Wenn das Dialogfeld ,System Status” (Systemstatus) anzeigt, dass das System nach der Anderung des Computernamens
mit keinem Dienst kommuniziert, missen Sie die Installation von OMNIC Paradigm Prerequisites reparieren.

Anweisungen zur Reparatur der Installation finden Sie in den Support-Informationen von Microsoft zur Reparatur von
Anwendungen und Programmen in Windows. Befolgen Sie die Anweisungen zur Reparatur von OMNIC Paradigm
Prerequisites.
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Erweiterte Fehlerbehebung

Wenn Sie keine Verbindung zu einem Spektrometer herstellen kdnnen, sollten Sie lhre Firewall-Einstellungen tUberprifen.
Die Firewall-Einstellungen sollten nur vom IT- oder Netzwerkadministrator Ihres Unternehmen geéndert werden.

Firewall-Einstellungen

Wenn die OMNIC Paradigm-Software installiert wird, werden die Firewall-Einstellungen aktualisiert, um das Herstellen

einer Verbindung zwischen einem Spektrometer und der OMNIC Paradigm Workstation-Software zu ermoglichen. Wenn
Probleme beim Herstellen der Verbindung auftreten, Gberprifen Sie die Firewall-Einstellungen sowohl auf dem
Spektrometer als auch auf dem Computer, der die Verbindung herstellt. Stellen Sie sicher, dass die folgenden Ports den

Datenverkehr zulassen.

In der folgenden Tabelle sind die in Windows Defender Firewall festgelegten Regeln fur eingehende Verbindungen
aufgefihrt. Die verfigbaren Felder kdnnen je nach der Anwendung, die Ihr Unternehmen zur Verwaltung der Einstellungen
fur die Netzwerk-Firewall verwendet, abweichen.

Tabelle 2-1: Erforderliche eingehende Regeln

_ Beschreibung und verwendete Ports

Beschreibung: Eingehende Regel fir Password Management, um die Auflésung von NetBIOS-Namen

Password Management
(NB-Name-In)

Password Management
(NB-Session-In)

zuzulassen.

Group (Gruppe): Thermo Scientific Password Management
Program (Programm): System

Ports: UDP 137

Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Domane, Privat, Offentlich)

Beschreibung: Eingehende Regel fiir Password Management, um NetBIOS Session Service-
Verbindungen zuzulassen.

Group (Gruppe): Thermo Scientific Password Management
Program (Programm): System

Ports: TCP 139

Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Domane, Privat, Offentlich)
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_ Beschreibung und verwendete Ports

Beschreibung: Eingehende Regel fiir Password Management, um Server Message Block-Ubertragung
und -Empfang tiber Named Pipes zuzulassen.

Group (Gruppe): Thermo Scientific Password Management
Password Management Program (Programm): System
(SMB-In)
Ports: TCP 445
Action (Aktion): Allow (Erlauben)
Profile (Profil): Domain, Private, Public (Doméne, Privat, C")ffentlich)
Beschreibung: Erméglicht es Clients, dieses Gerat zu erkennen

Group (Gruppe): OMNIC Paradigm

Program (Programm): C:Program Files\Thermo Scientific\IR Instrument

Thermo Scientific Engine\lnstrument.IR.Engine.Service.exe
Instrument Discovery
Ports: UDP 50123

Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Domane, Privat, Offentlich)

Beschreibung: Ermdglicht dem Client den Zugriff auf eine Web-API
Group (Gruppe): OMNIC Paradigm

Thermo Scientific Web Program (Programm): System

AP Server Ports: TCP 9004

Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Doméne, Privat, C")ffentlich)

Group (Gruppe): RabbitMQ

Program (Programm): C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\epmd.exe

RabbitMQ - Peer Discovery

Ports: TCP 4369
(EPMD) ons

Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Doméne, Privat, C")ffentlich)

Group (Gruppe): RabbitMQ

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

RabbitMQ - Client

. Ports: TCP 5671, TCP 5672
Connection (erl)

Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Doméne, Privat, C")ffentlich)
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_ Beschreibung und verwendete Ports

Group (Gruppe): RabbitMQ
Programs (Programme):

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

RabbitMQ - Management

C:\Program Files\erl9.3\bin\erl.exe
Console (erl) 9

Ports: TCP 15672
Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Domane, Privat, Offentlich)
Group (Gruppe): OMNIC Paradigm

Program (Programm): System

Thermo Scientific History
WebAPI

Ports: TCP 9002
Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Domane, Privat, Offentlich)
Group (Gruppe): Thermo Scientific Workflow Engine

Program (Programm): System

Thermo Scientific Workflow
Engine

Ports: TCP 9090
Action (Aktion): Allow (Erlauben)

Profile (Profil): Domain, Private, Public (Domane, Privat, Offentlich)

2.2 Verknipfen eines Gerats mit einem Thermo
Fisher Connect-Konto

Sie verkniipfen lhr Gerat mit lhrem Thermo Fisher Connect-Konto, um Ihre Gerate und Daten von einem externen Standort
aus anzuzeigen und zu verwalten.

Weitere Informationen zu Thermo Fisher Connect und zur Verwaltung |hrer verknipften Gerate finden Sie in der Hilfe zur
Anwendung Thermo Fisher Connect.

Bevor Sie beginnen

Zum Herstellen einer Verknuipfung zwischen Ihrem Gerat und Thermo Fisher Connect bendtigen Sie ein Thermo Fisher
Connect-Konto. Zum Erstellen eines Kontos besuchen Sie https://www.thermofisher.com/us/en/home/digital-
science/thermo-fisher-connect.html.
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¢ So stellen Sie eine Verkniipfung zwischen lhrem Gerat und lhrem Thermo Fisher Connect-Konto her

1. Navigieren Sie in der Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software aus dem Dashboard zu Acquire Data >
Diagnostics > Instrument Health (Daten erfassen > Diagnostik > Geratestatus).

2. Optional: Geben Sie Ihre Einwilligung zur Weitergabe von Informationen zum Geréatestatus.
3. Kiicken Sie auf Link Instrument (Gerét verkniipfen).

4. Zum Abschlief3en der Verknlpfung scannen Sie den QR-Code mit der Thermo Fisher Instrument Connect App auf
Ihrem Mobilgerat oder verwenden Sie den 6-stelligen Code.

¢ So verwenden Sie den 6-stelligen Code
a. Klicken Sie auf Copy (Kopieren), um den Code in Ihre Zwischenablage zu kopieren.
b. Rufen Sie Thermo Fisher Connect in Ihrem Webbrowser auf.

c. Fugen Sie auf dem Dashboard der Thermo Fisher Connect-Webanwendung unter ,My Instruments® (Meine
Gerate) den 6-stelligen Code ein oder geben Sie ihn ein und klicken Sie auf Link (Verknipfen).
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Das Geréat wird nun im Bereich ,InstrumentConnect* in Thermo Fisher Connect angezeigt.

¢ So scannen Sie den QR-Code
a. Offnen Sie die App Instrument Connect auf Ihrem Mobilgerat.
b. Berlhren Sie das Symbol ,+“in der oberen rechten Ecke des Bildschirms, um ein Gerat hinzuzufligen.
c. Wahlen Sie QR Code (QR-Code).
d. Verwenden Sie Ihr Gerat, um den QR-Code zu scannen.

Das Gerat wird verkniipft und in der mobilen App und online angezeigt.
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2.3 Konfigurieren lhrer Datenbank

Wenn Sie die OMNIC Paradigm-Software das erste Mal installieren, wird die Standarddatenbank auf dem lokalen Gerat
eingerichtet und ist sofort einsatzbereit. Sie kdnnen die lokale Datenbank weiterhin verwenden oder eine Verbindung zu
einer remoten Datenbank an einem anderen Ort in lnrem Netzwerk herstellen. Sie verwenden eine Remote-Datenbank, um
Messungen, Einstellungen und andere Daten auf einfache Weise geratetibergreifend auszutauschen.

2.3.1 Herstellen einer Verbindung zu einer Remote-Datenbank

Sie stellen eine Verbindung zu einer Remote-Datenbank her, um Messungen, Einstellungen und andere Daten auf einfache
Weise geratelibergreifend auszutauschen. Sie kdnnen lhre Datenbankkonfiguration jederzeit &ndern, um sie an lhre
Arbeitsweise anzupassen.

¢ So stellen Sie eine Verbindung zu einer Remote-Datenbank her

1. Gehen Sie uber die Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software zu Configure (Konfigurieren) und wahlen Sie
Database (Datenbank).

Database Configuration X

Database Therma Scientific Built-in v

Server address or URL

Choosing a new database will restart the application.

Cancel

2. Wahlen Sie den Datenbanktyp in der Liste ,Database” (Datenbank) aus. Die Standardauswahl ist ,, Thermo Scientific
Built-in“. Um eine Verbindung mit einer benutzerdefinierten Datenbank herzustellen, geben Sie den Datenbanktyp, die
Version, den Namen und den Port ein. Eventuell miissen Sie auch einen Benutzernamen und ein Kennwort eingeben.

3. Geben Sie die IP-Adresse oder den URL fiir den Datenbankserver ein.

4. Kilicken Sie auf Test Connection (Verbindung priifen), um festzustellen, ob die Software eine Verbindung mit dem Ser-
ver herstellen kann.

5. Wenn die Prufung eine gultige Verbindung meldet, klicken Sie auf OK, um eine Verbindung mit der Remote-Datenbank
herzustellen.

Die Software wird wahrend des Herstellens der Verbindung neu gestartet.
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Aktivieren Sie die Gruppe ,Measurements” (Messungen) auf dem Dashboard, um zu bestatigen, dass Daten aus der
Remote-Datenbank angezeigt werden, oder kehren Sie zum MenU ,,Configure > Database” (Konfigurieren > Datenbank)
zurlick, um lhre aktuelle Verbindung anzuzeigen.
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2.4 Einrichten der OMNIC Paradigm-Optionen

In dem Dialogfeld ,Options” (Optionen) kdnnen Sie die spektrale Anzeige anpassen, die Anzahl der fiir Peakflache, -hohe
und -position verwendeten Stellen festlegen und die automatische Basislinienkorrektur konfigurieren.
¢ So konfigurieren und speichern Sie die OMNIC Paradigm-Optionen
1. Offnen Sie das Dialogfeld ,Options* (Optionen).
« Desktop-Oberflache: Offnen Sie das Meni Configure (Konfigurieren) und wahlen Sie Options (Optionen).
» Touchscreen-Oberflache: Offnen Sie die Einstellungen und navigieren Sie zur Registerkarte Options (Optionen).
2. Wabhlen Sie New (Neu).
3. Geben Sie einen Namen fiir die neuen Optionen ein und klicken Sie auf Save (Speichern).
4. Andern Sie die Einstellungen nach Ihren Wiinschen.

5. Wenn Sie die Anderungen an den Einstellungen abgeschlossen haben, wahlen Sie Save (Speichern), um lhre Ande-
rungen zu speichern.

6. Wahlen Sie ,Close” (Schlielen), um zum vorherigen Bildschirm zurtickzukehren.

Abbildung 2-1: Das Dialogfeld ,Options” (Optionen)
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2.4.1 Anpassen der Einstellungen fur die spektrale Anzeige
In der Gruppe ,Spectral Display” (Spektrale Anzeige) kdnnen Sie die Farbe und die Linienstarke der Spektren in der Ansicht
~Spectra“ (Spektren) einstellen.

¢ Line Weight (Liniengewichtung): Legt die Dicke der Linie fest, die zum Zeichnen des Spektrums verwendet wird. Gilt
fur alle in der Ansicht ,Spectra“ (Spektren) angezeigten Spektren.

¢ Selected Spectrum Color (Ausgewahlte Spektrumfarbe): Legt die Farbe fest, die zur Hervorhebung des aktuell aus-
gewahlten Spektrums verwendet wird.

Die zusatzlichen Farben legen die Farben der nicht ausgewahlten Spektren fest.

2.4.2 Festlegen der Anzahl an Ziffern

Mit der Gruppe ,Number of Digits“ (Anzahl der Stellen) kénnen Sie den Grenzwert fiir die Anzahl der Ziffern nach dem
Dezimaltrennzeichen festlegen. Der Grenzwert gilt fiir Folgendes:

¢ Peakflache

e Peakhohe

¢ Peakposition - x-Wert
¢ Peakposition - y-Wert

Beachten Sie, dass diese Einstellung nur fiir Arbeiten gelten, die nach dem Anpassen der Einstellungen ausgefiihrt werden.
Die Zahlen in den Spektruminformationen entsprechen den zum Zeitpunkt der Aufzeichnung verwendeten Einstellungen
und werden nicht aktualisiert, um neue Einstellungen zu berlicksichtigen. Wenn Sie z. B. eine Suchte nach einem Peakwert
mit Einstellungen durchfiihren, die 3 Ziffern vorgeben, werden in den Spektruminformationen 3 Ziffern angezeigt. Andern
Sie lhre Einstellungen dann so, dass nur 1 Stelle nach dem Komma verwendet wird, werden in den Spektruminformationen
aus der friiheren Suche nach einem Peak-Wert weiterhin die 3 Stellen angezeigt.

2.4.3 Konfigurieren der ,Automatic Baseline Correction®

(Automatische Basislinienkorrektur)

Sie verwenden die ,Automatic Baseline Correction (Automatische Basislinienkorrektur) im Meni ,Process® (Vorgang), um
geneigte oder gekriimmte Basislinien automatisch zu korrigieren.

Legen Sie die Polynomordnung und die Anzahl der Wiederholungen fest, um die Ordnung der Gleichung und die Anzahl
der Wiederholungen fiir die automatische Basislinienkorrektur zu bestimmen.

2.4.4 Hinzufugen eines benutzerdefinierten Logos zu Berichten

Verwenden Sie |hr eigenes Logo auf Berichten und Berichtsvorlagen. Das Bild wird in Standardberichten und in Berichten,
die Sie mit der Kachel ,Template Report” (Vorlagenbericht) in Arbeitsablaufen erstellen, angezeigt.

Die Bilder des Berichts miissen im PNG-Format vorliegen und werden automatisch auf eine Grofie von 120 x 75 Pixel
angepasst.
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2.5 Verwalten von Qualifizierungsstandards

Verwenden Sie das Werkzeug ,Qualification Standards* (Qualifizierungsstandards), um jegliche zertifizierten Standards zu
verwalten, die mit lhrem System geliefert wurden. Mit diesem Werkzeug kdnnen Sie QDF- und DST-Standarddateien
importieren und Ablaufdaten, Seriennummern und mehr verwalten.

< So fiigen Sie einen qualifizierten Standard hinzu

1. Offnen Sie in der Desktop-Ansicht das Menii ,Configure” (Konfigurieren) und wéhlen Sie ,Qualification Standards*
(Qualifizierungsstandards).

2. Wabhlen Sie ,Qualification Standards* (Qualifizierungsstandards importieren).

3. Kilicken Sie auf ,Browse” (Durchsuchen) und wahlen Sie eine QDF- oder DST-Standarddatei aus. Wahlen Sie ,,Open®
(Offnen), um die Daten aus dem Standard zu laden.

4. Wahlen Sie einen Wert in der Liste ,Expires” (Lauft ab) aus, um zu wéahlen, wann ein Standard verfallen soll (in
Jahren). Beachten Sie, dass der Wert ,Expiration Date“ (Ablaufdatum) gemafd dem Wert fiir ,Expires* (Lauft ab)
aktualisiert wird.

5. Wabhlen Sie ,Save Qualification Standard“ (Qualifizierungsstandard speichern). Nach dem Speichern ist der Standard
bestatigt, und Sie kdnnen ihn nicht mehr bearbeiten oder I6schen. Wenn Sie das Ablaufdatum &ndern wollen, miissen
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Sie den Standard neu importieren und erneut speichern. Dadurch wird ein Standard mit einem neuen Ablaufdatum
hinzugefiigt, der erste Standard wird jedoch nicht ersetzt oder gelscht.

6. SchlieRen Sie das Dialogfeld. Die neuen Standards werden in der Tabelle angezeigt.

Tipp Klicken Sie auf eine Spalteniiberschrift, um die Tabelle zu sortieren. Klicken Sie z. B. auf die Uberschrift
»EXpiration Date“ (Ablaufdatum), um die Standards danach zu sortieren, wie bald sie ablaufen.
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3.0.1 Kapitel 3

3. Tutorials und Walkthroughs

In den Tutorials in diesem Abschnitt werden Ihnen einige der gangigsten Techniken vorgestellt, die mit der OMNIC
Paradigm-Software verwendet werden. Dazu gehdren das Identifizieren, Quantifizieren und Verifizieren von Proben sowie
das Erstellen und Ausflihren eines Arbeitsablaufs zur Automatisierung lhrer haufigsten Aufgaben.

Diese Tutorials sind so gestaltet, dass sie auch fir Neueinsteiger in die OMNIC Paradigm-Software leicht verstandlich sind.
Wenn Sie lieber selbststédndig anfangen mdchten, lesen Sie ,Messen des Hintergrunds”, um mit dem Messen lhrer Proben
zu beginnen. Wenn Sie eine eher konzeptionelle Einflihrung bevorzugen, lesen Sie ,Wichtige Konzepte und Merkmale”.

In diesem Abschnitt:

3.1 Identifizieren einer unbekannten Probe mit ATR ... . 42
3.2 Identifizieren einer unbekannten Probe mit Transmission ........................................................... 54
3.3 Uberpriifen der Probenzusammensetzung mit QChECK ..o 67
3.4 Quantifizieren der Probenzusammensetzung .................. ... 72
3.5 Erstellen und Ausfiihren lhres ersten Arbeitsablaufs ........................................ ... 75

3.1 Identifizieren einer unbekannten Probe mit ATR

Mit Ihrem FTIR-Spektrometer und der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie die Komponenten einer unbekannten Probe
identifizieren. In diesem Artikel wird gezeigt, wie eine Probe mit der ATR-Probentechnik (Attenuated Total Reflection,
abgeschwachte Totalreflexion) gemessen und analysiert werden kann. Dabei handelt es sich um eine gangige und
»unkomplizierte“ Technik zum Erfassen von FTIR-Daten aus einem Probenmaterial. Dieser Artikel enthalt verschiedene
Beispiele, die Ihnen helfen sollen, Vertrauen in die Interpretation lhrer Analyseergebnisse zu gewinnen.

In diesem Artikel werden Sie Folgendes lernen:
* Vorbereiten des ATR-Zubehors
¢ Einrichten und Ausfihren der Analyse, und
¢ Auswerten und Bestéatigen der Ergebnisse

Fihren Sie die folgenden Anweisungen aus, um eine unbekannte reine Probe mithilfe der ATR-Probentechnik zu messen
und zu analysieren.
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3.1.1 Vorbereiten des ATR-Zubehors

Vergewissern Sie sich zunachst, dass Ihr ATR-Zubehor in die Probenkammer des Spektrometers eingesetzt und dass ein
geeigneter Kristall installiert ist. Jedes Kristallmaterial bietet bestimmte Vorteile bei der Probenahme, z. B. einen gréReren
Spektralbereich, einen hoheren Energiedurchsatz oder eine langere Lebensdauer. Die richtige Wahl hangt davon ab,
welche Kristalle zur Verfligung stehen, welcher Kristall am besten zu lhrem Probenmaterial passt und welcher Kristall die
bendtigten Informationen liefert. Weitere Informationen finden Sie in den Dokumenten, die mit lhrem ATR-Zubehér geliefert
wurden.

Im Folgenden sehen Sie das Thermo Scientific™ Everest ATR-Zubehor mit einem Diamantkristall in unserem Nicolet™
Summit FTIR-Spektrometer installiert.

Stellen Sie sicher, dass der Kristall sauber ist, damit das Spektrometer eine genaue Hintergrundmessung vornehmen kann,
wenn es bereit ist. Reinigen Sie den Kristall durch Abtupfen mit einem weichen Tuch. Wenn der Kristall eine griindlichere
Reinigung erfordert, lesen Sie bitte das mit dem ATR-Zubehdr gelieferte Handbuch. In diesem Handbuch sollten die fiir
jeden Kristalltyp geeigneten Reinigungsmittel aufgeflihrt sein.

3.1.2 Einrichten der Analyse

Der nachste Schritt ist das Einrichten der OMNIC Paradigm-Software. Nach dem Offnen der Software wird das Dashboard
im Hauptfenster angezeigt. Die wichtigsten Messeinstellungen sind im oberen Bereich angeordnet.
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Stellen Sie zunachst sicher, dass die Anzeige ,Sampling Accessory“ (Probennahmezubehdr) das installierte Zubehoér
anzeigt. Anderenfalls setzen Sie das Zubehdr erneut ein. Beachten Sie, dass die werksseitigen Voreinstellungen fiir dieses
Zubehor unter ,Settings” (Einstellungen) angezeigt werden.

Geben Sie dann einen Name fir die Messung ein, oder behalten Sie den vorgeschlagenen Namen, der das genaue Datum

und die Uhrzeit der Messung enthalt, bei.

Measurement name

Stellen Sie als Nachstes sicher, dass der ,Analysis Type“ (Analysentyp) auf ,Search® (Suchen) eingestellt ist. Bei diesem
Typ wird ein Punkt-fir-Punkt-Vergleich des Probenspektrums mit den Spektren in der FTIR-Bibliothek durchgefihrt. Die
Qualitat der Ausgabe hangt von der Quelle und der Qualitét der Spektren in den ausgewahlten Bibliotheken ab.

Abschlielend Uberpriifen Sie die Erfassungseinstellungen (Probenscans, Auflésung und endgiiltiges Format). Die oben
gezeigten Einstellungen sind gute Ausgangswerte flir diese Analyse.

Es ist wichtig zu wissen, dass sich die Qualitat der von lhnen gewonnenen Probendaten auf die Analyseergebnisse
auswirken. So kann beispielsweise das Beschleunigen der Analyse durch Messen weniger Scans oder Verringern der
Aufldsung zu einem weniger zuverldssigen Analyseergebnis fihren.

3.1.3 Berucksichtigen Sie Ihre Spektralbibliotheken

In der Standardeinstellung werden automatisch alle vorhandenen Spektralbibliotheken ausgewahit. Wahlen Sie Search
Setup (Sucheinstellungen) im Meni ,Identify” (Identifizieren), um Ihre ausgewahlten Bibliotheken anzuzeigen oder zu
andern.
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22 OMNIC Paradigm

L4 Simulation
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Search Setup
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Fir dieses Beispiel verwenden wir die kostenlosen Bibliotheken, die mit der OMNIC Paradigm-Software geliefert werden.
Klicken Sie auf Cancel (Abbrechen), um das Fenster ,Search Setup” (Sucheinstellungen) zu schlie3en.

Sie kénnen auch die Option ,Library Manager* (Bibliotheksmanager) im gleichen Menii verwenden, um auf einfache Weise
eine Spektralbibliothek zu erstellen. Alle von Ihnen erstellten Bibliotheken sollten reine Materialien umfassen, die das
reprasentieren, was Sie in lhren unbekannten Proben zu finden erwarten.

Die Spektiren der Bibliothek sind in der Regel von gleicher oder héherer Qualitat als das Probenspektrum. AuRerdem ist
hilfreich, wenn sie mit demselben Probenmessverfahren (in diesem Fall ATR) erfasst werden. Wenn lhre
Bibliotheksspektren mit der Transmissionstechnik erfasst wurden, bietet die OMNIC Paradigm-Software Uber eine
Korrektur, die auf das Probenspektrum angewendet werden kann, um die Ergebnisse zu verbessern. Dariiber werden Sie
weiter unten in diesem Artikel mehr erfahren.

Es ist nicht erforderlich, vor dem Durchfiihren einer Suche Konvertierungen wie endgliltiges Format, Auflésung oder
Spektralbereich an den Probendaten vorzunehmen - das erledigt die Software fiir Sie.

3.1.4 Messen und Analysieren der Probe

Klicken Sie zum Starten der Analyse auf Preview and Measure Sample (Vorschau und Probe messen).
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Die Analyse beginnt mit einer Messung des Hintergrunds. Die einzige Voraussetzung fiir eine ATR-Hintergrundmessung ist
ein sauberer Kristall. Das Hintergrundspektrum wird verwendet, um alle Signale in den Probendaten zu entfernen, die auf
das Spektrometer, den ATR-Kristall oder die Hintergrundumgebung zuriickzufiihren sind.

Die Software zeigt eine Vorschau des aktuellen Hintergrundspektrums im Spektralbereich an. Die unten abgebildete
Hintergrundform ist ein typisches Beispiel fir einen Diamantkristall.

Klicken Sie auf Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten).

Wenn die Hintergrundmessung abgeschlossen ist, wird das entsprechende Bild im Bereich ,Results“ (Ergebnisse) und im
Spektralbereich angezeigt.
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Handelt es sich bei Ihrer Probe um eine Flissigkeit, heben Sie den Druckturm an und drehen Sie ihn aus dem Weg.
Verwenden Sie eine saubere Pipette, um einen einzigen Tropfen der Probe auf den Kristall zu geben. Bedenken Sie, dass
die Kristalltypen unterschiedlich grof3 sind und manche mehr Probe bendétigen. Verwenden Sie jedoch nur so viel Probe,

dass der Kristall gerade eben vollstandig bedeckt ist.

Abbildung 3-1: Messen einer Flissigkeit mit ATR

47 OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



3. Tutorials und Walkthroughs

Bei einer festen Probe drehen Sie den Drehknopf am Druckturm gegen den Uhrzeigersinn, um den Arm anzuheben. Legen
Sie die Probe dann auf den Kristall und drehen Sie den Drehknopf im Uhrzeigersinn, um den Arm abzusenken. Drehen Sie
den Drehknopf weiter, bis er einrastet. Flr dieses Beispiel messen wir eine Plastikkarte.

Abbildung 3-2: Messen einer Festkdrpers mit ATR

Sobald die Probe platziert ist, klicken Sie auf Preview Sample (Probenvorschau), um eine Vorschau der Probendaten im
Spektralbereich anzuzeigen. Wenn die Peaks im Vorschauspektrum sehr klein sind, verwenden Sie eine konzentriertere
Flissigkeitsprobe. Wenn Sie einen Festkdrper messen, positionieren Sie die Probe neu auf dem ATR-Kristall und iben
erneut Druck aus.

Wenn das Spektrum keine Proben-Peaks aufweist, Uberpriifen Sie, ob das Probenmaterial Energie im Infrarotbereich des
Lichtspektrums absorbiert. Stellen Sie hingegen zuséatzliche Peaks im Spektrum fest, Gberprifen Sie, ob der Kristall sauber
ist.

Wenn Sie zum Fortfahren bereit sind, wahlen Sie Start Sample Measurement (Probenmessung starten) (siehe vorheriges
Bild) und warten, bis der Fortschrittsbalken durchgelaufen ist. Die Software vergleicht das Probenspektrum schnell mit den
ausgewahlten Bibliotheksspektren und zeigt die Ergebnisse an.
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3.1.5 Was enthalt meine Probe?

Der Spektralbereich zeigt das Probenspektrum zusammen mit dem am besten Ubereinstimmenden Spektrum aus den
ausgewahlten Bibliotheken an. Die beiden Spektren werden mit der gleichen y-Achsen-Skalierung liberlagert, so dass Sie
die Ergebnisse optisch vergleichen kénnen. (Wenn die Spektren, wie in diesem Fall, sehr dhnlich sind, gibt es andere
Ansichten, die die Unterschiede besser hervorheben. Dies wird weiter unten ausfihrlicher behandelt.) Der Bereich
.Results” (Ergebnisse) zeigt eine Liste der 5 am besten Ubereinstimmenden Spektren zusammen mit ihren
Ubereinstimmungswerten an.

Abbildung 3-3: Probe und bestes Suchergebnis zusammen mit derselben y-Achsen-Skalierung

1. Probenspektrum (rot)
2. Beste Ubereinstimmung (gelb)
3. Bereich ,Results™ (Ergebnisse)

Die Ubereinstimmungswerte zeigen an, wie gut jedes Bibliotheksspektrum mit der unbekannten Probe iibereinstimmt. Je
naher dieser Wert bei 100 liegt, desto gréRer ist die Ubereinstimmung.

In diesem Beispiel hat die beste Ubereinstimmung einen Wert von iiber 90, was auf eine hohe Ubereinstimmung hinweist.
Der Ubereinstimmungswert fiir das nachste Spektrum in der Liste liegt deutlich darunter.
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Abbildung 3-4: Ubereinstimmungswerte zeigen eine eindeutig hohe Ubereinstimmung

Wenn Sie die liberlagerten Spektren im Spektralbereich betrachten, stimmen die Positionen der Haupt-Peaks entlang der
x-Achse Uberein und unterscheiden sich nur durch ihre Peakhéhen.

Abbildung 3-5: Uberlagerte Spektren zeigen eine hohe Ubereinstimmung
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Klicken Sie auf die Schaltflache ,Stack” (Gestaffelte Anzeige), um die beiden Spektren so zu skalieren, dass sie jede y-
Achse ausfiillen. Auch hier stimmen die Spektren im Wesentlichen (iberein, abgesehen von der leicht erhdhten Basislinie
im niederfrequenten Bereich des Probenspektrums. Aus diesem Ergebnis kdnnen wir schlieen, dass es sich bei der Probe
um Polyethylen handelt. Die Analyse ist abgeschlossen.
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Abbildung 3-6: Gestaffelte Anzeige der Spektren mit einem geringen Unterschied im Niederfrequenzbereich

Um weitere Informationen (iber ein Spektrum in der Ubereinstimmungsliste, die Bibliothek, in der es enthalten ist, und seine
Identifikationsnummer anzuzeigen, bewegen Sie den Mauszeiger im Ergebnisfenster liber den grauen Pfeil des Spektrums.

Abbildung 3-7: Schaltflache ,Information® (Informationen) furr ein Spektrum aus einer Bibliothek
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3.1.6 Was ist, wenn es keine eindeutige (einzige)

Ubereinstimmung gibt?
Wenn die Analyseergebnisse mehrere Ubereinstimmungen mit &hnlichen Ubereinstimmungswerten liefern, wie in diesem

Beispiel, klicken Sie bei gedriickter Umschalttaste auf die drei Ubereinstimmungen im Ergebnisfenster, um alle drei
Spektren zum Spektralbereich hinzuzufligen.

Abbildung 3-8: Gestaffelte Anzeige der Spektren mit ahnlichen Ubereinstimmungswerten

3.1.7 Wie kann ich die Analyseergebnisse verbessern?

Wenn keine eindeutige Ubereinstimmung vorliegt, gibt es eine Reihe von Optionen, die lhre Ergebnisse verbessern
kénnen. (Einige Anderungen an den Einstellungen erfordern eine neue Hintergrundmessung.)
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Abbildung 3-9: Anzeige von Suchergebnissen mit verdnderbaren Messeinstellungen

Eine Mdéglichkeit besteht darin, zum Dashboard zuriickkehren und die Auflésungseinstellung flr die unbekannte Probe zu
andern. Beispielsweise kdnnen Sie das Spektrum mit einer hdheren Auflosung erfassen, indem Sie eine niedrigere
Auflésung einstellen. Wenn die Proben-Peaks dann eindeutiger oder zahlreicher sind, erhalten Sie mdglicherweise ein
besseres Analyseergebnis.

Sie kdnnen auch mehr Scans erstellen (siehe Abbildung oben), um das spektrale Rauschen zu reduzieren, das die
Ergebnisse ebenfalls beeinflussen kann. Dann starten Sie die Analyse neu, indem Sie ldentify (Identifizieren) (Men) >
Correlation Search (Korrelationssuche) wahlen oder in der Symbolleiste auf die Schaltflache Search (Suchen) klicken.

Wenn das Probenspektrum eine geneigte oder gekrimmte Basislinie aufweist, kdnnen Sie versuchen, die ,Automatic
Baseline Correction“ (Automatische Basislinienkorrektur) (Men( ,Process” (Verarbeiten)) auf Ihr Probenspektrum
anzuwenden und die Analyse neu starten.

Wenn Sie nach Transmissionsspektren suchen mussen, versuchen Sie es mit der ,Advanced ATR Correction (Erweiterte
ATR-Korrektur) (Menu ,Process (Vorgang)) und wiederholen die Analyse. Diese Korrektur passt ein ATR-Spektrum so an,
dass es eher wie ein Transmissionsspektrum aussieht, was die Ergebnisse verbessern kann.

3.1.8 So legen Sie die Spektralregion fur die Analyse fest

Wenn lhr Probenspektrum einen Peak aufweist, der so hoch ist, dass er auRerhalb der y-Achsenskala liegt, sollten Sie
diesen Peak aus |hrer Analyse ausschlielen. Hier ist ein Beispiel:
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Abbildung 3-10: Beispiel fir einen vollstandig absorbierenden Peak
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Diese Peaks mit flacher Spitze werden als ,vollstandig absorbierend” bezeichnet und kdnnen tiberméafiges spektrales
Rauschen enthalten, das sich negativ auf die Analyseergebnisse auswirkt. Zum Ausschlie3en eines vollstandig
absorbierenden Peak 6ffnen Sie die Sucheinstellungen, deaktivieren die Option ,Use full spectral range” (Gesamte
Spektralregion verwenden) und geben dann die zu durchsuchenden Regionen an, die die vollstandig absorbierende Region
ausschlief3en.

3.2 Identifizieren einer unbekannten Probe mit
Transmission

Mit Ihrem FTIR-Spektrometer und der OMNIC Paradigm-Software von Thermo Scientific™ kdnnen Sie die chemische
Zusammensetzung einer unbekannten Probe identifizieren. In diesem Artikel wird gezeigt, wie eine Probe mit der Infrarot-
Transmissionstechnik gemessen und analysiert werden kann. Mit , Transmission® ist gemeint, dass der Infrarotstrahl direkt
durch die Probe geht. Die Transmission ist eine gangige Technik zur Erfassung von FTIR-Daten. Dieser Artikel enthalt
verschiedene Beispiele, die Ihnen helfen sollen, Vertrauen in die Interpretation lhrer Analyseergebnisse zu gewinnen.

In diesem Artikel werden Sie Folgendes lernen:
¢ Vorbereiten des Transmissionszubehors
¢ Einrichten und Ausfiihren der Analyse, und

* Auswerten und Bestatigen der Ergebnisse

3.2.1 Vorbereiten des Transmissionszubehors

Zunéachst stellen Sie sicher, dass das Transmissionszubehor oder der Probenhalter in die Probenkammer des
Spektrometers eingesetzt ist. Im Folgenden sehen Sie das Thermo Scientific™ iD1 Transmission-Zubehdr in unserem
Nicolet™ Summit FTIR-Spektrometer.
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Entfernen Sie alle Proben von lhrem Zubehér oder aus dem Probenhalter, damit das Spektrometer eine genaue
Hintergrundmessung vornehmen kann, wenn es bereit ist. Die iD1-Zubehérabdeckung kann geoffnet oder geschlossen
sein. (Wenn lhr Transmissionszubehdr mit trockener Luft oder Stickstoff gespdlt wird, halten Sie die Abdeckung
geschlossen, es sei denn, Sie fligen eine Probe hinzu bzw. entnehmen sie).

3.2.2 Einrichten der Analyse

Der nachste Schritt ist das Einrichten der OMNIC Paradigm-Software. Nach dem Offnen der Software wird das Dashboard
im Hauptfenster angezeigt. Die wichtigsten Messeinstellungen sind im oberen Bereich angeordnet.

Stellen Sie zunachst sicher, dass die Anzeige ,Sampling Accessory“ (Probennahmezubehdr) das installierte Zubehor
anzeigt. Anderenfalls setzen Sie das Zubehdr erneut ein. Beachten Sie, dass die werksseitigen Voreinstellungen fiir dieses
Zubehor unter ,Settings” (Einstellungen) angezeigt werden.

Geben Sie dann einen Name fiir die Messung ein, oder behalten Sie den vorgeschlagenen Namen, der das genaue Datum
und die Uhrzeit der Messung enthalt, bei.

Measurement name
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Stellen Sie als Nachstes sicher, dass der ,Analysis Type“ (Analysentyp) auf ,Search“ (Suchen) eingestellt ist.

New Measurement Settings  iD1 Transmission - Factory Preset m

X Measurement name Tag
Preview and
Measure Sample

Final format Absorbance o Resolution {(cm-1) 4 W

Preview and
Measure Background Sample scans 16 Analysis type Search v

Background measured: Thursday,
May 9, 2019 9:14:49 AM

Sampling accessory  iD1 Transmission

Bei diesem Typ wird ein Punkt-fir-Punkt-Vergleich des Probenspekirums mit den Spektren in der FTIR-Bibliothek
durchgefiihrt. Die Qualitdt der Ausgabe hangt von der Quelle und der Qualitat der Spektren in den ausgewahlten
Bibliotheken ab.

Abschlieend Uberprifen Sie die Erfassungseinstellungen (Probenscans, Auflésung und endgiiltiges Format). Die oben
gezeigten Einstellungen sind gute Ausgangswerte flir diese Analyse.

Es ist wichtig zu wissen, dass sich die Qualitat der von lhnen gewonnenen Probendaten auf die Analyseergebnisse
auswirken. So kann beispielsweise das Beschleunigen der Analyse durch Messen weniger Scans oder Verringern der
Aufldsung zu einem weniger zuverlassigen Analyseergebnis fihren.

3.2.3 Berucksichtigen Sie |hre Spektralbibliotheken

In der Standardeinstellung werden automatisch alle vorhandenen Spektralbibliotheken ausgewahit. Wahlen Sie Search
Setup (Sucheinstellungen) im Menu ,Identify” (Identifizieren), um Ihre ausgewahlten Bibliotheken anzuzeigen oder zu
andern. Fir dieses Beispiel verwenden wir die kostenlosen Bibliotheken, die mit der OMNIC Paradigm-Software und dem
Nicolet Summit Pro-Spektrometer geliefert werden.
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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

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wavenumbers (cm-1)

Search Setup
\\

P Cancel

Klicken Sie auf Cancel (Abbrechen), um das Fenster ,Search Setup® (Sucheinstellungen) zu schlie3en.

Sie kdnnen auch die Option ,Library Manager* (Bibliotheksmanager) im gleichen Meni verwenden, um auf einfache Weise
eine Spektralbibliothek zu erstellen. Alle von Ihnen erstellten Bibliotheken sollten reine Materialien umfassen, die das
reprasentieren, was Sie in lhren unbekannten Proben zu finden erwarten.

Die Spektren der Bibliothek sind in der Regel von gleicher oder héherer Qualitat als das Probenspektrum. Auerdem ist
hilfreich, wenn sie mit demselben Probenmessverfahren (in diesem Fall ,Transmission) erfasst werden. Es ist nicht
erforderlich, vor dem Durchfiihren einer Suche Konvertierungen wie endgultiges Format, Auflésung oder Spektralbereich
an den Probendaten vorzunehmen - das erledigt die Software fir Sie.

3.2.4 Messen und Analysieren der Probe

Klicken Sie zum Starten der Analyse auf Preview and Measure Sample (Vorschau und Probe messen).
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Die Analyse beginnt mit einer Messung des Hintergrunds. Die einzige Voraussetzung flr einen Transmissionshintergrund
ist, dass die Probe aus dem Strahlengang des Infrarotstrahls zu entfernen. Das Hintergrundspektrum wird verwendet, um
alle Signale in den Probendaten zu entfernen, die auf das Spektrometer, das Transmissionszubehér oder die
Hintergrundumgebung zuriickzuflihren sind.

Die Software zeigt eine Vorschau des aktuellen Hintergrundspektrums im Spektralbereich an. Die folgenden Beispiele
zeigen typische Hintergrundspektren fiir die Transmissionsanalyse mit einem Transmissionszubehdr, das vor der Analyse
nicht mit trockener Luft oder Stickstoff gespllt wurde, und einem Zubehdr, das vor der Analyse gespult wurde.

Abbildung 3-1: Hintergrundspektrum mit einem nicht gespulten Transmissionszubehor
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Abbildung 3-2: Hintergrundspektrum mit einem gespilten Transmissionszubehor

Klicken Sie auf Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten).

Wenn die Hintergrundmessung abgeschlossen ist, wird das entsprechende Bild im Bereich ,Results“ (Ergebnisse) und im
Spektralbereich angezeigt.

Zum Installieren einer montierten Folienprobe 6ffnen Sie die Abdeckung des Transmissionszubehors und schieben Sie die
Probe oder den Probenhalter in den Schlitz, der am besten zur Breite der Probe bzw. des Probenhalters passt. Wenn lhre
Probe oder Ihr Probenhalter es zulasst, wahlen Sie den Schlitz, der sich am nachsten zum Brennpunkt des Strahls befindet

(beim iD1-Zubehdr ist dies etwa die Mitte der Probenkammer). Fiir dieses Beispiel messen wir eine Plastikfolie, die auf
einem Probenhalter befestigt ist.
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Abbildung 3-3: Brennpunkt des iD1-Transmissionszubehdrs

Sobald die Probe platziert ist, klicken Sie auf Preview Sample (Probenvorschau), um eine Vorschau der Probendaten im
Spektralbereich anzuzeigen.
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Wenn die Peaks im Vorschauspektrum sehr klein sind, verwenden Sie eine dickere Probe. Wenn das Spektrum keine
Proben-Peaks aufweist, Uiberpriifen Sie, ob das Probenmaterial Energie im Infrarotbereich durchlasst.

Wenn Sie zum Fortfahren bereit sind, wahlen Sie Start Sample Measurement (Probenmessung starten) (siehe vorheriges
Bild) und warten, bis der Fortschrittsbalken durchgelaufen ist. Die Software vergleicht das Probenspektrum schnell mit den
ausgewahlten Bibliotheksspektren und zeigt die Ergebnisse an.

3.2.5 Was enthalt meine Probe?

Der Spektralbereich zeigt das Probenspektrum zusammen mit dem am besten tbereinstimmenden Spektrum aus den
ausgewahlten Bibliotheken an. Die beiden Spektren werden mit der gleichen y-Achsen-Skalierung Gberlagert, so dass Sie
die Ergebnisse optisch vergleichen kdnnen. (Wenn die Spektren, wie in diesem Fall, sehr éhnlich sind, gibt es andere
Ansichten, die die Unterschiede besser hervorheben. Dies wird weiter unten ausfihrlicher behandelt.) Der Bereich
,Results* (Ergebnisse) zeigt eine Liste der 5 am besten tUbereinstimmenden Spektren zusammen mit ihren
Ubereinstimmungswerten an.

Abbildung 3-4: Probe und bestes Suchergebnis zusammen mit derselben y-Achsen-Skalierung

1. Probenspektrum (rot)
2. Beste Ubereinstimmung (blau)

3. Bereich ,Results“ (Ergebnisse)

Die Ubereinstimmungswerte zeigen an, wie gut jedes Bibliotheksspektrum mit der unbekannten Probe iibereinstimmt. Je
naher dieser Wert bei 100 liegt, desto gréRer ist die Ubereinstimmung.

In diesem Beispiel hat die beste Ubereinstimmung einen Wert von iiber 85, was auf eine hohe Ubereinstimmung hinweist.
Der Ubereinstimmungswert fiir das nachste Spektrum in der Liste liegt deutlich darunter.
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Abbildung 3-5: Ubereinstimmungswerte zeigen eine eindeutige Ubereinstimmung

Wenn Sie die liberlagerten Spektren im Spektralbereich betrachten, stimmen die Positionen der Haupt-Peaks entlang der
x-Achse Uberein und unterscheiden sich nur durch ihre Peakhéhen.

Abbildung 3-6: Uberlagerte Spektren zeigen eine hohe Ubereinstimmung

60 ]
55 1

50 4
45
40
35 4

3.0 4

Absorbance

2.5 1

2.0 1

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

Wavenumbers (cm-1)

N A A

Klicken Sie auf die Schaltflache ,Stack” (Gestaffelte Anzeige), um die beiden Spektren so zu skalieren, dass sie jede y-
Achse ausfiillen. Auch hier stimmen die Spektren im Wesentlichen liberein, abgesehen von der leicht erhdhten Basislinie
im niederfrequenten Bereich des Probenspektrums. Aus diesem Ergebnis kdnnen wir schlie3en, dass es sich bei der Probe
um Polyethylen handelt. Die Analyse ist abgeschlossen.

X =2541384 Y = 15.008
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Abbildung 3-7: Uberlagerte Spektren zeigen eine eindeutige Ubereinstimmung

Um weitere Informationen (iber ein Spektrum in der Ubereinstimmungsliste, die Bibliothek, in der es enthalten ist, und seine
Identifikationsnummer anzuzeigen, bewegen Sie den Mauszeiger im Ergebnisfenster liber den grauen Pfeil des Spektrums.

Abbildung 3-8: Schaltflache ,Information® (Informationen) furr ein Spektrum aus einer Bibliothek
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3.2.6 Was ist, wenn es keine eindeutige (einzige)

Ubereinstimmung gibt?

Wenn die Analyseergebnisse mehrere Ubereinstimmungen mit &hnlichen Ubereinstimmungswerten liefern, wie in diesem
Beispiel, klicken Sie bei gedriickter Umschalttaste auf die drei Ubereinstimmungen im Ergebnisfenster, um alle drei
Spektren fiir einen detaillierteren Vergleich zum Spektralbereich hinzuzufligen.

Abbildung 3-9: Gestaffelte Anzeige der Spektren mit ahnlichen Ubereinstimmungswerten

3.2.7 Wie kann ich die Analyseergebnisse verbessern?

Wenn keine eindeutige Ubereinstimmung vorliegt, gibt es eine Reihe von Optionen, die lhre Ergebnisse verbessern
kénnen. (Einige Anderungen an den Einstellungen erfordern eine neue Hintergrundmessung.)

Eine Mdéglichkeit besteht darin, zum Dashboard zuriickkehren und die Auflésungseinstellung flr die unbekannte Probe zu
andern. Beispielsweise kdnnen Sie das Spektrum mit einer hdheren Auflosung erfassen, indem Sie eine niedrigere
Aufldsung einstellen. Wenn die Proben-Peaks dann eindeutiger oder zahlreicher sind, erhalten Sie mdglicherweise ein
besseres Analyseergebnis. Sie kbnnen auch mehr Scans erstellen, um das spektrale Rauschen zu reduzieren, das die
Ergebnisse ebenfalls beeinflussen kann.

Wenn das Probenspektrum eine geneigte oder gekrimmte Basislinie aufweist, kdnnen Sie versuchen, die ,Automatic
Baseline Correction” (Automatische Basislinienkorrektur) (Meni ,Process” (Vorgang)) auf Ihr Probenspektrum
anzuwenden. Dann starten Sie die Analyse neu, indem Sie Identify (Identifizieren) (Meni) > Correlation Search
(Korrelationssuche) wahlen, oder in der Symbolleiste auf die Schaltflache Search (Suchen) klicken.
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3.2.8 So legen Sie die Spektralregion fur die Analyse fest

Wenn lhr Probenspektrum einen Peak aufweist, der so hoch ist, dass er auRerhalb der y-Achsenskala liegt, sollten Sie
diesen Peak aus lhrer Analyse ausschlieRen. Hier ist ein Beispiel:

Abbildung 3-10: Beispiel fiir einen vollstandig absorbierenden Peak

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

Diese Peaks mit flacher Spitze werden als ,vollstandig absorbierend” bezeichnet und kdnnen libermafiges spektrales
Rauschen enthalten, das sich negativ auf die Analyseergebnisse auswirkt.

Zum Ausschlief3en eines vollstdndig absorbierenden Peak wahlen Sie Identify (Identifizieren) (Menu) > Search Setup
(Sucheinstellungen) und verwenden Sie die Werkzeuge zur Auswahl der zu durchsuchenden Regionen.

Deaktivieren Sie zunachst das Kontrollkastchen ,Use Full Spectral Range® (Gesamte Spektralregion verwenden, um die
Regionswerkzeuge zu aktivieren.
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Abbildung 3-11: Werkzeuge zur Auswahl der zu durchsuchenden Regionen

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
R 5
[_I" Use full spectral range Add Remove -
5
g
Region Start End 3 4 4
g
=]
1 2279.900 2119.900 5
2
22
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Wavenumbers {(cm-1)
Search Setup Save

Cancel

Dann positionieren Sie die vertikalen Balken, um die erste zu durchsuchende Region auszuwahlen.

Spectral Regions
-~ 6 _
|| Use full spectral range Remove -
2
Region Start End g 4 -4
5
1 723.808 3362.722 £
: . 5
3 2 e >
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wavenumbers (cm-1)

Search Setup
Zum Hinzufligen einer weiteren Suchregion klicken Sie auf die Schaltflache Add (Hinzufiigen) und verwenden den zweiten
Satz vertikaler Balken, um die nachste Region auszuwahlen. Hier wurde der erste Satz vertikaler Balken verwendet, um die

Region links vom vollstédndig absorbierenden Peak auszuwéahlen. Dann haben wir eine Region hinzugefiigt und mit dem
zweiten Satz vertikaler Balken die Region rechts vom vollstandig absorbierenden Peak ausgewahlt.
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Spectral Regions

6 ~
[ Use full spectral range ______/ ‘H

Region 1
Region 2

Region Start End

1 723.808 3362.722

2
2 447.704 665401 M

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Absorbance

Wavenumbers (cm-1)

Search Setup “

Cancel

Wenn Sie mit der Auswahl der Regionen fertig sind, klicken Sie auf Save (Speichern), um zur Ansicht ,Dashboard*
zuriickzukehren. Klicken Sie dann in der Symbolleiste auf die Schaltflache Search (Suchen), um die Suche erneut
auszufuhren.

3.3 Uberpriifen der Probenzusammensetzung
mit QCheck

Sie Uberpriifen die Qualitat Ihrer Proben mit einer QCheck-Analyse. Bei einer QCheck-Analyse wird lhre Probe mit einer
bekannten Referenz verglichen, und die Ergebnisse geben einen Korrelationswert zwischen lhrer Probe und der Referenz
an, so dass Sie schnell tberprifen kénnen, ob Ihre Probe lhre Spezifikationen erfillt.

In diesem Kapitel werden Sie durch ein Beispiel fir eine QCheck-Analyse gefiihrt.

Voraussetzungen

In dieser Anleitung wird davon ausgegangen, dass Sie |hr Gerat und Ihr Probennahmezubehér bereits eingerichtet haben.
Anweisungen zum Installieren eines Probennahmezubehdrs finden Sie in der mit Ihrem Gerat gelieferten Dokumentation.

Darliber hinaus bendtigen Sie mindestens ein Spektrum, das als Referenz in der Analyse verwendet wird. Sie kénnen jedes
Spektrum in lhrer Datenbank als Referenzspektrum angeben. Zum Verwenden eines Spektrums aus einer Bibliothek
extrahieren Sie das Spektrum zunachst aus der Bibliothek, damit es in der Datenbank verfugbar ist. Nahere Informationen
finden Sie unter ,Extrahieren eines Spektrums aus einer Bibliothek”.

3.3.1 Durchfuhren einer QCheck-Analyse

Zum Durchfiihren einer QCheck-Analyse miissen Sie lhre Analyse- und Messeinstellungen einrichten, den Hintergrund und
lhre Probe messen und die Ergebnisse interpretieren. Nach Abschluss der Analyse kdnnen Sie einen Bericht erstellen und
speichern.

¢ So Uberpriifen Sie die Zusammensetzung lhrer Probe mit QCheck

1. Einrichten der Analyse

Uberpriifen Sie lhre Analyseeinstellungen, bevor Sie mit dem Messen lhrer Probe beginnen.
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a. Navigieren Sie zu Identify > QCheck Setup (Identifizieren > QCheck-Einstellungen).

b. Uberpriifen Sie die Optionen der ,QCheck Setup* (QCheck-Einstellungen).

|| High sensitivity

~/ Pass/fail threshold

Maximum spectra in QCheck results 5

L34 Summit

~/  Prompt for reference

Measurement Name Date Type

90

|| Blank diamond ATR ragion

~/  Use full spectral range

Region Start

QCheck Setup

High Sensitivity
(Hohe
Empfindlichkeit)

Pass/fail threshold
(Grenzwert best./n.
best)

Maximum spectra in
QCheck results
(Maximale Spektren
in QCheck-
Ergebnissen)

Prompt for reference
(Referenz anfordern)

Thermo Scientific

Spectral Regions
(2200 - 1955) || Blank CO, region (2390 - 2240}

6 {Test Sample for Paradigm

4

| Al

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

End

Absorbance

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

Save
Cancel

Wabhlen Sie ,High Sensitivity“ (Hohe Empfindlichkeit) fiir genauere Ergebnisse bei einer Probe, die der Referenz
sehr ahnlich ist. Wenn Sie Proben mit natlrlichen Schwankungen messen, sollten Sie die hohe Empfindlichkeit
deaktivieren.

Wabhlen Sie einen Grenzwert fiir Bestanden oder Nicht bestanden. Geben Sie eine ganze Zahl zwischen 0 und
100 ein.

Ein Korrelationswert von 100 kennzeichnet eine perfekte Ubereinstimmung.

Wenn Sie die Auswahl dieser Option aufheben, werden alle Ergebnisse als ,Pass” (Bestanden) angezeigt.

Legt die Anzahl der im Bereich ,Results” (Ergebnisse) angezeigten Ergebnisse fest. Wenn Sie den Wert
beispielsweise auf 2 setzen, werden nur die beiden besten Treffer im Bereich ,Results” (Ergebnisse) angezeigt.

Wabhlen Sie diese Option, um eine Referenz wahrend der Messung auszuwahlen. Heben Sie die Auswahl auf,
um ein Referenzspektrum bzw. mehrere Referenzspekiren im Voraus festzulegen. Wenn Sie beabsichtigen,
mehrere Proben mit den gleichen Referenzen zu vergleichen, sollten Sie diese im Voraus festlegen, damit Sie
nicht jedes Mal dieselbe Referenz auswahlen muissen, wenn Sie eine Probe messen.
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Blank diamond ATR
region (Leerwert
Diamant-ATR-
Bereich) (2200-
1955)

Wabhlen Sie diese Option, um Daten im Bereich von 2200 bis 1955 Wellenzahlen auszuschlief3en, in dem
Diamant-ATR-Kristalle Strahlung absorbieren.

Blank CO2 region

(Leerer CO2- Wabhlen Sie diese Option, um Daten im Bereich von 2390 bis 2240 Wellenzahlen auszuschlief3en, in dem
Bereich) (2390- Kohlendioxid Strahlung absorbiert.

2240)

Use full spectral

range (Gesamten Wahlen Sie diese Option, um den gesamten Bereich fiir die Analyse zu verwenden.

Spektralbereich

Heben Sie die Auswahl auf, um nur einen begrenzten Bereich fiir die Analyse zu verwenden.
verwenden)

c. Zum Speichern lhrer Einstellungen und zum Zuriickkehren zum Dashboard klicken Sie auf Save (Speichern).

d. Uberpriifen Sie Ihre Messeinstellungen im Dashboard und vergewissern Sie sich, dass das aufgefiihrte Pro-
bennahmezubehdr mit dem von lhnen verwendeten Zubehor (ibereinstimmt.

e. Wahlen Sie in der Liste ,Analysis Type“ (Analysentyp) die Option QCheck aus.

Wenn Sie mit Einstellungen fur die Messung und die Analyse zufrieden sind, kdnnen Sie den Hintergrund messen.
2. Messen des Hintergrunds

Bevor Sie lhre Probe messen, bendtigen Sie eine aktuelle Messung des Hintergrunds.

Das Hintergrundspektrum wird verwendet, um alle Signale in den Probendaten zu entfernen, die auf das Spektrometer,
das Probennahmezubehor oder die Hintergrundumgebung zurlckzufiihren sind.

a. Kilicken Sie auf Preview and Measure Background (Vorschau und Hintergrund messen).

b. Klicken Sie auf Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten). Nach Abschluss der Hin-
tergrundmessung wird das Spektrum dem Ergebnisfeld hinzugefiigt.

3. Messen der Probe.

a. Laden Sie lhre Probe. Anweisungen zum Laden einer Probe finden Sie in der mit Ihrem Gerat oder Pro-
bennahmezubehdr gelieferten Dokumentation.

b. Kilicken Sie auf Preview Sample (Probenvorschau). Die Probenvorschau wird gedffnet und zeigt eine Live-Vor-
schau des Probenspektrums an. Die Vorschau bietet lhnen die Méglichkeit, mégliche Probleme zu korrigieren,
bevor Sie die Probe messen.

c. Wenn Sie bereit zum Fortfahren sind, klicken Sie auf Start Sample Measurement (Probenmessung starten).

Wenn die Option ,Prompt for Reference“ (Referenz anfordern) in den Analyseeinstellungen ausgewahlt ist, wird
nach Abschluss der Messung das Dialogfeld ,Select Reference Spectrum® (Referenzspektrum auswahlen)
angezeigt.

d. Wabhlen Sie ein oder mehrere Referenzspektren zur Verwendung in der Analyse aus, und klicken Sie auf OK.

Halten Sie die Strg-Taste gedriickt und klicken Sie, um ein Spektrum zu Ihrer Auswahl hinzuzufiigen.
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Halten Sie die Umschalttaste gedriickt und klicken Sie, um mehrere aufeinanderfolgende Spektren zu lhrer
Auswahl hinzuzufligen.

4. Interpretieren Sie Ihre Ergebnisse.

Nach Abschluss von Messung und Analyse werden die Ergebnisse im Bereich ,Results” (Ergebnisse) angezeigt.
Halten Sie den Mauszeiger tUber den grauen Pfeil, um weitere Informationen anzuzeigen.

5. Erstellen Sie einen Bericht.

Nach Abschluss der Analyse erstellen Sie einen Bericht, um Ihre Ergebnisse in Microsoft™ Word™-, PowerPoint™- oder
Excel™-Format zu exportieren, oder um sie zu drucken oder zu speichern.
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a. Navigieren Sie zu File > Create Report (Datei > Bericht erstellen).
b. Geben Sie einen Namen flr den Bericht ein.

c. Wahlen Sie ein Format in der Liste ,Format” (Format) aus und wahlen Sie die Vorlage ,QCheck®. Eine Vorschau
auf den Bericht wird im rechten Bereich angezeigt.

d. Klicken Sie auf Create (Erstellen).

3.3.2 Optimieren |hrer Ergebnisse

Wenn lhr Korrelationswert niedriger als erwartet ist, gibt es verschiedene Mdglichkeiten, um Ihre Daten zu optimieren.

¢ Eine Mdglichkeit besteht darin, zum Dashboard zurlickkehren und die Einstellungen ,Resolution“ (Aufldsung) fiir Ihre
Messung zu andern. Beispielsweise kdnnen Sie das Spektrum mit einer hdheren Auflésung messen, indem Sie keinen
kleineren Wert wie z. B. 1 oder 2 wahlen. Wenn die Proben-Peaks dann eindeutiger oder zahlreicher sind, erhalten Sie
moglicherweise ein praziseres Analyseergebnis.

¢ Erhohen Sie die Anzahl der Scans in lhrer Messung, um das spektrale Rauschen zu reduzieren.

* Wenn das Probenspektrum eine geneigte oder gekriimmte Basislinie aufweist, kbnnen Sie versuchen, die ,Automatic
Baseline Correction® (Automatische Basislinienkorrektur) auf Ihr Probenspektrum anzuwenden und die Analyse liber
das Meni ,Identify“ (Identifizieren) neu starten.

¢ Schlielfen Sie die ausgewahlten Bereiche aus der Analyse aus. Wenn lhr Probenspektrum einen Peak aufweist, der so
hoch ist, dass er auRerhalb der y-Achsenskala liegt, sollten Sie diesen Peak aus lhrer Analyse ausschlielen. Diese
Peaks mit flascher Spitze werden als ,total absorbierend” bezeichnet und kénnen sich negativ auf die Ana-
lyseergebnisse auswirken. Offnen Sie die ,QCheck Setup® (QCheck-Einstellungen), deaktivieren Sie die Option ,Use
Full Spectral Range* (Gesamten Spektralbereich verwenden) und wahlen Sie die Bereiche aus, die den vollstandig
absorbierenden Peak des Probenspekirums ausschlieRen. Dann fihren Sie die QCheck-Analyse erneut aus.

3.3.3 Extrahieren eines Spektrums aus einer Bibliothek

Extrahieren Sie ein Spektrum aus einer Bibliothek, um es als Referenz in einer QCheck-Analyse zu nutzen. Aus
kommerziellen Bibliotheken extrahierte Spektren kdnnen fiir die Analyse verwendet werden, sie kdnnen aber weder
umbenannt,getagged oder exportiert werden.

03
&

So extrahieren Sie Spektren aus einer Bibliothek

1. Navigieren im Dashboard der Desktop-Oberflache in der OMNIC Paradigm-Software zu Identify > Library Manager
(Identifizieren > Bibliotheksmanager).

2. Wahlen Sie eine zu extrahierende Verbindung aus.

3. Klicken Sie auf Extract (Extrahieren). Eine Bestatigungsmeldung wird angezeigt, dass das Spektrum erfolgreich extra-
hiert wurde.
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3.3.4 Die nachsten Schritte

In diesem Kapitel haben Sie eine QCheck-Analyse eingerichtet und durchgeflihrt, um zu tberprifen, ob Ihre Probe
innerhalb eines vorgegebenen Schwellenwerts mit einer bekannten Referenz tibereinstimmt.

Lesen Sie als Nachstes ,Erstellen und Ausfiihren lhres ersten Arbeitsablaufs”. Dieses Kapitel enthélt eine Anleitung, wie
Sie routinemaRige, wiederholbare Verfahren mithilfe von Arbeitsablaufen erstellen.

3.4 Quantifizieren der Probenzusammensetzung

Bestimmen Sie die Konzentrationen der Komponenten in lhrer Probe mithilfe einer ,Quantify” (Quantifizieren)-Analyse.
Eine ,Quantify“ (Quantifizieren)-Analyse verwendet eine zuvor erstellte quantifizierende Analysemethode und meldet die
Konzentration der Komponenten in der Probe oder andere Informationen, wie z. B. die Peakhdhe oder den
Ubereinstimmungswert.

In diesem Kapitel werden Sie durch das Einrichten und Ausfiihren einer quantifizierenden Analyse in der Desktop-
Oberflache der OMNIC Paradigm-Software geflihrt.

Voraussetzungen

In dieser Anleitung wird davon ausgegangen, dass Sie Ihr Gerat und Ihr Probennahmezubehdr bereits eingerichtet haben.
Anweisungen zum Installieren eines Probennahmezubehdrs finden Sie in der mit Ihrem Gerat gelieferten Dokumentation.

Dariber hinaus bendtigen Sie eine gliltige quantifizierende Methode, die als QNT-Datei gespeichert ist. Die
quantifizierende Analysemethode muss mit der Thermo Scientific TQ Analyst-Software kalibriert werden. Informationen zur
Kalibrierung quantifizierenden Analysemethoden finden Sie in der Dokumentation zu dieser Software.

3.4.1 Durchfuhren einer quantifizierenden Analyse

Zum Durchfiihren einer ,Quantify” (Quantifizieren)-Analyse mussen Sie eine QNT-Datei importieren, Ihre
Messeinstellungen lberpriifen, den Hintergrund und schlielich Ihre Probe messen. Nach Abschluss der Analyse kdnnen
Sie einen Bericht erstellen, um lhre Ergebnisse zu speichern oder mit Kollegen zu teilen.

¢ So filhren Sie eine ,Quantify“ (Quantifizieren)-Analyse durch

1. Einrichten der Analyse

a. Vergewissern Sie sich im Dashboard der OMNIC Paradigm-Software, dass die Einstellungen |hr Pro-
bennahmezubehdr anzeigen.

b. Navigieren Sie zu Identify > Quantify Setup (Identifizieren > Quantifizierungseinstellungen) und suchen Sie die
QNT-Datei, die Sie fur die Analyse verwenden méchten.

Der Datei-Explorer zeigt zusatzliche Informationen zur ausgewahlten QNT-Datei an, z. B. den Titel und den Typ
der Methode, und ob die Methode kalibriert wurde.
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c. Zum Importieren der Methode klicken Sie auf Open (Offnen).

d. Wabhlen Sie in der Liste ,Analysis Type“ (Analysentyp) die Option Quantify (Quantifizieren) aus. Ein Symbol zeigt

o an, dass Sie eine gliltige QNT-Datei importiert haben. Ein roter Kreis mit einem X [e ] zeigt hingegen an,
dass keine giiltige Methode importiert wurde.

Bei der Auswahl einer QNT-Datei zeigt der Datei-Explorer zusatzliche Informationen wie den Titel und den Typ
einer Methode und, ob die Methode kalibriert wurde, an, um Ihnen die Auswahl zu vereinfachten. Nur Methoden,
die mit der TQ Analyst-Software kalibriert wurden, sind gltig.

2. Messen des Hintergrunds
Bevor Sie lhre Probe messen, bendtigen Sie eine aktuelle Messung des Hintergrunds.

Das Hintergrundspektrum wird verwendet, um alle Signale in den Probendaten zu entfernen, die auf das Spektrometer,
das Probennahmezubehor oder die Hintergrundumgebung zurlckzufiihren sind.

a. Kilicken Sie auf Preview and Measure Background (Vorschau und Hintergrund messen).

b. Klicken Sie auf Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten). Nach Abschluss der Hin-
tergrundmessung wird das Spektrum dem Ergebnisfeld hinzugefiigt.

3. Messen der Probe
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a. Laden Sie lhre Probe. Anweisungen zum Laden einer Probe finden Sie in der mit Inrem Gerat oder Pro-
bennahmezubehdr gelieferten Dokumentation.

b. Klicken Sie auf Preview Sample (Probenvorschau). Die Probenvorschau wird gedffnet und zeigt eine Live-Vor-

schau des Probenspektrums an. Die Vorschau bietet Ihnen die Méglichkeit, mogliche Probleme zu korrigieren,
bevor Sie die Probe messen.

c. Wenn Sie bereit zum Fortfahren sind, klicken Sie auf Start Sample Measurement (Probenmessung starten).

4. Interpretieren Sie lhre Ergebnisse.

Nach Abschluss der Probenmessung zeigt das Dialogfeld ,Quantify“ (Quantifizieren) die Analyseergebnisse an. Die
angezeigten Ergebnisse hdngen von den Einstellungen der bei der Analyse verwendeten quantifizierenden
Analysemethode ab. Die unten aufgeflihrten Ergebnisse zeigen ein Messergebnis, das einen guten Wert angibt.

Quantify X
Metheod title Example Quant Method
Method file name Ci\Users\Operator\QuantiMethods\Quant_MeasureOnly.gnt
Revision 3
Saved on 71172019 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

o |

Nachdem Sie auf ,OK* geklickt haben, um das Dialogfeld ,Quantify“ (Quantifizieren) zu schlieen, kénnen Sie die

Analyseergebnisse anzeigen, indem Sie auf das Informationssymbol [ i ] neben dem Spektrum im Bereich
,Results* (Ergebnisse) klicken. Navigieren Sie im Dialogfeld ,Spectrum Information® (Spektruminformationen) zur
Registerkarte ,History“ (Verlauf) und sehen Sie sich den Abschnitt ,Quantify Results* (Quantifizierungsergebnisse® an.

5. Erstellen Sie einen Bericht.

Nach Abschluss der Analyse erstellen Sie einen Bericht, um Ihre Ergebnisse in Microsoft™ Word™-, PowerPoint™- oder
Excel™-Format zu exportieren, oder um sie zu drucken oder zu speichern.

a. Navigieren Sie zu File > Create Report (Datei > Bericht erstellen).

b. Geben Sie einen Namen flir den Bericht ein.

c. Wahlen Sie ein Format in der Liste ,Format® (Format) aus und wahlen Sie die Vorlage ,Quantify“ (Quantifizieren).
Eine Vorschau auf den Bericht wird im rechten Bereich angezeigt.

d. Klicken Sie auf Create (Erstellen).
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3.4.2 Optimieren |hrer Ergebnisse

Wenn |hre Ergebnisse unklar oder problematisch sind, gibt es verschiedene Méglichkeiten, um Ihre Daten zu optimieren.

* Eine Mdglichkeit besteht darin, zum Dashboard zurtickkehren und die Einstellungen ,Resolution“ (Auflésung) fur lhre
Messung zu andern. Beispielsweise kdnnen Sie das Spektrum mit einer hbheren Auflésung messen, indem Sie keinen
kleineren Wert wie z. B. 1 oder 2 wahlen. Wenn die Proben-Peaks dann eindeutiger oder zahlreicher sind, erhalten Sie
moglicherweise ein praziseres Analyseergebnis.

e Erhdhen Sie die Anzahl der Scans in lhrer Messung, um das spektrale Rauschen zu reduzieren.

¢ Wenn das Probenspektrum eine geneigte oder gekriimmte Basislinie aufweist, kdnnen Sie versuchen, die ,Automatic
Baseline Correction (Automatische Basislinienkorrektur) auf Ihr Probenspektrum anzuwenden und die Analyse (iber
das Meni ,Identify” (Identifizieren) neu starten.

3.4.3 Die nachsten Schritte

In diesem Kapitel haben Sie eine ,,Quantify (Quantifizieren)-Analyse eingerichtet und durchgefihrt.

Lesen Sie als Nachstes ,Erstellen und Ausflihren Ihres ersten Arbeitsablaufs”. Dieses Kapitel enthalt eine Anleitung, wie
Sie routinemaRige, wiederholbare Verfahren mithilfe von Arbeitsablaufen erstellen.

3.5 Erstellen und Ausfihren lhres ersten
Arbeitsablaufs

In diesem Tutorial wird eine einfache Methode zum Erstellen von Arbeitsablaufen in der OMNIC Paradigm-Software
beschrieben. Allgemeine Informationen zu Arbeitsablaufen und Kurzbeschreibungen der Arbeitsablauf-Funktionen und
Bearbeitungswerkzeuge finden Sie im Artikel ,Allgemeines zu Arbeitsablaufen® in der Online-Hilfe von OMNIC Paradigm.

Hinweis Die Software-Funktionen zum Erstellen von Arbeitsabldufen sind nur in der Desktop-Version der OMNIC
Paradigm-Software verfligbar (nicht in der Touchscreen-Version).

Es gibt verschiedene Mdglichkeiten, Arbeitsablaufe zu erstellen. Abhangig davon, welche Schritte Sie automatisieren und
wie Sie beginnen mdéchten, sind einige Ansatze besser als andere geeignet. Beispielsweise kdnnen Sie einen neuen
Arbeitsablauf erstellen, indem Sie:

¢ einen Arbeitsablaufs von Grund auf neu erstellen
¢ einen Arbeitsablauf, den Sie von einer anderen Person erhalten haben
¢ einen mit der Software gelieferten Beispiel-Arbeitsablauf bearbeiten

¢ Messaufgaben durchfuhren, die Sie automatisieren mdchten, und die Software den Arbeitsablauf auf Grundlage der
Verlaufsinformationen des Spektrums erstellen lassen
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In diesem Artikel wird gezeigt, wie die Software auf Grundlage des Verlaufs eines erfassten Spektrums automatisch einen
Arbeitsablauf erstellen kann. Dariiber hinaus wird gezeigt, wie:

¢ ein Arbeitsablauf Gber den Arbeitsablaufeditor oder das Dashboard ausgefiihrt wird
* vom Arbeitsablauf erzeugte Spektren identifiziert werden

¢ ein Arbeitsablauf durch Hinzufiigen von Kacheln bearbeitet wird, und

¢ ein haufiger Arbeitsablauf-Fehler behoben werden kann

Der letzte Abschnitt enthalt nltzliche Tipps zum Erstellen und Bearbeiten von Arbeitsablaufen.

3.5.1 Erstellen eines Arbeitsablaufs

¢ So erstellen Sie einen neuen Arbeitsablauf aus einem erfassten Spektrum
1. Erfassen Sie ein Spektrum eines Probenmaterials liber das OMNIC Paradigm-Dashboard.

Dabei spielt es keine Rolle, welche Art von Material oder Probenmesstechnik Sie verwenden. Wenn die Software eine
neue Hintergrundmessung erfordert, fihren Sie diese zuerst durch. Wenn die Probenmessung abgeschlossen ist, wird
das Probenspektrum in der Spektrenansicht angezeigt.

Im Folgenden ist unser Beispielspektrum (ein Kunststoffbeutel, gemessen mit einem ATR-Zubehor (Attenuated Total
Reflectance, abgeschwachte Totalreflexion)) in der Spektrenansicht dargestellt:
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2. Stellen Sie sicher, dass das Spektrum im Spektralbereich ausgewahlt ist, und fihren Sie dann die gewlinschten Ver-
arbeitungs- oder Analyseschritte durch (z. B. Subtraktion, Basislinienkorrektur, Korrelationssuche usw.).

Im Folgenden ist unser Beispielspekirum nach Anwendung der ,Advanced ATR Correction“ (Erweiterte ATR-
Korrektur) und der ,Automatic Baseline Correction” (Automatische Basislinienkorrektur) und einer anschlieffenden
»Correlation Search” (Korrelationssuche) dargestellt.

3. Geben Sie lnrem Spektrum einen aussagekraftigen Namen (die Software verwendet diesen Namen standardmaRig fur
den erstellten Arbeitsablauf, oder Sie kdnnen dem Arbeitsablauf einen neuen Namen geben).

a. Klicken Sie mit der rechten Maustaste im Bereich ,Results“ (Ergebnisse) auf das Bild des Originalspektrums und
wahlen Sie Rename Spectrum (Spektrum umbenennen).

b. Ersetzen Sie den Standardnamen durch den von Ihnen gewahlten aussagekréaftigen Namen flr lhren
Arbeitsablauf und klicken Sie auf OK. Im Folgenden sehen Sie das umbenannte Beispielspektrum.
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4. Nachdem alle Verarbeitungs- und Analyseschritte abgeschlossen wurden, klicken Sie im Bereich ,Results”
(Ergebnisse) auf die Schaltflache History (Verlauf).

Der Bereich ,History“ (Verlauf) zeigt alle Aufgaben, die fliir das ausgewahlte Spektrum durchgefiihrt wurden, und zwar
in der Reihenfolge, in der sie ausgefiihrt wurden. Im Folgenden sind die Verlaufsinformationen flr das
Beispielspektrum dargestellt.
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5. Klicken Sie unten im Bereich ,History“ (Verlauf) auf Create Workflow (Arbeitsablauf erstellen).
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Die Software erstellt einen Arbeitsablauf, der alle zuvor durchgefiihrten Schritte enthalt. Dieser Arbeitsablauf wird im
Arbeitsablaufeditor angezeigt. Jede ausgefiihrte Aufgabe wird durch eine farbige Kachel dargestellt. Abhangig von den
von lhnen ausgefiihrten Schritten kann Ihr Arbeitsablauf anders aussehen als unser Beispiel:
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6. Zum Speichern Ihres neuen Arbeitsablaufs klicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflache Save (Speichern).

7. Zum Ausfihren lhres Arbeitsablaufs klicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflache Run (Ausfiihren).

Der Arbeitsablauf fiihrt die gleichen Aufgaben, die Sie zuvor manuell ausgefiihrt haben, in exakt der gleichen
Reihenfolge automatisch aus. In vorliegenden Fall haben wir ein Spektrum gemessen, eine ,Advanced ATR
Correction” (Erweiterte ATR-Korrektur) vorgenommen, eine spektrale Basislinienkorrektur und eine Korrelationssuche

durchgefiihrt.

Wenn der Arbeitsablauf abgeschlossen ist, kehrt die Software zum Arbeitsablaufeditor zurtick.

8. Kilicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflache Dashboard, um den neu erstellten Arbeitsablauf in der Liste
,Workflows* (Arbeitsabldufe) anzuzeigen.
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Der Arbeitsablauf wird automatisch nach dem Namen des Spektrums benannt, mit dem er erstellt wurde. Hier sehen
Sie unseren neu erstellten Beispiel-Arbeitsablauf in der Liste ,Workflows" (Arbeitsablaufe) und eine Vorschau des
Arbeitsablaufs im Feld ,Preview” (Vorschau).

9. Die vom Arbeitsablauf erzeugten Spektren erscheinen in der Liste ,Measurements” (Messungen).
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In unserem Beispiel-Arbeitsablauf wurden vier Spektren erstellt: das gemessene Hintergrundspektrum, das
gemessene Probenspektrum, das ATR-korrigierte Probenspektrum und das ATR- und basislinienkorrigierte
Probenspektrum mit den Suchergebnissen. Die vom Arbeitsablauf erzeugten Spektren werden mit den Eigenschaften

des Kachelnamens der zugehorigen Arbeitsablaufkacheln benannt.

3.5.2 Hinzufuigen von Kacheln zu einem Arbeitsablauf

In diesem Abschnitt wird gezeigt, wie Sie die Arbeitsablauf-Bearbeitungstools verwenden, um Kacheln zu Ihren

automatisch erzeugten Arbeitsablaufen hinzuzufiigen.

1. Klicken Sie im Dashboard mit der rechten Maustaste auf den Namen des Arbeitsablaufs und wahlen Sie Edit

(Bearbeiten).
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Der Arbeitsablauf wird im Arbeitsablaufeditor angezeigt.

2. Flgen Sie eine Kachel ,Tag Spectrum” (Spektrum mit Tag versehen) zum Arbeitsablauf hinzu.
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Die vom Arbeitsablauf erzeugten Spektren werden zusammen mit allen manuell erfassten Daten in der OMNIC
Paradigm-Datenbank gespeichert. Versehen wir nun die Arbeitsablauf-Spektren mit Tags, um sie mit unserem
Arbeitsablauf zu verkniipfen. Auf diese Weise kdnnen sie spater leicht gedffnet und angezeigt werden.

a. Ziehen sie im Arbeitsablaufeditor die Kachel ,Tag Measurement® (Messung mit Tag versehen) aus der Aus-
wabhlleiste in die Arbeitsflache, sodass sich Ihr Mauscursor (iber dem grauen Pfeil € zwischen

den Kacheln ,Measurement” (Messung) und ,ATR Correction (ATR-Korrektur) befindet.

Der graue Pfeil andert sich zu einem Pluszeichen.

b. Lassen Sie die Maustaste los.

Die Kachel wird an dieser Stelle im Arbeitsablauf hinzugefiigt, und ihr Einstellungsfeld wird unterhalb der
Arbeitsflache gedffnet.
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c. Geben Sieinden ,Tag Settings” (Tag-Einstellungen) einen Basisnamen fiir die vom Arbeitsablauf erzeugten Spek-
tren ein, z. B. ,ATR-Suche-Spektren®, stellen Sie sicher, dass ,Select Spectrum® (Spektrum auswahlen) auf lhr
gemessenes Spektrum (,Measurement - Sample” (Messung - Probe)) gesetzt ist. Klicken Sie dann auf OK.
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Die Kachel ,, Tag Measurement (Messung mit Tag versehen) fligt das Tag ,ATR-Suche-Spektren“ automatisch zu

jedem vom Arbeitsablauf erzeugten Spektrum hinzu. Wie nach diesen Spektren gesucht wird, werden wir spater
erklaren.

Lassen Sie uns jetzt untersuchen, was passiert, wenn wir eine Kachel hinzufligen, die einen Fehler anzeigt.
3. Fugen Sie dem Arbeitsablauf eine Kachel ,Template Report* (Berichtsvorlage) hinzu.

a. Bewegen Sie den Mauszeiger im Arbeitsablaufeditor (iber den grauen Pfeil zwischen den Kacheln ,Search®
(Suchen) und ,End® (Beenden) (der Pfeil andert sich zu einem Pluszeichen (+)), und klicken Sie dann mit der
Maustaste. Die Software 6ffnet das Feld ,Add Tile* (Kachel hinzufiigen). (Dies ist eine weitere einfache
Maoglichkeit, Kacheln hinzuzufligen.)

b. Wahlen Sie im Feld ,Add Tile* (Kachel hinzufligen) die Option ,Template Report“ (Vorlagenbericht) aus und kli-
cken Sie auf OK.

Die Kachel wird an dieser Stelle im Arbeitsablauf hinzugefiigt, und ihr Einstellungsfeld wird unterhalb der
Arbeitsflache geoffnet.

87 OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



3. Tutorials und Walkthroughs

Thermo Scientific

Beachten Sie, dass die Kachel , Template Report* (Berichtsvorlage) mit einem roten Rahmen angezeigt wird. Dies
bedeutet, dass der Arbeitsablauf aktuell nicht erfolgreich ausgefiihrt werden kann. Wenn wir die Einstellungen der
Berichtsvorlage anzeigen, sind die Felder alle leer.

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

Zum Beheben dieses Problems miissen wir eine Vorlage flir den Bericht und die einzubeziehenden Ergebnisse
angeben.
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c. Setzen Sie Template Type (Vorlagentyp) auf den lhren bevorzugten Berichtsstil (wir verwenden die Vorlage
~Search Results” (Suchergebnisse)), setzen Sie Search Results To Display (Anzuzeigende Suchergebnisse)
auf die Ausgabe lhres Arbeitsablaufs (in unserem Beispiel ,Search Results* (Suchergebnisse)) und klicken Sie auf
OK.

Der rote Rand wird nicht l&nger angezeigt.

4. Zum Speichern des aktualisierten Arbeitsablaufs klicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflache Save
(Speichern).
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5. Zum Ausfiihren lhres Arbeitsablaufs klicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflache Run (Ausfiihren).
Der Arbeitsablauf durchlauft alle Schritte und zeigt dann den endgdiltigen Bericht an.

Klicken Sie auf die Pfeilschaltflache, um den Arbeitsablauf zu beenden.

6. Klicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflaiche Dashboard, um zum Dashboard zuriickzukehren.

7. Wenn Sie den Arbeitsablauf jetzt in der Liste ,Workflows* (Arbeitsablaufe) auswahlen, wurde die Vorschau aktualisiert.
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8. Wenn Sie lhren Tag in das Suchfeld eingeben, zeigt die Software die vom Arbeitsablauf erzeugten Spektren in der
Liste ,Measurements” (Messungen) an.
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Zum Anzeigen der Spektren im Spektralbereich wahlen Sie mit Umschalttaste + Klicken alle vier Spektren in der Liste
.Measurements” (Messungen) aus, klicken dann mit der rechten Maustaste und wéahlen ,Open Selected
Measurements® (Ausgewahlte Messungen 6ffnen) im Kontextmenu aus.

9. Zum Anzeigen des vom Arbeitsablauf erzeugten Berichts klicken Sie auf diese Pfeilschaltflache und wahlen ,Reports*
(Berichte).

3.5.3 Tipps zum Erstellen von Arbeitsablaufen

Bevor Sie damit beginnen, weitere Arbeitsablaufe zu erstellen, sollten Sie diese Antworten auf hdufig gestellte Fragen zu
Arbeitsablaufen und Tipps zum L&sen von Problemen lesen.

* Ist die Reihenfolge, in der die Kacheln im Arbeitsablauf erscheinen, wichtig? Ja, die Reihenfolge der Kacheln ist
wichtig. Jede Kachel in einem Arbeitsablauf baut auf den vorherigen Kacheln auf, und alle Kacheln sind durch ihre Ein-
gabeanforderungen und ihre Ausgabeergebnisse miteinander verbunden. Wenn Sie z. B. eine Kachel ,Measure* (Mes-
sen) hinzufligen, wird ein Ausgabeergebnis (ein Spektrum) erstellt, auf das nur Kacheln zugreifen kdnnen, die sich im
Arbeitsablauf hinter der Kachel ,Measure” (Messen) befinden. Wenn Sie die Basislinie eines erfassten Spektrums kor-
rigieren mdchten, mussen Sie eine Kachel ,Processing® (Verarbeitung) hinter der Kachel ,Measure” (Messen) hin-
zufligen und dann den Eingang der Kachel ,,Processing“ (Verarbeitung) auf die Ausgabe der Messung (d. h. das
Spektrum) setzen. Andernfalls wird die Kachel ,Processing“ (Verarbeitung) mit einem roten Rahmen angezeigt. Dies
bedeutet, dass sie Optionen enthalt, die vor der Ausflihrung des Arbeitsablaufs festgelegt werden mussen. Wenn eine
Kachel mit einem roten Rahmen angezeigt wird, bewegen Sie den Mauszeiger lUber diese Kachel, um Hinweise zur
Ursache des Problems zu erhalten.
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¢ Muss ich eine Hintergrundmessung zu meinem Arbeitsablauf hinzufligen? Dies ist nur dann erforderlich, wenn Sie
maochten, dass der Arbeitsablauf einen Vorgang nur an dem Hintergrundspektrum durchfiihrt. Wenn Sie ein Hin-
tergrundspektrum nur bendétigen, um Ihre gemessenen Probendaten zu verarbeiten, missen Sie lediglich eine Kachel
,Measure® (Messen) zum Arbeitsablauf hinzufiigen. Dann verwenden Sie die Einstellungen der Kachel ,Measure*
(Messen), um die Hintergrundmessung zu definieren.

¢ Kann ich die Namen der Arbeitsablaufkacheln &ndern? Jede Kachel in einem Arbeitsablauf hat eine Einstellung, die
den Kachelnamen angibt. (Doppelklicken Sie auf die Kachel im Arbeitsablaufeditor, um deren zugehdrige Ein-
stellungen zu 6ffnen.) Die Einstellung , Tile Name* (Kachelname) kann verwendet werden, um néhere Angaben zu
Ihrem Arbeitsablauf hinzuzufiigen. Dies kann dem Entwickler von Arbeitsabldufen helfen, die Abldufe zu strukturieren.
Dies gilt insbesondere fiir die Erstellung von Arbeitsabldufen, die mehrere Pfade oder Schleifen oder mehrere Kacheln
desselben Typs enthalten (z. B. mehrere Kacheln ,Measure” (Messen) in einem Arbeitsablauf).

Die Kachelnamen kénnen auch zur Benennung von Ausgabedateien verwendet werden, wenn der Arbeitsablauf
ausgefuhrt wird. Hier sind einige Beispiele aufgefiihrt:

= Kachel ,Measure® (Messen). Mit dieser Kachel werden Hintergrund- und Probenspektren erfasst. Nach dem Aus-
fuhren dieses Arbeitsablaufs wird das Probenspektrum unter dem Namen der zugehérigen Kachel ,,Measure®
(Messen) gespeichert.

= Kachel ,ATR Correction* (ATR-Korrektur), Kachel ,Process” (Vorgang) usw. Kacheln, die Vorgange an erfass-
ten Spektren durchfiihren, erzeugen Ausgabespektren, die beim Ausfiihren des Arbeitsablaufs zusammen mit
dem endgltigen Probenspektrum gespeichert werden. Jedes zwischenzeitlich ,verarbeitete” Spektrum wird
unter dem Namen der Arbeitsablaufkachel gespeichert, die das Spektrum erzeugt hat.

= Kachel ,Report” (Bericht). Diese Kachel erstellt einen Probenbericht. Nach dem Ausfiihren dieses Arbeits-
ablaufs wird der Bericht unter dem Namen der zugehorigen Kachel ,Report” (Bericht) gespeichert.

¢ Sollte jeder Arbeitsablauf eine Kachel ,,Export“ (Exportieren) enthalten? Die Antwort auf diese Frage ist ,Nein®. Alle
von einem Arbeitsablauf erzeugten Spektren und Berichte werden, zusammen mit allen anderen Spektren und Berich-
ten, die manuell mit dem Spektrometer erstellt wurden (d. h. nicht von einem Arbeitsablauf), automatisch in der OMNIC
Paradigm-Datenbank gespeichert. Wenn Sie lhre im Arbeitsablauf erstellten Spektren und Berichte als Dateien spei-
chern mdéchten, die archiviert oder an anderer Stelle (z. B. in der OMNIC Paradigm Workstation-Software) gedffnet wer-
den sollen, verwenden Sie eine Kachel ,Export” (Exportieren), um diese Dateien automatisch zu erstellen.

« Warum lasst sich mein Arbeitsablauf nicht ausfiihren? Bevor Sie einen neu erstellten Arbeitsablauf das erste Mal
ausflihren, stellen Sie sicher, dass keine Kacheln einen roten Rahmen aufweisen. Hier ist ein Beispiel:
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Der Arbeitsablauf kann nicht bis zum Ende ausgefiihrt werden, wenn er eine Kachel mit einem roten Rahmen enthalt.

Wenn |hr Arbeitsablauf eine Kachel mit einem roten Rahmen enthalt, halten Sie den Mauszeiger (iber die Kachel, um
Hinweise zur Ursache des Problems anzuzeigen. In der Regel zeigt ein roter Rahmen an, dass die Kachel
erforderliche Optionen enthalt, die noch nicht eingerichtet wurden. Es kann jedoch auch bedeuten, dass die Kachel
,2unzulassig“ ist. Wenn Sie in einem Arbeitsablauf beispielsweise eine Kachel ,Processing“ (Verarbeiten) voreiner
Kachel ,Measure® (Messen) platzieren, wird die Kachel ,Processing” (Verarbeiten) mit einem roten Rahmen angezeigt
und der Arbeitsablauf enthalt einen nicht behebbaren Fehler, da kein Ausgangsspektrum zur Basislinienkorrektur
vorhanden ist.
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4.1 Schitzen von Daten

Die OMNIC Paradigm-Software umfasst Werkzeuge, die das Auffinden und Verwalten von Daten, einschlieRlich
Messungen, Berichten und Sitzungen, erleichtern.

4.1.1 Verwalten von Spektrenbibliotheken

Bibliotheken enthalten Listen von Verbindungen und zugehdérige Informationen. Sie kénnen entweder erworben oder aus
lhren eigenen Daten erstellt werden. Wenn Sie eine Korrelations- oder Mehrkomponentensuche durchfiihren, vergleicht die
Analyse |Ihr Probenspektrum mit den Verbindungen, die in den von lhnen in den Sucheinstellungen angegebenen
Bibliotheken gespeichert sind.

Verwenden Sie den ,Library Manager (Bibliotheksmanager), um Informationen lber Ihre Bibliotheken und den
gespeicherten Verbindungen anzuzeigen und um Bibliotheken zu erstellen oder zu I6schen.

Erstellen einer neuen Bibliothek
Sie erstellen eine neue Bibliothek, um Ihre Spektraldaten zu verwalten und nach Ihren eigenen Messdaten zu suchen.
¢ So erstellen Sie eine neue Bibliothek in der Desktop-Oberflache

1. Wabhlen Sie in der Menlileiste Identify > Library Manager (Identifizieren > Bibliotheksmanager).

2. Wahlen Sie im ,Library Manager® (Bibliotheksmanager) die Option ,New Library“ (Neue Bibliothek).
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3. Geben Sie einen Namen fir die Bibliothek ein und fiigen Sie beliebige optionalen Felder hinzu.
Optionale Felder werden verwendet, wenn Sie Spektren zu einer Bibliothek hinzufiigen.

Abbildung 4-1: Benennen einer Bibliothek und anpassen der optionalen Felder in der Ansicht ,New Library” (Neue
Bibliothek)

4. Kilicken Sie auf Save (Speichern), um die neue Bibliothek zu erstellen.

lhre neue Bibliothek wird in der Spalte ,Libraries” (Bibliotheken) im ,Library Manager (Bibliotheksmanager) aufgefihrt.

s

So erstellen Sie eine neue Bibliothek in der Touchscreen-Oberflache

1. Offnen Sie auf dem Startbildschirm das Menii [E ] und wéahlen Sie Library Manager (Bibliotheksmanager).
2. Wabhlen Sie New Library (Neue Bibliothek) in der Symbolleiste aus.

3. Geben Sie in der Ansicht ,New Library“ (Neue Bibliothek) einen Namen fiir die Bibliothek ein und fligen Sie beliebige
optionalen Felder hinzu.

Optionale Felder werden verwendet, wenn Sie Spektren zu einer Bibliothek hinzufligen.

Abbildung 4-2: Benennen einer Bibliothek und anpassen der optionalen Felder in der Ansicht ,New Library” (Neue
Bibliothek)

4. Beriihren Sie Save (Speichern), um Ihre neue Bibliothek zu speichern.
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Hinzufligen von Spektren zu einer Bibliothek

Sie fligen Spektren zu einer Bibliothek hinzu, um lhre eigenen Probendaten in anderen Suchanalysen verwenden zu
kdénnen.
¢ So fiigen Sie Spektren in der Desktop-Oberfldche zu einer Bibliothek hinzu
1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht das Spektrum aus, das Sie zu einer Bibliothek hinzufligen méchten.
a. Um mehrere Spektren hinzuzufligen, wéhlen Sie mehrere Spektren aus.

i. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf die Haupt-Spektrenansicht und wahlen Sie ,Select All* (Alle
auswahlen), um alle sichtbaren Spektren auszuwahlen.

ii. Halten Sie die STRG-Taste gedriickt und wahlen Sie Spektren in der Haupt-Spektrenansicht aus, um mehrere
Spektren auszuwahlen.

2. Wabhlen Sie in der Menlileiste Identify > Add to Library (Identifizieren > Zur Bibliothek hinzufligen), um die Ansicht
»,Add to Library® (Zur Bibliothek hinzufiigen) zu 6ffnen.

3. Wahlen Sie in der Liste der Bibliotheken die Bibliothek aus, zu der Sie das Spektrum hinzufligen méchten.

4. Nehmen Sie eventuell erforderliche Anderungen an den Spektreninformationen vor und geben Sie einen Namen fiir die
Verbindung ein. Der Standardname ist der Name der Messung, der bei der Messung der Probe verwendet wurde.

5. Klicken Sie auf Save (Speichern). Ihr Spektrum ist nun in der Bibliothek verfligbar und wird im ,Library Manager*
(Bibliotheksmanager) angezeigt.
¢ So fiigen Sie Spektren in der Touchscreen-Oberflache zu einer Bibliothek hinzu

1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht das Spektrum aus, das Sie zu einer Bibliothek hinzufligen méchten. Halten Sie die
STRG-Taste gedriickt und wahlen Sie ein Spektrum aus, um es zu lhrer Auswahl hinzuzufligen.

2. Wabhlen Sie Add to Library (Zur Bibliothek hinzufiigen) im Men( aus.

3. Wabhlen Sie in der Ansicht ,Add to Library” (Zur Bibliothek hinzufiigen) eine Bibliothek in der Spalte , Libraries” (Biblio-
theken) aus.

4. Benennen Sie die Verbindung, geben Sie beliebige optionale Felder an und beriihren Sie Save (Speichern). Das Spek-
trum ist jetzt in der ausgewahlten Bibliothek verfligbar.

Extrahieren von Spektren aus Bibliotheken

Sie extrahieren Spektren aus Bibliotheken, um sie als Referenzen in lhren Analysen oder Arbeitsablaufen zu verwenden.
Extrahierte Spektren werden zusammen mit lhren Messungen in der Datenbank gespeichert, kdnnen aber weder
umbenannt, markiert noch exportiert werden.

< So extrahieren Sie Spektren aus einer Bibliothek

1. Navigieren Sie zu Library Manager (Bibliotheksmanager).

2. Wahlen Sie eine zu extrahierende Verbindung aus.
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3. Kiicken Sie in der Symbolleiste auf Extract (Extrahieren). Mit einer Meldung wird bestatigt, dass das Spektrum
erfolgreich extrahiert wurde. Zeigen Sie lhre Messungen an, um das extrahierte Spektrum zu finden.

Léschen von Bibliotheken und Verbindungen

Wenn Sie eine Verbindung I6schen, wird diese Verbindung nicht mehr in Suchanalysen verwendet und in der Liste der
Verbindungen durchgestrichen. Die Indexposition der anderen Verbindungen in der Bibliothek wird beibehalten.

Sie konnen nur die Bibliotheken 16schen oder bearbeiten, die Sie selbst erstellt haben. Kommerzielle Bibliotheken und die
darin enthaltenen Verbindungen kénnen nicht geldscht werden.

Hinweis Geldschte Bibliotheken und Verbindungen kénnen nicht wiederhergestellt werden.

< So léschen Sie eine Verbindung aus einer Bibliothek
¢ |n der Desktop-Oberflache
1. Navigieren Sie im ,Library Manager” (Bibliotheksmanager) zu der Verbindung, die Sie I6schen m&chten.

2. Kilicken Sie mit der rechten Maustaste auf die Verbindung und wahlen Sie Delete (Léschen). Klicken Sie im Dia-
logfeld auf Yes (Ja), um den Léschvorgang zu bestatigen.

¢ Inder Touchscreen-Oberflache
1. Wabhlen Sie im ,Library Manager” (Bibliotheksmanager) die Verbindung aus, die Sie Idschen mdchten.

2. Tippen Sie im Bereich ,Spectrum® (Spektrum) auf ,Delete” (Léschen).

% So léschen Sie eine Bibliothek
¢ In der Desktop-Oberflache
1. Wabhlen Sie im ,Library Manager* (Bibliotheksmanager) die Bibliothek aus, die Sie I6schen mdchten.
2. Klicken Sie in der Symbolleiste auf Delete (L6schen) und dann auf Yes (Ja), um den Loschvorgang zu bestéatigen.
¢ In der Touchscreen-Oberflache
1. Wabhlen Sie im ,Library Manager” (Bibliotheksmanager) die Bibliothek aus, die Sie I6schen mdchten.

2. Berlhren Sie ,Delete” (Loschen) in der Hauptsymbolleiste.

Hinzufligen von Bibliothek-Speicherorten

Sie verwenden die Registerkarte , Library Locations* (Bibliothek-Speicherorte) in den Sucheinstellungen, um zusatzliche
Speicherorte fir Bibliotheken anzugeben. Dies ist insbesondere dann niitzlich, wenn Ihre Bibliotheken an einem
gemeinsam genutzten Speicherort gespeichert sind, z. B. auf einem Netzlaufwerk. Nachdem Sie einen Speicherort
hinzugefiigt haben, kénnen Sie Bibliotheken an diesem Speicherort fiir ,Search” (Suchen), ,QCheck” (QCheck) und andere
Analysen verwenden.
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¢ So fiigen Sie einen Bibliothek-Speicherort hinzu

1. Offnen Sie in der Desktop-Oberfliache das Menii Identify (Identifizieren) und wahlen Sie Search Setup
(Sucheinstellungen).

2. Navigieren Sie zur Registerkarte Library Locations ,Bibliothek-Speicherorte“.
3. Kiicken Sie auf Add Location (Speicherort hinzufiigen).
4. Navigieren Sie zum Speicherort der zusétzlichen Bibliotheken und klicken Sie auf Open (Offnen).

5. Klicken Sie auf Save (Speichern).

4.1.2 Sichern und Wiederherstellen einer Datenbank

Erstellen Sie regelmafig eine Sicherungskopie Ihrer Datenbank, um sicherzustellen, dass Sie |hre Daten im Falle eines
Festplattenausfalls wiederherstellen kénnen. Mit den Werkzeugen zur Datenbankwartung in der OMNIC Paradigm-
Software kénnen Sie Ihre Daten direkt aus der Software heraus sichern und wiederherstellen.

Erstellen einer Sicherungskopie lhrer Datenbank

Erstellen Sie fir den Fall eines Festplattenausfalls eine Sicherungskopie lhrer Datenbank auf einem separaten Gerat.
Sichern Sie die Daten z. B. auf einem separaten Computer, einer externen Festplatte oder an einem externen
Netzwerkstandort.

< So erstellen Sie einer Sicherungskopie lhrer Datenbank

1. Gehen Sie in die Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software zu Configure > Database Maintenance
(Konfigurieren > Datenbankwartung) und wahlen Sie Back Up (Sicherungskopie erstellen).

Database Maintenance - Back Up X

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

Date 11/11/2019 Time 23 ™ o 59 v

+/ Repeat  Every day hd

=1 [ =]

2. Wahlen Sie einen Speicherort flir die Sicherungskopie lhrer Datenbank.

3. Zur Planung von regelmafigen Sicherungskopien legen Sie ein Datum und eine Uhrzeit flr die erste Sicherungskopie
fest.

a. Stellen Sie sicher, dass Repeat (Wiederholung) ausgewahlt ist, und wahlen Sie eine Wiederholungsoption in der
Liste aus.
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b. Klicken Sie auf Save (Speichern).

4. Zur manuellen Sicherung der Datenbank ohne einen Zeitplan klicken Sie auf Back Up Now (Sicherungskopie jetzt
erstellen).

Zum Festlegen eines neuen Speicherorts vor der Sicherung &ndern Sie zunachst den Speicherort und speichern Sie
die Anderungen. Dann 6ffnen Sie erneut das Fenster ,Database Maintenance - Back Up* (Datenbankwartung -
Sicherungskopie erstellen) erneut und klicken Sie auf ,Back Up Now* (Sicherungskopie jetzt erstellen).

5. Kilicken Sie auf Close (SchlieRen), um zum Dashboard zuriickzukehren.

Bitte beachten: Das Werkzeug fur die Datenbanksicherung sichert nur einen Teil der Sitzungsdaten. Die Sitzungsdaten
bestehen aus zwei Teilen: Ein Teil der Sitzung wird in der Datenbank gespeichert und ein Teil der Sitzung wird in Dateien
auf dem Laufwerk gespeichert. Das Werkzeug flr die Datenbanksicherung in der OMNIC Paradigm-Software sichert nur
die in der Datenbank gespeicherten Daten.

Damit Ihre Daten wiederherstellt werden kdnnen, miissen Sie ein separates Dienstprogramm fiir die Datensicherung
verwenden, um die Dateien zu sichern, die im folgenden Verzeichnis gespeichert sind: C:\Users\Public\Documents\thermo
scientific\omnic paradigm\Sessions

Zur Sicherung der Sitzungsdaten verwenden Sie wie gewohnt das Werkzeug flir die Datenbanksicherung und zusatzlich
ein separates Dienstprogramm fiir die Datensicherung, wie z. B. die Werkzeuge zur Sicherung und Wiederherstellung Ihres
Betriebssystems. Auf diese Weise kdnnen Sie die Dateien in C:\Users\Public\Documents\thermo scientific\omnic
paradigm\Sessions sichern.

Zur Wiederherstellung der Sitzungsdaten verwenden Sie lhr Dienstprogramm zur Datensicherung und Wiederherstellung,
um die Dateien im Verzeichnis Sessions und anschlieRend die Datenbank wiederherzustellen.

Wiederherstellen einer Datenbank aus einer Sicherungskopie

Zum Wiederherstellen Ihrer Datenbank aus einer zuvor gespeicherten Sicherungskopie verwenden Sie das
Wiederherstellungswerkzeug in der OMNIC Paradigm-Software.

Hinweis Mit dieser Aktion werden alle aktuellen Daten in |hrer Datenbank dauerhaft geléscht und durch Daten aus der
ausgewahlten Sicherungskopie ersetzt.

¢ So stellen Sie Ihre Datenbank wieder her

1. Gehen Sie in die Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software zu Configure > Database Maintenance
(Konfigurieren > Datenbankwartung) und wahlen Sie Restore (Wiederherstellen).
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Database Maintenance - Restore X

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

Cancel

2. Kilicken Sie auf Browse (Durchsuchen) und wahlen Sie den Speicherort der Sicherungsdatenbank.

Wenn Sie die OMNIC Paradigm-Software auf einem Summit-Spektrometer verwenden und aus einer externen
Sicherungskopie wiederherstellen, die gemeinsam mit anderen Spektrometern genutzt wird, kénnen Sie Daten an
jedem einzelnen Spektrometer wiederherstellen, das die Sicherungskopie verwendet.

Zum Wiederherstellen von Daten eines einzelnen Spektrometers wahlen Sie ein Spektrometer in der Liste der
Hostnamen aus.

3. Klicken Sie auf Confirm (Bestatigen).

4.1.3 Loschen unerwunschter Messungen mit Daten-

bankbereinigung

Verwenden Sie die Option ,,Clean Up“ (Bereinigen) unter ,Database Maintenance” (Datenbankwartung), um
zuriickliegende Messungen zu Idschen, wenn sie ein bestimmtes Alter erreichen. Um Speicherplatz auf Ihrem System zu
sparen, kdnnen Sie zum Beispiel alle Messungen, die seit mehr als einem Monat nicht mehr gedndert wurden, automatisch
lI6schen.

Um die Datenbank zu bereinigen, kdnnen Sie entweder festlegen, wie lange die Messungen aufbewahrt werden sollen,
bevor sie automatisch geldscht werden, oder Sie kdnnen ,Clean Up Measurements Now* (Messungen jetzt bereinigen)
wahlen, um alle Messungen zu entfernen, die bereits ein bestimmtes Alter erreicht haben.

Nach dem Léschen alter Messungen kdnnen diese nicht wiederhergestellt werden.

Tipp Um ausgewahlte Messungen zu behalten, fiigen Sie sie zu einer Bibliothek hinzu. Sie kénnen Sie dann in der
Zukunft von der Bibliothek abrufen, um sie bei Bedarf wieder zu verwenden.

¢ So léschen Sie automatisch alte Messungen auf der Desktop-Oberfléche.

1. Gehen Sie auf der Desktop-Oberflache zu Configure > Database Maintenance > Clean Up (Konfigurieren >
Datenbankwartung > Bereinigen).
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2. Legen Sie fest, wie lange die Messungen aufbewahrt werden sollen.
Wabhlen Sie Forever (Fiir immer), um die Messungen zu behalten.
3. Klicken Sie auf Save (Speichern).
Um alle Messungen sofort zu entfernen, die ein festgelegtes Alter liberschritten haben, wahlen Sie Clean Up
Measurements Now (Messungen jetzt bereinigen).
So Iéschen Sie automatisch alte Messungen auf der Touchscreen-Oberflédche
Wahlen Sie auf dem Startbildschirm das Symbol ,Settings“ (Einstellungen).
2. Gehen Sie zur Registerkarte Database Maintenance (Datenbankwartung).
3. Wabhlen Sie Clean Up (Bereinigen).
4. Legen Sie fest, wie lange die Messungen gespeichert werden sollen.
Wabhlen Sie Forever (Fiir immer), um die Messungen auf unbegrenzte Zeit zu behalten.
5. Wahlen Sie Save (Speichern).

Um alle Messungen sofort zu entfernen, die ein festgelegtes Alter Giberschritten haben, wahlen Sie Clean Up
Measurements Now (Messungen jetzt bereinigen).

Tipp Sie konnen alle Ihre Messungen auch auf einmal I6schen. Um alle Messungen zu lI6schen, stellen Sie den Filter so
ein, dass alle Messungen angezeigt werden. Wahlen Sie dann alle Messungen aus und klicken Sie mit der rechten
Maustaste auf die Messungen und wahlen Sie Delete Selected Measurements (Ausgewahlte Messungen Iéschen)
oder wahlen Sie auf der Touchscreen-Oberflache Delete (Léschen).
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4.1.4 Suche nach Messungen und Berichten

Verwenden Sie Tags und Suchbegriffe bei der Suche nach gespeicherten Messungen und Berichten, um die Listen der
Messungen und Berichte zu filtern.

Suchvorgang

Wenn Sie nach einer Messung suchen, wird der Suchbegriff mit Informationen wie Spektrumstags, Titel, Datum der letzten
Anderung, identifizierte Verbindungen, benutzerdefinierte Zeichenfolgen, Seriennummern usw. abgeglichen. Wenn Sie
nach einem Bericht suchen, werden unter anderem die Felder fir Berichtsname, Erstellungsdatum und Vorlagentyp fiir die
Suche verwendet.

Tipp Klicken Sie auf eine Spaltentberschrift, z. B. ,Measurement Name* (Messungsname) oder , Type“ (Typ), um die
Messungen zu sortieren. In der Standardeinstellung werden die Messungen so sortiert, dass das zuletzt gednderte
Element zuerst angezeigt wird.

¢ So suchen Sie nach Messungen und Berichten

1. Wabhlen Sie entweder ,Reports” (Berichte) oder ,Measurements“ (Messungen) in der Liste aus.
2. Wahlen Sie eine Zeit aus, um die Suchergebnisse einzuschranken.

3. Geben Sie Ihre Suchbegriffe ein und klicken Sie auf ,Search” (Suchen).

Verwenden Sie die folgenden Suchtechniken, um die Suchergebnisse zu verbessern.

Suchtechnik Beschreibung Beispiel
Verwenden Sie Anflihrungszeichen, um nur exakte _rot blau®
Ubereinstimmungen mit den Tags zu erhalten. Dies ist

, . . insbesondere dann niitzlich, wenn Sie nach einem Gibt nur Spektren mit dem Tag ,rot blau*

Anfithrungszeichen (,, “) ) ) . . .
Tag aus zwei Worten suchen und keine Spektren zuriick. Es werden keine Spektren mit den
sehen méchten, die nur mit einem der Worter einzelnen Tags ,rot* oder ,blau®
gekennzeichnet sind. zuriickgegeben.

Geben Sie ein Sternchen (*) am Ende lhrer
Suchbegriffe ein, um alle Ergebnisse zu erhalten, die Poly*
den Text vor dem Sternchen enthalten.

* (Sternchen) Gibt Folgendes zuriick: Alle Messungen
Hinweis: Das Sternchen (*) kann an das Ende der mit einem Begriff, der mit ,Poly“ beginnt,
Suchbegriffe angehangt werden, darf aber nicht vor z. B. Polystyrol.

anderen Begriffen stehen.
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Suchtechnik

Operatoren AND (UND),
OR (ODER), NOT
(NICHT)

title:<Schliisselwort>

tags:<Schlisselwort>

Beschreibung

Diese Schliisselworter miissen wie gezeigt in
Grobuchstaben geschrieben werden.

AND (UND): Gibt nur Ergebnisse zurlick, die beide
Begriffe enthalten.

OR (ODER): Gibt Ergebnisse zuriick, die einen der
beiden Begriffe enthalten.

NOT (NICHT): Gibt nur Ergebnisse zurtick, die den
ersten Begriff enthalten, nicht aber den Begriff nach
dem NOT (NICHT).

Mit dieser Option kénnen Sie festlegen, dass das

Schliisselwort im Titel der Messung oder des Berichts

enthalten sein muss.

Mit dieser Option kénnen Sie festlegen, dass das
Schliisselwort ein Tag sein muss.

Wenn der Tag aus zwei Wértern besteht, verwenden
Sie einen Unterstrich anstelle eines Leerzeichens.

Beispiel
Probe AND (UND) Hintergrund

Gibt Folgendes zurlick: Nur Messungen,
die sowohl ,Probe* als auch ,Hintergrund*
in den durchsuchten Feldern enthalten.

Probe OR (ODER) Hintergrund

Gibt Folgendes zurlick: Messungen, die
entweder ,Probe” oder ,Hintergrund® in
den Daten enthalten.

Probe NOT (NICHT) Hintergrund

Gibt Folgendes zurlick: Messungen oder
Berichte, die ,Probe® in den Daten und
nicht ,Hintergrund® in den Begriffen
enthalten.

title:poly

Gibt Folgendes zurlick: Messungen mit
»poly“in ihrem Namen, aber Messungen
mit ,poly” an anderer Stelle (z. B.
identifizierte Verbindungen) werden
ignoriert.

tags:blau

tags:blau_Pulver

Gibt Folgendes zurlick: Messungen mit
.blau” als Tag, aber Messungen mit ,blau”
an anderer Stelle (z. B. im Namen der
Messung) werden ignoriert. ,blaues_
Pulver” sucht nach den Tag aus zwei

Worten ,blaues Pulver®.

Kennzeichnung mit Tags

Tags stellen eine weitere bequeme Mdglichkeit dar, Messungen und Berichte in lhrer Datenbank zu finden. Angenommen,
Sie erfassen zahlreiche Messungen im Zusammenhang mit einem einzigen Projekt, kénnen Sie jede dieser Messung mit
demselben Tag ,Projekt A“ versehen. Spater kdnnen Sie dann diese Tags verwenden, um Ihre Messungen so zu filtern,

dass nur Messungen mit der Markierung ,Projekt A“ angezeigt werden.

o

¢ So fiigen Sie ein Tag in der Desktop-Oberflache hinzu oder I6schen es

1. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf eine Messung in der Liste ,Measurements® (Messungen) und wahlen Sie

Manage Tags (Tags verwalten).

Die der Messung aktuell zugewiesenen Tags werden unter ,Current Tags* (Aktuelle Tags) aufgefiihrt.
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e Zum Hinzufiigen eines neuen Tags geben Sie einen Text in das Feld ,New Tag“ (Neuer Tag) ein und klicken dann
auf Add (Hinzufiigen). Der neue Tag wird zu den aktuellen Tags hinzugefiigt.

* Zum L8schen eines aktuellen Tags klicken Sie auf das Symbol ,Delete” (L6schen) (0 ) in der oberen rechten
Ecke des Tags. Der Tag wird sofort entfernt.

2. Zum Speichern Ihrer Anderungen klicken Sie auf OK. Klicken Sie auf ,Cancel* (Abbrechen), um das Dialogfeld
,Manage Tags* (Tags verwalten) zu schlieRen, ohne die Anderungen zu speichern.
< Sofiigen Sie ein Tag in der Touchscreen-Oberflédche hinzu oder I6schen es
1. Rufen Sie vom Startbildschirm aus die Registerkarte ,Measurements” (Messungen) auf.
2. Wahlen Sie eine Messung aus und beriihren Sie das Symbol ,More Options” (Weitere Optionen).
3. Berihren Sie Manage Tags (Tags verwalten).

e Zum Hinzufiigen eines neuen Tags geben Sie einen Text in das Feld ,New Tag” (Neuer Tag) ein und beriihren
dann ,Add“ (Hinzufligen). Der neue Tag wird zur Liste der aktuellen Tags hinzugefligt.

® Zum Loschen eines Tags beriihren Sie das Symbol ,Delete” (Léschen) (lal ) in der oberen rechten Ecke des
Tags.

4. Zum Speichern Ihrer Anderungen beriihren Sie OK. Beriihren Sie ,Cancel“ (Abbrechen), um das Dialogfeld ,Manage
Tags“ (Tags verwalten) zu schlieRen, ohne die Anderungen zu speichern.

Filtern von Messungen nach ihrem Signaturstatus

Verwenden Sie Signaturfilter, um schnell Messungen, Berichte und Sitzungen anhand ihres Signaturstatus zu finden.

Der Signaturfilter eignet sich zum Beispiel hervorragend zum Auffinden von Messungen, die mit einem Urheberrechtsgrund
signiert wurden, aber noch genehmigt werden mussen.

So filtern Sie lhre Datensatze auf der Grundlage des Signaturstatus
1. Klicken Sie auf dem Dashboard der Desktop-Oberflache auf Signature (Signatur).
2. Wabhlen Sie |hre Filteroptionen und klicken Sie auf OK.

Im Dialogfeld wird eine Liste aller Signaturgriinde angezeigt. Sie kénnen fiir jeden Grund ,Signed” (Signiert), ,Unsigned”
(Nicht signiert) oder ,N/A* (n.z) auswahlen.

« Signed (Signiert): Wahlen Sie diese Option, um Datenséatze anzuzeigen, die mit diesem Grund signiert sind. Es
werden alle Datensatze angezeigt, die mit diesem Grund signiert sind.

¢ Unsigned (Nicht signiert): Wahlen Sie diese Option, um Datenséatze anzuzeigen, die nicht mit diesem Grund signiert
sind. Datensatze mit dieser Signatur werden nicht angezeigt.

¢ N/A (Nicht verfiigbar): Dieser Grund wird beim Filtern ignoriert. Es werden Datenséatze mit und ohne diese Signatur
angezeigt.

Mit den Einstellungen in diesem Beispiel werden alle Datensatze angezeigt, die noch genehmigt werden miissen.
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Tipp Doppelklicken Sie auf die Spaltentiberschrift ,,Signed” (Signiert), um diese Spalte fiir alle Optionen auszuwahlen.
Doppelklicken Sie erneut, um alle Optionen auf ,N/A” (n.z.) zurlickzusetzen.

Tipp Der Signaturfilter kann mit dem Zeitfilter eingesetzt werden. Wenn Sie z. B. alle zu genehmigenden Messungen
des letzten Monats sehen mdchten, stellen Sie , Time® (Zeit) auf ,Past Month* (Letzter Monat) und den Filter ,Signature®
(Signatur) fur ,Approval® (Genehmigung) auf ,“Unsigned” (Nicht signiert) ein.

Tipp Um mehrere Datensatze auf einmal zu signieren, wahlen Sie nach dem Filtern alle Datensatze aus, klicken mit der
rechten Maustaste und wahlen ,Sign“ (Signieren).

4.1.5 Anzeigen des Messverlaufs

Im Messverlauf kdnnen Sie ein Spektrum in verschiedenen Phasen der Verarbeitung und Analyse optisch vergleichen.
Nach Anwendung der automatischen Basislinienkorrektur kdnnen Sie beispielsweise den Messverlauf anzeigen, um
schnell festzustellen, wie sich das Spektrum verandert hat.

% So zeigen Sie den Messverlauf an

1. Rufen Sie in der Spektrenansicht den Bereich ,History“ (Verlauf) auf.

2. Kiicken Sie mit der rechten Maustaste auf ein beliebiges Element im Verlauf und wahlen Sie Measurement History
(Messverlauf) aus.
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Die Verlaufsdaten zeigen das Spektrum in jeder Phase lhrer Verarbeitung und Analyse an.
e Zum Erstellen eines Berichts Uber die Verlaufsdaten 6ffnen Sie das Mend ,File” (Datei) und wéhlen Sie ,Create Report*
(Bericht erstellen). Wahlen Sie die Vorlage ,Historical Spectrum® (Verlaufsspektrum), bearbeiten Sie die

Berichtseinstellungen, und klicken Sie auf ,Create” (Erstellen).

e Zum SchlielRen des Messverlaufs klicken Sie auf Close Measurement History (Messverlauf schlie3en).
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4.1.6 Wiederherstellen einer Messung

Mit ,Revert* (Wiederherstellen) kdnnen Sie einen oder mehrere Schritte bei der Verarbeitung oder Analyse einer Messung
rickgangig machen. Wenn z. B. ein Verarbeitungsschritt die Qualitat Ihrer Messdaten verschlechtert hat, kdnnen Sie mit
der Funktion ,Revert” (Wiederherstellen) zu einem fritheren Schritt zurlickkehren, anstatt von vorn zu beginnen und eine
neue Probenmessung durchzufiihren.

Wenn Sie zu einem friiheren Zustand zurlickkehren, gehen alle Aktionen verloren, die nach diesem Schritt ausgefiihrt
wurden. Mit anderen Worten: Es gibt keine Mdéglichkeit, die Funktion ,Revert” (Wiederherstellen) riickgangig zu machen.

Wenn Sie sich in einer sicheren Umgebung befinden, ist die Option ,Revert* (Wiederherstellen) nicht verfiuigbar. In diesem
Fall kénnen Sie jedoch auch das Werkzeug ,,Duplicate” (Duplikat) verwenden, um eine Kopie der Messung zu erstellen, wie
sie zu einem friiheren Zeitpunkt vorlag. Sie kénnen dann mit der duplizierten Messung arbeiten, ohne lhre Probe erneut
messen zu missen. Nahere Informationen finden Sie unter ,Duplizieren einer Messung”.

¢ So stellen Sie einen friiheren Schritt wieder her

1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht die gewlinschte Messung im Bereich ,Results“ (Ergebnisse) aus.

2. Klicken Sie auf das Symbol , um den Bereich ,History“ (Verlauf) anzuzeigen.
Klicken Sie auf ein beliebiges Element im Verlauf, um eine Vorschau der Messung zu diesem Zeitpunkt anzuzeigen.
3. Klicken Sie in der Liste der Ereignisse mit der rechten Maustaste auf den Schritt, den Sie wiederherstellen méchten.

4. Wabhlen Sie im Kontextmenu ,Revert* (Wiederherstellen).

5. Kiicken Sie auf Yes (Ja), um diesen Schritt wiederherzustellen, oder auf ,No* (Nein), um den Vorgang abzubrechen.

4.1.7 Duplizieren einer Messung

Sie erstellen eine Kopie einer Messung, indem Sie ,Duplicate as New Measurement” (Duplikat als neue Messung)
verwenden. Sie kdnnen eine Messung aus ihrem aktuellen Zustand oder aus einem friiheren Schritt in ihrem Verlauf
duplizieren.
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Tipp ,Duplicate” (Duplikat) kann als Alternative zum ,Revert” (Umkehren) verwendet werden. Wahrend z. B. beim
Zurlicksetzen die aktuellen Daten verworfen werden und die Messung auf einen frilheren Zustand zurlickgesetzt wird,
koénnen Sie mit ,Duplicate” (Duplikat) die Messung aus einem friiheren Zustand kopieren und die aktuellen Daten
behalten.

Sie kénnen die Funktion ,Duplicate” (Duplikat) auch verwenden, um wahrend der Arbeit in bestimmten Phasen eine
Kopie Ihrer Messung zu speichern. So kdnnen Sie beispielsweise Ihre Messung unmittelbar nach der Datenerfassung
duplizieren, und dann mit nur einer Kopie der Messung arbeiten, So kdnnen Sie eine Kopie der Messung ohne weitere
Bearbeitungen speichern.

Wenn Sie eine Messung duplizieren, werden nicht alle Messdaten in die neue Messung kopiert. Die meisten Informationen
sind identisch, aber es gibt auch einige Unterschiede:

¢ Wenn die urspringliche Messung Tags enthalt, werden diese Tags nicht in die neue Messung libernommen.

¢ Der Messverlauf wird kopiert, aber das Bereich ,History® (Verlauf) in der Spektrenansicht zeigt keine Schritte an, die
vor dem Punkt liegen, an dem die Messung dupliziert wurde. Offnen Sie die ,Measurement Information® (Informationen
zur Messung) und zeigen Sie die Registerkarte ,History“ (Verlauf) an, um den Messverlauf zu tberpriifen.

¢ So duplizieren Sie eine Messung:

¢ Aus dem Dashboard

Duplizieren Sie aus dem Dashboard, um die Messung in ihrem aktuellen Zustand zu kopieren.

1.

2.

Thermo Scientific

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf einem Messung im Bereich ,Measurements” (Messungen).
Wahlen Sie Duplicate as New Measurement (Als neue Messung duplizieren) aus.
Geben Sie einen Namen fir die neue Messung ein oder behalten Sie den Standardnamen bei.

Klicken Sie auf OK.
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¢ Duplikat aus dem Messverlauf
Duplizieren Sie aus der Spektrenansicht, um die Messung von einem friiheren Zustand zu kopieren.
1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht die Messung im Bereich ,Results” (Ergebnisse) aus.
2. Navigieren Sie bei ausgewahlter Messung zum Bereich ,History® (Verlauf).

Klicken Sie auf ein beliebiges Element im Verlauf, um eine Vorschau des Spektrums zu diesem Zeitpunkt
anzuzeigen.

3. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Schritt, an dem Sie die Messung duplizieren méchten.

Ereignisse, die das Spektrum nicht veranderten, wie z. B. ,Add to Library“ (Zur Bibliothek hinzufligen) oder
,Create Report” (Bericht erstellen), kdnnen nicht als neue Messung dupliziert werden.

4. Wahlen Sie Duplicate as New Measurement (Als neue Messung duplizieren) aus.
5. Geben Sie einen Namen fir die neue Messung ein oder behalten Sie den Standardnamen bei.

6. Klicken Sie auf OK.

4.2 Spektroskopie

In diesem Abschnitt werden die wichtigsten Funktionen der OMNIC Paradigm-Software beschrieben.

4.2.1 Messen von Proben

Zum Erfassen von neuen Daten mit der OMNIC Paradigm-Software miissen Sie |hre Messeinstellungen einrichten und
speichern, ein Hintergrundspektrum erfassen und schlief3lich die Probe messen.
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Einrichten und Speichern der Messeinstellungen

In den Messeinstellungen kdnnen Sie festlegen, wie eine Probe gemessen wird und wie die Daten nach der Erfassung des
Spektrums verarbeitet werden. Die Einstellungen legen nicht nur fest, wie das Gerat und das Probennahmezubehdr die
Probe messen, sondern auch, wie die OMNIC Paradigm-Software die Daten verarbeitet.

Nachdem Sie die Messeinstellungen angepasst haben, kdnnen Sie sie sofort verwenden oder flr eine spatere Verwendung
speichern.

In diesem Kapitel wird beschrieben, wie Sie gangige Messeinstellungen einrichten, speichern und verwenden. Eine
Abhandlung uber die erweiterten Einstellungen finden Sie unter ,Erweiterte Messeinstellungen”.

Einrichten der Messeinstellungen

Richten Sie die Messeinstellungen ein und speichern Sie sie oder verwenden Sie zuvor gespeicherte Einstellungen, bevor
Sie eine Messung starten.

In der OMNIC Paradigm-Software fir Touchscreen kénnen Sie individuelle Einstellungen andern oder eine
Einstellungsdatei (.expx) importieren, bevor Sie Ihre Probe messen. Zum Andern oder Uberpriifen der Messeinstellungen
wahlen Sie auf dem Startbildschirm einen Analysentyp aus.

Abbildung 4-1: Uberpriifen der Messeinstellungen auf den Registerkarten ,Summary* (Zusammenfassung), ,Details*
(Details) und ,,Background” (Hintergrund)

In der Desktop-Oberflache kdnnen Sie Ihre Messeinstellungen iber das Dashboard festlegen und speichern oder einige
Optionen wahrend der Vorschau eines Beispielspektrums aktualisieren.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung 112



4. Schrittweise Anleitungen

Abbildung 4-2: Bearbeiten der Messeinstellungen im Bereich ,New Measurement” (Neue Messung)

In der folgenden Tabelle werden die am haufigsten verwendeten Einstellungen beschrieben.

m Beschreibung Standardeinstellung

Der Name lhrer Probendaten. Dieser Name wird beim Speichern oder Offnen der .
Measurement name ) ) ) Date and Time (Datum
(Name der Messung) Daten angezeigt, und in allen von lhnen erstellten Berichten verwendet. Der und Uhrzeit)

9 Standardname ist das Datum und die Uhrzeit der Erfassung.

Wie oft die Probe wahrend der Messung gescannt wird. Die resultierenden Daten
Number of sample scans  stellen den Durchschnitt aller Scans dar. 10
(Anzahl an Probenscans)

Je mehr Scans, desto exakter die Daten, aber desto langer dauert die Messung.

Wie bei der Aufldsung eines Fotos oder eines Videos bedeutet eine hohere
Aufldsung auch eine feinere Detailgenauigkeit der Spektraldaten. Eine héhere
Aufldsung unterscheidet beispielsweise zwischen zwei sehr nah beieinander
liegenden Peaks, wahrend eine geringere Auflosung diese Peaks kombinieren

Resolution (cm-1) konnte.

Auflo -1
(Aufiosung (em-1)) Ein niedrigerer Wert fiihrt zu einer hoheren (besseren) Auflésung, aber auch zu

einer langeren Messdauer.

In der Regel werden Auflésungen von 4 fir feste und fliissige Proben verwendet.
Fir gasférmige Proben sollte eine Auflésung von 1 oder 0,5 verwendet werden.
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m Beschreibung Standardeinstellung

Mit der OMNIC Paradigm-Software fiir Touchscreen bestimmen Sie Ihren
Analysentyp im Startbildschirm, anstatt ihn in einer Liste auszuwahlen.

Ermdglicht es Ihnen, die Daten nach der Erfassung automatisch zu verarbeiten.

Verwenden Sie ,None*“ (Keine), um eine Probe ohne eine zusatzliche Analyse zu
messen.

LSearch” (Suchen) fihrt eine Korrelationssuche durch. Verwenden Sie die Option
LSearch” (Suchen), um eine unbekannte Probe zu identifizieren. Bearbeiten Sie
Analysis type die Sucheinstellungen in der Ansicht ,Search Setup“ (Sucheinstellungen).
None (Keine)

(Analysentyp)
Die Ansicht ,QCheck Setup” (QCheck-Einstellungen) zeigt einen Wert fiir die

Ubereinstimmungswert zwischen lhrer Probe und einer Referenz an. Verwenden
Sie ,QCheck” (QCheck), um die Zusammensetzung einer bekannten Probe zu
Uberprifen. Bearbeiten Sie die QCheck-Einstellungen in der Ansicht ,QCheck
Setup” (QCheck-Einstellungen).

»Quantify“ (Quantifizieren) wird verwendet, um die Komponenten einer Probe mit
einer vorab gewahlten Quantifizierungsmethode zu quantifizieren. Wahlen Sie
LIdentify > Quantify Setup” (Identifizieren > Quantifizierungseinstellungen), um
eine Quantifizierungsmethode festzulegen.

Ermadglicht es lhnen, dem Spektrum einen Tag hinzuzufligen. Die Tags kénnen

Ta
9 spater bei der Suche nach einem Spektrum verwendet werden.

Legt die fiir die erfassten Daten verwendeten Einheiten fest. Sie konnen die Daten

Final format (Endgiiltiges Absorbance
(Endgiltig nach dem Erfassen uber das Menu ,,View/Display“ (Ansicht/Anzeige) in eine o
Format) e (Extinktion)
andere Einheit fiir die y-Achse umwandeln.
Sampling accessory Das zum Messen der Probe verwendete Probennahmezubehdr. Smart

(Probennahmezubehér)  Accessories (intelligentes Zubehdr) wird sofort erkannt.

Speichern der Messeinstellungen

Sie kdnnen lhre Messeinstellungen nur in der Desktop-Oberflache speichern, bearbeiten oder I6schen.
Speichern Sie lhre Messeinstellungen unter einem aussagekraftigen Namen, damit Sie sie spater im Dashboard leichter
wiederfinden kénnen. Einstellungen fir ,Search® (Suchen)-, ,QCheck” (QCheck)- und ,Quantify“ (Quantifizierung)-
Analysen werden in diesen Einstellungen nicht gespeichert.

¢ So speichern Sie lhre Messeinstellungen

1. Nehmen Sie alle gewiinschten Anderungen an den Einstellungen vor.

2. Klicken Sie oben im Dashboard neben dem Men( ,Settings” (Einstellungen) auf New (Neu).

3. Geben Sie einen Namen fir die Einstellungen ein und klicken Sie auf Save (Speichern).

Gespeicherte Einstellungen werden zur spateren Verwendung in die Liste ,Settings“ (Einstellungen) aufgenommen.
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¢ So nehmen Sie Anderungen an gespeicherten Einstellungen vor
1. Wabhlen Sie die Einstellungen, die Sie aktualisieren mdchten, im Meni ,Settings“ (Einstellungen) aus.
2. Bearbeiten Sie die Einstellungen
3. Kiicken Sie auf Save (Speichern).
Ihre neuen Einstellungen werden unter dem alten Namen gespeichert und kénnen Gber das Meni ,Settings*
(Einstellungen) aufgerufen werden.
¢ So léschen Sie Ihre gespeicherten Einstellungen
1. Wabhlen Sie die Einstellungen, die Sie I6schen mdchten, im Menu ,Settings“ (Einstellungen) aus.
2. Kiicken Sie auf Delete (Léschen).

3. Klicken Sie im Bestatigungsdialogfeld auf OK, um die Einstellungen permanent zu I6schen.
Importieren und Exportieren von gespeicherten Einstellungen

Sie importieren eine Einstellungsdatei, um Ihre aktuellen Messeinstellungen automatisch durch die zuvor gespeicherten
Einstellungen zu ersetzen. Beim Importieren von Einstellungen kénnen Sie entweder eine OMNIC Experiment-Datei (.exp)
oder eine OMNIC Paradigm-Einstellungsdatei (.expx) importieren.

Die OMNIC Paradigm-Software ist kompatibel mit .exp-Dateien, die mit der OMNIC-Software erstellt wurden. Mit OMNIC
Paradigm kénnen Sie jedoch nur .expx-Dateien exportieren, die wiederum mit friiheren Versionen der OMNIC-Software
nicht kompatibel sind.

Das Importieren einer OMNIC Experiment-Datei aktualisiert Ihre Messeinstellungen, andert jedoch keine
Analyseeinstellungen, wie z. B. die Sucheinstellungen oder die QCheck-Einstellungen.
¢ So importieren Sie eine Einstellungsdatei
¢ In der Touchscreen-Oberflache
a. Wabhlen Sie auf dem Startbildschirm einen Analysentyp.

b. Offnen Sie auf der Registerkarte ,Summary*“ (Zusammenfassung) das Menii und wahlen Sie die Option Open
Settings (Einstellungen éffnen).

c. Wahlen Sie eine OMNIC Experiment-Datei (.exp) oder eine OMNIC Paradigma-Einstellungsdatei (.expx) zum
Importieren aus und beriihren Sie Offnen.

¢ In der Desktop-Oberflache
a. Kiicken Sie in der Symbolleiste auf Settings (Einstellungen).

b. Wahlen Sie die zu importierende Datei aus und klicken Sie auf Open (Offnen).
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¢ So exportieren Sie eine Einstellungsdatei

Einstellungen kénnen nur tber die Desktop-Oberflache exportiert werden. Einstellungsdateien werden mit der
Dateinamenserweiterung ,,.expx“ gespeichert.

1. Wabhlen Sie die zu exportierenden Einstellungen in der Liste Settings (Einstellungen) aus.
2. Wahlen Sie Acquire Data > Export Settings (Daten erfassen > Einstellungen exportieren).

3. Geben Sie einen Namen fiir Ihre Einstellungsdatei ein, wahlen Sie ein Verzeichnis zum Speichern der Datei, und kli-
cken Sie auf Save (Speichern).

Die Einstellungsdatei ist nun gespeichert und steht zur weiteren Verwendung bereit.
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Erweiterte Messeinstellungen

Sie verwenden die erweiterten Messeinstellungen zur Steuerung von Apodisation, Zerofilling, Bereichsgrenzen,
geratespezifischen Einstellungen und anderem.

Diese erweiterten Einstellungen sollten in der Regel auf den Standardeinstellungen belassen werden. Sie sollten diese
Einstellungen nur in seltenen oder besonderen Fallen andern.

Zum Uberpriifen oder Andern der erweiterten Einstellungen &ffnen Sie die Registerkarte ,Details* (Details) in der
Touchscreen-Oberflache.

Abbildung 4-1: Die Registerkarte ,Details” zeigt die erweiterten Messeinstellungen an

Zum Uberpriifen oder Andern der erweiterten Einstellungen klicken Sie in der Desktop-Oberflache im Bereich ,New
Measurement” (Neue Messung) auf More (Mehr).
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Abbildung 4-2: Erweiterte Messeinstellungen sind tiber das Dashboard verfligbar

Erweiterte Messeinstellungen

In der folgenden Tabelle werden alle erweiterten Einstellungen beschrieben.

m Beschreibung Standardeinstellung

Der Detektor ist eine Vorrichtung im Inneren des Spektrometers, die als Reaktion
auf den auftreffenden Infrarotstrahl ein elektrisches Signal erzeugt.

Die Detektoreinstellung wird automatisch basierend auf Grundlage lhrer
Detector (Detektor) Spektrometereinstellungen aktualisiert.

Nicolet Summit: DTGS.

Nicolet Summit Pro: TEC DTGS.

Bestimmt die Spiegelgeschwindigkeit im Interferometer. Der Standardwert hangt
von der Art des verwendeten Detektors ab. Diese Einstellung kann nur bei
Optical velocity bestimmten Spektrometern geéndert werden.
(Spiegelgeschwindigkeit)
Beim Nicolet Summit-Spektrometer betragt der Standardwert 0,4747 und kann
nicht gedndert werden.
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m Beschreibung Standardeinstellung

Interpoliert Datenpunkte zwischen erfassten Datenpunkten. Dies erhoht zwar
nicht die tatsachliche Auflésung der Daten, kann aber scharfe Kurven glatten und
die Linienform eines Spektrums verbessern.

Erfassen Sie Ihre Proben- und Hintergrundspektren mit der gleichen Einstellung
fur ,Zero Fill* (Zerofilling).

Zero fill (Zerofilling) 2
Optionen

None (Keines): Es wird kein Zero-Filling ausgefiihrt.
1: Zwischen jedem erfassten Datenpunkt wird ein Datenpunkt hinzugefiigt.

2: Zwischen jedem erfassten Datenpunkt werden drei Datenpunkte hinzugefiigt.

Die Vorrichtung innerhalb des Spektrometers, das die Infrarotstrahlung
aussendet, die zum Detektor weitergeleitet wird.

Source (Quelle) Der Quellentyp wird durch die Einrichtung lhres Spektrometers bestimmit.

Weitere Informationen zur Quelle finden Sie im Benutzerhandbuch lhres
Spektrometers.

Die Apodisation bezieht sich auf eine mathematische Funktion, die auf die Daten
des Einstrahlspektrums angewendet wird, um Peak-Nebenkeulen zu reduzieren
oder zu entfernen. Diese Nebenkeulen kdnnen auftreten, weil das
Interferogramm kein unendlicher Datenstrom ist.

Eine starke Apodisation reduziert zwar das Rauschen, kann aber auch die

Auflésung der Daten verringern und Peaks verbreitern. Norton-Beer Strong

Apodization (Apodisation) (Norton-Beer stark)
Bei der Messung von Spektren mit sehr schmalen Peaks, z. B. bei
hochauflésenden Gasspektren, sollten Sie eine schwachere Apodisation in

Betracht ziehen, wie z. B. Boxcar.

Eine Beschreibung der einzelnen Apodisationstypen finden Sie unter
LApodisationsfunktionen”.

Korrigiert die Auswirkungen von Wasserdampf und Kohlendioxid auf die von
lhnen erfassten Spektren.

Automatic Atmospheric Im Allgemeinen ist es besser, die atmosphéarischen Bedingungen mit Hilfe eines
Suppression aktuellen Hintergrundspektrums zu kontrollieren. Wenn Sie den Hintergrund Deaktiviert
(Automatische haufig messen oder sich die atmospharischen Bedingungen nur langsam andern,
Atmospharenkorrektur) mussen Sie diese Funktion nicht verwenden.

Verwenden Sie diese Funktion nur, wenn Sie den Hintergrund nur selten messen

oder sich die atmosphérischen Bedingungen schnell &ndern.

. . - L Max.: 4.000

Range Limits Legt die Grenzwerte fiir die Frequenzen als Wellenzahl fest, die im erfassten
(Bereichsgrenzen) Spektrum enthalten sind. Min.: 400
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m Beschreibung Standardeinstellung

Aperture (Apertur)

Steuert die Intensitéat der Infrarotstrahlung, die die Probe erreicht.

Die Apertur bzw. Blende kann nur bei Spektrometern mit einstellbaren Aperturen
geandert werden.

Im Allgemeinen flihren gréRRere Aperturen zu einem besseren Signal-Rausch-
Verhaltnis, wahrend kleinere Aperturen zu einer besseren Stabilitdt und hdheren
Genauigkeit fiihren. Kleine Aperturen sind fiir hochauflésende Messungen
besser geeignet.

Mdglicherweise mussen Sie kleine Aperturen verwenden, um echte
hochauflésende Spektren zu erhalten.

Apodisationsfunktionen

Die Apodisation bezieht sich auf eine mathematische Funktion, die auf die Daten des Einstrahlspektrums angewendet wird,
um Peak-Nebenkeulen zu reduzieren oder zu entfernen. Diese Nebenkeulen kdnnen auftreten, weil das Interferogramm
kein unendlicher Datenstrom ist.

Eine starke Apodisation reduziert zwar das Rauschen, kann aber auch die Auflédsung der Daten verringern und Peaks

verbreitern.

Eine allgemeine Einflihrung in die Apodisation finden Sie in der FTIR Spectroscopy Academy.

Die folgende Tabelle beschreibt die verfligbaren Apodisationsarten:

w Beschreibung

Boxcar
(Boxcar)

Cosine
(Kosinus)

Happ-Genzel

(Happ-
Genzel)

Norton-Beer
Weak
(Norton-Beer
schwach)

Thermo Scientific

Das Interferogramm ist ungewichtet, d. h. die Daten werden einfach am Anfang und am Ende abgeschnitten. Sie
verwenden diesen Typ, wenn Sie eine Gasprobe messen, eine maximale Auflésung wiinschen und keine Probleme mit
Uberschwingen (Nebenkeulen) haben. Bei diesem Typ ist das Uberschwingen am starksten ausgepragt.

Diese Einstellung unterdriickt Nebenkeulen und verschlechtert die Aufldsung des Spektrums nur geringfiigig. Diese
Einstellung ist vergleichbar mit der mittleren Apodisation nach Happ-Genzel und Norton-Beer. ,,Cosine” (Kosinus) wird
normalerweise nur verwendet, um die Ergebnisse anderer Experimente zu reproduzieren, bei denen diese Einstellung
verwendet wurde.

Unterdriickt Nebenkeulen effektiver als der Typ , Triangular” (Triangular) bei einer geringerer Reduzierung in der
Aufldsung als dieser Typ. (Flhrt zu einer stérkeren Reduzierung in der Auflésung als der Typ ,Boxcar” (Boxcar).)

Diese Einstellung hat einen weniger ausgepragten Glattungseffekt auf die Daten als die Typen ,Norton-Beer Medium*
(Norton-Beer mittel) und ,Norton-Beer Strong“ (Norton-Beer stark) und verschlechtert die Aufldésung weniger als diese
beiden Typen. Die Nebenkeulen erscheinen zu beiden Seiten der Peaks und sind bei scharferen Peaks starker
ausgepragt.

Verwenden Sie diese Einstellung nur dann, wenn die bestmdgliche Aufldsung erforderlich ist. Diese Einstellung wird im
Allgemeinen nicht empfohlen und wird in der Regel nur verwendet, um die Ergebnisse anderer Experimente zu
reproduzieren, die sie verwendet haben.
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M Beschreibung

Dieser Typ hat einen Glattungseffekt auf die Daten, der zwischen der von ,Norton-Beer Weak" (Norton-Beer schwach)
Norton-Beer und ,Norton-Beer Strong“ (Norton-Beer stark) liegt. Diese Einstellung unterdriickt Nebenkeulen weitestgehend, da sie

Medium die Aufldsung des Spektrums nur mafig verschlechtert. Die Unterdriickung der Nebenkeulen ist deutlicher als bei der
(Norton-Beer Apodisation mit der Einstellung ,Norton-Beer Weak" (Norton-Beer schwach). Diese Einstellung ist fiir die meisten
mittel) normalen Proben geeignet; sie fiihrt zu praktisch identischen Ergebnissen wie mit der Einstellung ,Happ-Genzel*

(Happ-Genzel).

,Norton-Beer Strong“ (Norton-Beer stark) ist die empfohlene Apodisation fiir die Nicolet-Spektrometer Summit und

Norton-Beer Summit Pro.

Strong Diese Einstellung hat einen starker ausgepragten Glattungseffekt auf die Daten als die Typen ,Norton-Beer Weak*
(NO:;)n'Beer (Norton-Beer schwach) und ,Norton-Beer Medium® (Norton-Beer mittel) und verschlechtert die Aufldsung starker als
starl

diese beiden Typen. Die Unterdriickung der Nebenkeulen ist deutlicher als bei der Apodisation mit der Einstellung
,Norton-Beer Medium® (Norton-Beer mittel).

Die Daten des Interferogramms mathematisch gewichtet, um Uberschwingen-Effekte (Nebenkeulen) zu reduzieren,
Triangular was zu einer geringeren Auflosung als bei den Typen ,Boxcar” (Boxcar) und ,Happ-Genzel“ (Happ-Genzel) fihrt. Bei
(Triangular)  diesem Typ ist in der Regel ein gewisses Uberschwingen vorhanden. ,Triangular® (Triangular) wird normalerweise nur

verwendet, um die Ergebnisse anderer Experimente zu reproduzieren, bei denen diese Einstellung verwendet wurde.

Blackman- Die Funktion ,Blackman-Harris* (Blackman-Harris) mit 4 Termen ist eine starke Apodisationsfunktion, die Nebenkeulen
Harris besser unterdriickt als alle anderen Einstellungen. Sie fiihrt jedoch zu einer gréf3eren Linienverbreiterung als alle
(Blackman-  anderen Einstellungen. In der Praxis hat dies den Effekt, dass zufalliges Rauschen in einem Spektrum reduziert wird,
Harris) wahrend es gleichzeitig zu einer Bandverbreiterung kommt.
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Messen des Hintergrunds

Exakte Probenspektren erfordern eine prazise und aktuelle Messung des Hintergrunds.

Bei der Erfassung eines Hintergrundspektrums wird die Umgebung des Spektrometers gemessen, ohne dass eine Probe
vorhanden ist. Dabei werden auch die Eigenschaften des Detektors und die Atmosphéare im Spektrometer beriicksichtigt.
Dieses Hintergrundspektrum wird dann verwendet, um alle Signale in Ihrem Probenspekirum zu eliminieren, die auf das
Spektrometer oder die Hintergrundumgebung zurlickzufiihren sind. Ohne eine Vorabmessung des Hintergrunds lieRRe sich
nicht feststellen, ob die Daten von der gemessenen Probe oder von der Hintergrundumgebung stammen.

Wann muss der Hintergrund gemessen werden?

Da sich die Hintergrundumgebung im Spektrometer im Laufe der Zeit &ndern kann, sollten Sie das Hintergrundspektrum
regelmaRig aktualisieren.

Uber die regelméRige Erfassung eines neuen Hintergrundspektrums aufgrund einer sich &ndernden Umgebung sollten Sie
ein neues Hintergrundspektrum erfassen, wenn einer der folgenden Umstande vorliegt:

¢ Die Hardware lhres Spektrometers wurde gedndert, dazu gehért auch das Probennahmezubehér

¢ Die Einstellungen fiir die Messung von Proben wurden gedndert
Hintergrund-Einstellungen

Es gibt mehrere Méglichkeiten, wann und wie der Hintergrund gemessen werden sollte. Diese Méglichkeiten bestimmen,
ob und wann Sie aufgefordert werden, eine neue Hintergrund-Messung vorzunehmen.

Um eine andere Hintergrundoption in der Touchscreen-Oberflache zu wahlen, wahlen Sie eine Analyseoption und 6ffnen
die Registerkarte Background (Hintergrund).

Zum Auswahlen einer anderen Hintergrundoption in der Desktop-Oberflache klicken Sie im Bereich ,New Measurement®
(Neue Messung) des Dashboards auf More (Mehr) und blattern Sie zur Gruppe ,Background® (Hintergrund).
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Abbildung 4-1: Auswahlen einer Einstellung fir den Hintergrund auf der Registerkarte ,Background® (Hintergrund) in der

Touchscreen-Oberflache

Abbildung 4-2: Auswahlen einer Einstellung fiir den Hintergrund im Bereich ,Background (Hintergrund) der Desktop-

Oberflache

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

Measure before every sample

Measure every 60 min

. Smart background

() Use previous background

In der folgenden Tabelle werden die Einstellungen fiir den Hintergrund beschrieben.

Einstellung

Background scans
(Hintergrundscans)

Measure before every
sample (Vor jeder
Probe messen)

Beschreibung

Wie haufig der Hintergrund gemessen werden soll. Das resultierende Spektrum stellt den Durchschnitt
aller Scans dar. Mehr Scans ergeben ein genaueres Spektrum, erfordern aber eine langere
Erfassungszeit. Das Standardwert betragt 10.

Wenn diese Option ausgewahlt ist, werden Sie aufgefordert, vor jeder Probenmessung ein neues
Hintergrundspektrum zu erfassen. Diese Option eignet besonders fiir die Messung nur weniger
Proben, da es eine aktuelle Messung gewabhrleistet, sie kann aber den Messvorgang verlangsamen.
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Einstellung

Measure every min
(Messen alle Min)

Smart background
(Intelligenter
Hintergrund)

Use previous
background (Vorherigen
Hintergrund verwenden)

Beschreibung

Ermdglicht es Ihnen, mehrere Proben mit demselben Hintergrundspektrum zu messen. Sie kénnen
einen beliebigen ganzzahligen Wert zwischen 1 und 1024 eingeben. Beachten Sie jedoch, dass sich
die Hintergrundumgebung im Laufe der Zeit &ndern kann und Ihre Probenspektren mit der Zeit
ungenauer werden kénnen.

»~Smart background (Intelligenter Hintergrund) misst den Hintergrund automatisch, so dass Sie immer
eine aktuelle Hintergrundmessung haben, ohne manuell messen zu missen.

Ermdglicht die Auswahl eines friiheren Hintergrundspektrums. Diese Option sollte méglichst und nur
unter ungewodhnlichen Umstanden verwendet werden (z. B. wenn die Probe nicht geladen oder entfernt
werden kann, ohne die Systemumgebung zu verandern). In diesem Fall wiirden Sie zunachst ein
Hintergrundspektrum erfassen und speichern, und zwar unter Bedingungen, die denen, unter denen
Sie die Probe messen werden, so nahe wie méglich kommen.

Messen des Hintergrunds

Das Messen des Hintergrunds umfasst nur wenige einfache Schritte. Wenn Sie versuchen, eine Probe ohne ein aktuelles
Hintergrundspektrum zu messen, werden Sie aufgefordert, vor dem Fortsetzen den Hintergrund zu messen.

¢ So messen Sie den Hintergrund in der Desktop-Oberflache

1. Entfernen Sie alle Proben aus dem Probennahmezubehor.

2. Wahlen Sie im Dashboard die Option Preview and Measure Background (Vorschau und Hintergrund messen).

Das Fenster ,Background Preview“ (Hintergrundvorschau) wird gedffnet, und Sie kdnnen eine Vorschau des
Hintergrunds anzeigen, bevor Sie mit der Erfassung fortfahren.

3. Zum Fortfahren wéahlen Sie entweder Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten) aus, oder kli-
cken Sie in der Symbolleiste auf Dashboard, um den Vorgang abzubrechen und zum Dashboard zurtickzukehren.

Wahrend der Messung kénnen Sie die Erfassung unterbrechen, neu starten oder stoppen. Wenn Sie die Erfassung
abbrechen, werden nur die bis zu diesem Zeitpunkt erfassten Daten verwendet. Wenn Sie z. B. planen, 8 Scans zu
erfassen, die Erfassung aber nach 4 Scans abbrechen, wird das Hintergrundspektrum mit nur 4 Scans verwendet.

Sobald das Hintergrundspektrum erfasst ist, kdnnen Sie entweder eine Vorschau des Probenspektrums anzeigen und

ggf. Anderungen an den Einstellungen fiir die Probenmessung vornehmen oder zum Dashboard zuriickkehren.

< So messen Sie den Hintergrund in der Touchscreen-Oberflache

1. Wabhlen Sie auf dem Startbildschirm einen Analysentyp.

2. Offnen Sie die Registerkarte Background (Hintergrund), um die Hintergrundeinstellungen zu &ndern oder zu (iber-

prifen.

3. Zum Starten der Messung beriihren Sie Measure Background (Hintergrund messen).

Die Hintergrundvorschau wird geéffnet, und Sie kénnen vor dem Fortfahren eine Vorschau des Hintergrunds anzeigen.

4. Zum Fortfahren beriihren Sie Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten).
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Wahrend der Messung kdnnen Sie die Erfassung unterbrechen, neu starten oder stoppen. Wenn Sie die Erfassung
abbrechen, werden nur die bis zu diesem Zeitpunkt erfassten Daten verwendet. Wenn Sie z. B. planen, 8 Scans zu
erfassen, die Erfassung aber nach 4 Scans abbrechen, steht das Hintergrundspektrum mit 4 Scans zur Verfligung.

Sobald das Hintergrundspektrum gemessen wurde, kénnen Sie entweder eine Vorschau des Probenspektrums
anzeigen und ggf. Anderungen an den Einstellungen fiir die Probenmessung vornehmen oder Sie wéhlen ,Startseite”,
um zur Startseite zuriickkehren.
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Messen einer Probe

Zum Messen einer Probe mussen Sie lhre Probe vorbereiten, lhre Messeinstellungen einrichten und speichern, ein
Hintergrundspektrum messen und schliefllich die Probe messen.

¢ So messen Sie eine Probe mit der OMNIC Paradigm-Software fiir Touchscreen
1. Bereiten Sie lhre Probe vor.

Wie Sie Ihre Probe vorbereiten, hangt von dem verwendeten Spektrometer und Probennahmezubehér ab.
Einzelheiten zum Vorbereiten und zum Einlegen der Probe finden Sie in der Bedienungsanleitung fir Ihr
Probennahmezubehor.

2. Wabhlen Sie den Analysentyp aus, der der von Ihnen geplanten Analyse entspricht. Zum Messen einer Probe ohne eine
zusatzliche Analyse wahlen Sie Measure (Messen).

Nach der Auswahl eines Analysentyps wird die Ansicht mit der Ubersicht der Einstellungen angezeigt.

Abbildung 4-1: Registerkarte ,Summary” (Zusammenfassung) mit den allgemeinen Messeinstellungen

3. Uberpriifen oder bearbeiten Sie Ihre Messeinstellungen.

Offnen Sie die Registerkarte Details (Details), um zuséatzliche Messeinstellungen zu (iberpriifen, oder 6ffnen Sie die
Registerkarte Background (Hintergrund), um Einstellungen fir die Hintergrundmessung vorzunehmen. Abhéngig von
den Hintergrundeinstellungen werden Sie eventuell aufgefordert, einen neuen Hintergrund zu messen, bevor Sie die
Probe messen kénnen.

Eine Beschreibung der einzelnen Einstellungen finden Sie unter ,Einrichten und Speichern der Messeinstellungen”.
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Weitere Informationen zum Einrichten Ihrer Analyse finden Sie unter ,Identifizieren einer unbekannten Probe mit ATR”.

4. Wenn Sie mit Ihren Einstellungen zufrieden sind, beriihren Sie Measure Sample (Probe messen). Die Pro-
benvorschau wird gedéffnet und zeigt eine Live-Vorschau des Spektrums an.

5. Zum Fortfahren beriihren Sie Start Sample Measurement (Probenmessung starten).

Wahrend der Messung kdnnen Sie die Messung unterbrechen, neu starten oder stoppen und speichern. Wenn Sie der
Meinung sind, ausreichend Daten erfasst zu haben, und nicht Ianger auf weitere Scans warten mdchten, beriihren Sie

Stop (Stopp), um die Daten zu speichern und unveréndert zu verwenden. Berlihren Sie Restart (Neu starten), um alle
Daten zu I6schen und den Scanvorgang von vorne zu beginnen.

Nachdem lhre Probe gemessen wurde, kénnen Sie sie in der Spektrenansicht bearbeiten oder analysieren oder eine
weitere Probe messen. Zum Messen einer weiteren Probe in der Spektrenansicht beriihren Sie Measure New Sample
(Neue Probe messen).

< So messen Sie eine Probe mit der OMNIC Paradigm-Software fiir Desktop

1. Bereiten Sie lhre Probe vor.

Wie Sie Ihre Probe vorbereiten, hangt von dem verwendeten Spektrometer und Probennahmezubehér ab.
Einzelheiten zum Vorbereiten und zum Einlegen der Probe finden Sie in der Bedienungsanleitung fir Ihr
Probennahmezubehdr.

2. Zum Bearbeiten der Einstellungen flr eine ,Search® (Suchen)-, ,QCheck* (QCheck)- oder ,Quantify“ (Quantifizieren)-
Analyse 6ffnen Sie das Menl Identify (Identifizieren) und wahlen dann die entsprechende Einstellungsoption.

3. Richten Sie Ihre Messeinstellungen fest und speichern Sie sie.

Zum Verwenden bereits gespeicherter Einstellungen wahlen Sie die Einstellungen in der Liste ,Settings*
(Einstellungen) aus.

Abbildung 4-2: In der Liste ,Settings® (Einstellungen) werden die zuvor gespeicherten Einstellungen angezeigt.

Eine Beschreibung der einzelnen Einstellungen finden Sie unter ,Einrichten und Speichern der Messeinstellungen”.

Weitere Informationen zum Einrichten Ihrer Analyse finden Sie unter ,ldentifizieren einer unbekannten Probe mit ATR”.

4. Kilicken Sie im Bereich ,New Measurement” (Neue Messung) auf Preview and Measure Sample (Vorschau und
Probe messen)

Abhangig von den Hintergrundeinstellungen werden Sie eventuell aufgefordert, einen neuen Hintergrund zu messen.
In diesem Fall folgen Sie den Anweisungen auf dem Bildschirm, um einen neuen Hintergrund zu messen.
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Wahrend der Probenmessung kdnnen Sie die Messung unterbrechen, neu starten oder stoppen und speichern. Wenn
Sie der Meinung sind, ausreichend Daten erfasst zu haben, und nicht langer auf weitere Scans warten méchten,
klicken Sie auf Stop (Stopp), um die Daten zu speichern und unverandert zu verwenden. Klicken Sie auf Restart (Neu
starten), um alle Daten zu I6schen und den Scanvorgang von vorne zu beginnen.

Nachdem lhre Probe gemessen wurde, kénnen Sie sie in der Spektrenansicht bearbeiten oder analysieren oder eine
weitere Probe messen. Zum Messen einer weiteren Probe in der Spektrenansicht klicken Sie auf More (Mehr), um die
allgemeinen Messeinstellungen zu Uberpriifen, und klicken Sie dann auf Measure New Sample (Neue Probe messen),
um den Messvorgang zu beginnen.

Die nachsten Schritte

Das Messen des Hintergrunds mit der OMNIC Paradigm-Software umfasst nur wenige einfache Schritte. Bevor Sie eine
Probe messen, iberpriifen Sie Ihre Messeinstellungen und stellen Sie sicher, dass Sie ein aktuelles Hintergrundspektrum
verwenden.

Nachdem Sie lhr Spektrum gemessen haben, kdnnen Sie es identifizieren, tberprifen oder quantifizieren. Eine Anleitung
zum Verwenden der Bibliothekssuche zum Identifizieren Ihrer Probe finden Sie unter ,ldentifizieren einer unbekannten
Probe mit ATR”.

4.2.2 Verarbeiten von Daten

Nutzen Sie die Verarbeitungswerkzeuge der OMNIC Paradigm-Software, um lhre Daten besser zu verstehen.

Anwenden von allgemeinen Gleichungen auf erfasste Daten

Sie kénnen allgemeine Gleichungen (Addieren, Subtrahieren, Multiplizieren und Dividieren) an den erfassten
Probenspektren durchfiihren. Hierflir gibt eine Reihe von Griinden, insbesondere bei der Subtraktion eines
Referenzspektrums. Weitere Informationen finden Sie in den folgenden Abschnitten.

Durchfiihren von spektralen Berechnung

Zum Durchfiihren einer spektralen Berechnung missen die Proben- und Referenzspektren die gleiche spektrale Auflésung
aufweisen und in der gleichen y-Achseneinheit liegen. Anderenfalls wandelt die Software das ausgewahlte
Referenzspektrum automatisch um, damit es dem ausgewahlten Probenspektrum entspricht. Zum Subtrahieren,
Multiplizieren oder Dividieren von Spektren muss sich mindestens ein Teil des Spektralbereichs (x-Achse) der beiden
Spektren Uberschneiden.

¢ So filhren Sie eine spektrale Berechnung an einem Spektrum durch

1. Erfassen oder 6ffnen Sie ein Spektrum |hrer Probe und stellen Sie sicher, dass dieses Spektrum in der Spek-
trenansicht ausgewahlt ist.

2. Wabhlen Sie Process (Vorgang) (Menl) > Spectral Math (Spektren-Mathematik).

Die Software 6ffnet das Fenster ,Spectral Math Setup” (Spektren-Mathematik - Einstellungen) mit dem
Probenspektrum im linken Fensterbereich und Platz fiir ein Referenzspektrum im rechten Fensterbereich.
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Abbildung 4-1: Fenster ,Spectral Math Setup” (Spektren-Mathematik - Einstellungen)
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3. Verwenden Sie die Einstellungsliste zwischen den beiden Fenstern, um eine spektrale Rechenoperation (Sub-

trahieren, Addieren, Multiplizieren oder Dividieren) auszuwahlen.

4. Nutzen Sie die Liste ,Select Reference® (Referenz auswahlen), um nach einem Spektrum im aktuellen Projekt, in

einem anderen Projekt oder in einer Spektrenbibliothek zu suchen.

5. Kilicken Sie auf Subtract (Subtrahieren) (,Add“ (Addieren), ,Multiply” (Multiplizieren), ,Divide* (Dividieren)), um den

Vorgang zu starten.

Die Software 6ffnet das Fenster ,Spectral Math® (Spektren-Mathematik) mit den beiden Originalspektren (unten) und
dem aktuellen Ergebnis mit einem Schieberegler fiir den ,Factor” (Faktor) (oben). Im Folgenden sehen Sie Beispiel flr

das Ergebnis einer Subtraktion:
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Subtraktion 2.

1. Ergebnis der aktuellen Subtraktion

2. Faktor

3. Probe

4. Referenz

6. Passen Sie den Faktor an oder geben Sie ihn ein, um die Intensitat der Referenz im Ergebnisspektrum zu erh6hen

oder zu verringern.

In den folgenden Abschnitten finden Sie Tipps zum Anpassen des Faktors flir jeden Berechnungstyp.

Hinweis Verwenden Sie die untere Leiste, um den Einstellbereich des Faktors zu andern.

7. Kiicken Sie auf Save (Speichern).

Die Software zeigt die Spektrenansicht mit dem Ergebnis der Subtraktion im Spektralbereich und im oberen Teil des
Bereichs ,Results” (Ergebnisse) an. Die urspringlichen Proben- und Referenzspektren werden direkt darunter
angezeigt.
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Tag

Subtrahieren eines Spektrums von einem anderen (A-B)

Zum Subtrahieren eines Spektrums von einem anderen verwenden Sie ,Subtract” (Subtrahieren). Die Subtraktion von
Spektren ist in zahlreichen Situationen nutzlich. Hier sind einige Beispiele aufgefihrt:

¢ Wenn Sie eine Probe messen, die in einem Lésungsmittel geldst ist, enthalt das Spektrum Peaks, die auf das Losungs-
mittel zurlickzufiihren sind. Durch das Subtrahieren des Spektrums des reinen Lésungsmittels vom Probenspektrum
kénnen Sie die Peaks des Lésungsmittels eliminieren und ein ,sauberes” Spektrum des Probenmaterials erhalten.

¢ Wenn Sie eine Probe messen, die eine Mischung aus zwei oder mehr Komponenten ist, ist das Spektrum theoretisch
die Summe der Spektren aller Komponenten. Durch das Subtrahieren des Spektrums einer reinen Komponente vom
Probenspektrum kdnnen Sie ein einfacheres Spektrum der Mischung erhalten, bei dem diese Komponente entfernt
wurde. Dann kdnnen Sie dieses Spektrum mit einer Bibliothek abgleichen, um die verbliebenen Komponenten zu iden-
tifizieren. (In diesem Fall sollten Sie stattdessen die Option ,Multi-Component Search” (Mehrkomponentensuche) ver-
wenden).

¢ Wenn Sie eine Probe messen, die in eine unbekannte Verunreinigung enthalt, enthalt das Spektrum Peaks, die auf
diese Verunreinigung zurlickzufiihren sind. Durch das Subtrahieren des Spektrums des nicht verunreinigtem Pro-
benmaterial vom ersten Spektrum erhalten Sie das Restspektrum der Verunreinigung. Dann kdnnen Sie dieses Spek-
trum mit einer Bibliothek abgleichen, um die Verunreinigung zu identifizieren.

¢ Wenn Sie Spektren sammeln, um die Qualitat eines produzierten Materials zu (iberwachen, kénnen Sie Ver-
anderungen von einer Charge zur nachsten besser erkennen, indem Sie ein Probenspektrum vom nachsten sub-
trahieren (oder umgekehrt), als wenn Sie die Spektren nur optisch vergleichen.

Tipps zum Subtrahieren von Spektren
e Zum Bestimmen des Subtraktionsfaktor beobachten Sie die Verdnderungen in den gemeinsamen Peaks, wenn Sie

den Faktor &ndern. Die gemeinsamen Peaks im Ergebnisspektrum sollten kleiner werden. Der optimale Faktor ist der,
bei dem die gemeinsamen Peaks im Subtraktionsergebnis geldscht (oder auf Null gesetzt) sind, ohne andere wichtige
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spektrale Informationen subtrahiert werden. Wenn Sie den richtigen Faktor verwenden, sind die im Ergebnis vor-
handenen Peaks ausschlief3lich auf das relevante Probenmaterial zurtickzufiihren.

¢ Der anfangliche Subtraktionsfaktor wird automatisch aus der angezeigten Region abgeleitet. Wenn Sie eine andere
Spektralregion anzeigen und die Subtraktion erneut durchfiihren, wird das Differenzspektrum wahrscheinlich anders
aussehen, weil sich der Subtraktionsfaktor gedndert hat.

¢ Wenn Sie ein Referenzspektrum von einem Probenspektrum subtrahieren, werden die Basislinienregionen zusammen
mit den Regionen, die Peaks enthalten, subtrahiert. Wenn die Basislinie des Probenspektrums nicht flach ist und eine
Nullextinktion (oder 100 % Transmission) aufweist liegt, weist die Basislinie des Subtraktionsergebnisses die gleichen
unerwilinschten Eigenschaften auf. Wenn Sie zuerst die Basislinie korrigieren, erhalten Sie eine ,saubere” Subtraktion,
bei der die entsprechenden Peaks subtrahiert wurden, ohne dass Basislinienprobleme in dem Ergebnis auftreten.

¢ Wenn Sie das Spektrum eines reinen Referenzmaterials von dem Spektrum einer Mischung subtrahieren, kann es
sein, dass die Peaks nicht sauber subtrahiert werden. Dies beruht darauf, dass das Referenzspektrum keine Ande-
rungen beriicksichtigt, die aufgrund von molekularen Wechselwirkungen mit den anderen Komponenten der Mischung
oder Unterschieden in den relativen Konzentrationen der Komponenten auftreten kdnnen. Diese Bedingungen kénnen
dazu flihren, dass sich einige Peaks leicht verschieben oder ihre Form verandern.

Addieren zweier Spektren (A+B)

Zum Addieren zweier Spektren verwenden Sie ,Add“ (Addieren). Das Addieren von Spektren kann in den folgenden
Situationen nutzlich sein:

e Durch das Addieren kdnnen zwei Spektren unterschiedlicher Spektralbereiche zusammengefiihrt werden.

¢ Durch das Addieren zweier reiner Komponentenspektren kénnen Sie ein theoretisches zusammengesetztes Spektrum
erzeugen, das die Summe der beiden Komponentenspektren darstellt. Dieses theoretische zusammengesetzte Spek-
trum kann in einer quantitativen Analyse mit dem Spektrum eines unbekannten Komposits verglichen werden.

Tipps zum Addieren von Spektren

* Verwenden Sie die Einstellung ,Factor” (Faktor), um das Referenzspektrum nach oben oder unten zu skalieren, bevor
Sie es zum Probenspektrum addieren.

¢ Wenn nur eines der Spektren Datenpunkte in einer Spektralregion enthalt, wird der y-Wert des anderen Spektrums
beim Addieren der Spektren in dieser Region als Null betrachtet.

Multiplizieren eines Spektrums mit einem anderen (A*B)

Zum Multiplizieren zweier Spektren verwenden Sie ,Multiply“ (Multiplizieren). Die meisten Nutzer verwenden haufiger
Dividieren als Multiplizieren fur ihre Anwendungen. Das Multiplizieren von Spekiren kann jedoch nutzlich sein, um ein
Spektrum mit einem anderen Hintergrund neu zu verarbeiten. Angenommen, Sie messen eine Probe, die an einer Matrix
haftet, so kdnnen Sie ein Einzelstrahlspektrum nur der Matrix erfassen und dieses Spektrum verwenden, um den
urspriinglichen Hintergrund zu I6schen und durch den neuen zu ersetzen. Dazu verwenden Sie die folgende Gleichung:

S*B4/By
Dabei gilt:

S = Probenspektrum (mit urspriinglichem Hintergrund verarbeitet)
B4 = urspriinglicher Hintergrund
B, = neuer Hintergrund
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Dividieren eines Spektrums durch ein anderes (A/B)

Zum Dividieren eines Spektrums durch ein anderes verwenden Sie ,Divide” (Dividieren). Das Dividieren von Spektren kann
nitzlich sein, um ein Spektrum mit einem anderen Hintergrund neu zu verarbeiten. Angenommen, Sie messen eine Probe,
die an einer Matrix haftet, so kdnnen Sie ein Einzelstrahlspektrum nur der Matrix erfassen und dieses Spektrum verwenden,
um den urspriinglichen Hintergrund zu I6schen und durch den neuen zu ersetzen. Dazu verwenden Sie die folgende
Gleichung:

S/(By/B1)
Dabei gilt:

S = Probenspektrum (mit urspriinglichem Hintergrund verarbeitet)
B4 = urspriinglicher Hintergrund
B, = neuer Hintergrund

Tipps zum Dividieren von Spektren

¢ Datenpunkte, die im urspriinglichen Probenspektrum Nullextinktionswerte aufweisen, erzeugen im resultierenden
Spektrum sehr starke Extinktionswerte.

Verwenden von ,Spectral Math“ (Spektren-Mathematik) mit Datensicherheit

Wenn in der Thermo Scientific Security Suite die Option ,Require reason for change for Spectral Math® (Grund fir Wechsel
zu Spektren-Mathematik erforderlich) aktiviert ist, verlangt ,Spectral Math® (Spektren-Mathematik) einen Grund fiir den
Wechsel sowie eine Signatur, bevor die Ergebnisse gespeichert werden kénnen. Darliber hinaus wird das folgende
Anderungsereignis wird im Audit-Protokoll gespeichert:

e Datum und Uhrzeit

¢ Durchgefiihrter Vorgang: Subtraktion, Addition, Multiplikation, Division
¢ Bezeichnung des Probenspektrums

¢ Bezeichnung des Referenzspektrums

e Faktor
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Advanced Spectral Math (Erweiterte spektrale Berechnung)

»+Advanced Spectral Math“ (Erweiterte spektrale Berechnung) bietet mehr Flexibilitdt und Leistung als die allgemeine
spektrale Berechnung. Wahrend die ,,Standard Spectral Math” (Allgemeine spektrale Berechnung) das Subtrahieren,
Addieren, Multiplizieren und Dividieren von Spektren unter Verwendung eines einzelnen Referenzspektrums untersttzt,
kénnen Sie mit ,Advanced Spectral Math” (Erweiterte spektrale Berechnung) benutzerdefinierte Gleichungen unter
Verwendung von bis zu 10 Referenzspektren und einer breiteren Palette von Operatoren erstellen.

Fir viele Anwendungen ist die Verwendung der allgemeinen Subtrahieren, Addieren, Multiplizieren und Dividieren fiir
spektrale Berechnungen einfach und ausreichend. Wenn Ihre Analyse jedoch eine komplexere Gleichung erfordert, kann
eine ,Advanced Spectral Math” (Erweiterte spektrale Berechnung) erforderlich sein.

Beide Formen von spektralen Berechnungen sind nur in der Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software verfligbar.

Bei der Wahl zwischen den beiden Methoden sollten Sie die folgenden Unterschiede kennen, um entscheiden zu kdnnen,
welche Methode die richtige fur Sie ist:

¢ Standard Spectral Math (Allgemeine spektrale Berechnung)

¢ Unterstiitzt nur die Subtraktion, Addition, Multiplikation und Division unter Verwendung eines einzigen
Referenzspektrums, und bietet einem Schieberegler zum Anpassen des Faktors

¢ Advanced Spectral Math (Erweiterte spektrale Berechnung)

¢ Flexible Erstellung von Gleichungen mit den Grundfunktionen Subtraktion, Addition, Multiplikation und Division
sowie Ableitungen, Exponenten und mehr

¢ Kann bis zu zehn verschiedene Referenzspektren in die Gleichung aufnehmen

Ausfihren der ,Advanced Spectral Math* (Erweiterte spektrale Berechnung)

Bei einer ,Advanced Spectral Math* (Erweiterte spektrale Berechnung) fliigen Sie in der Regel Spektren hinzu, die Sie in der
Gleichung verwenden werden, erstellen lhre Gleichung, zeige eine Vorschau der Ergebnisse an und tberpriifen das
Ergebnis abschlieflend in der Spektrenansicht.

% Sofilhren Sie eine ,Advanced Spectral Math“ (Erweiterte spekirale Berechnung) aus

1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht eine Messung aus, die Sie in der ,Advanced Spectral Math® (Erweiterte spektrale
Berechnung) verwenden méchten.

2. Offnen Sie das Menii Process (Vorgang) und wahlen Sie Advanced Spectral Math (Erweiterte spektrale
Berechnung). Die Ansicht zum Erstellen von Gleichungen wird gedffnet.
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Abbildung 4-1: Die Ansicht ,Advanced Spectral Math“ (Erweiterte spektrale Berechnung)

3. Filgen Sie die Referenzspektren hinzu, die Sie in der Gleichung verwenden mdchten.

Sie kdnnen bis zu 10 Spektren hinzufligen. Es muss missen nicht ge6ffnete Spektrum verwendet werden. Eventuell ist
es fur Sie einfacher, die Spektren zunachst hinzuzufigen, damit sie verfligbar sind, wahrend Sie sich auf die Gleichung
konzentrieren, oder Sie ziehen es vor, sie nur bei Bedarf hinzuzufiigen.

a. Wabhlen Sie Referenz- oder Bibliotheksspektren aus. Wenn Sie ein Spektrum hinzufligen, wird automatisch eine
neue Registerkarte gedffnet.

¢ Wenn Sie ein Spektrum aus einer kommerziellen (gesperrten) Bibliothek in der Gleichung verwenden, kann das
Ergebnis nicht exportiert werden.

4. Erstellen Sie die Gleichung.

a. Kilicken Sie auf einen Operator, um ihn der Gleichung hinzuzufiigen.

b. Sobald der Operator hinzugefiigt wurde, kénnen Sie auf eines der freien -Felder klicken, um ein Spektrum
oder einen anderen Operator einzufligen.

¢ Zum Hinzufligen eines Spektrums wahlen Sie ein Spektrum aus und klicken bei ausgewahltem freiem Feld auf
Insert into Equation (In Gleichung einfiigen).

¢ Zum Hinzufiigen eines Operators klicken Sie auf den gewiinschten Operator. Wenn Sie ein freies -FeId
ausgewahlt haben, wird der Operator an dieser Stelle eingefligt. Wenn Sie keines der Felder ausgewahlt haben,
wird die aktuelle Gleichung in den neuen Operator eingebettet.

¢ Sie kdnnen lhre Gleichung auch speichern oder eine zuvor verwendete Gleichung laden.
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¢ Zum Speichern der Gleichung klicken Sie einfach auf ,Save® (Speichern). Die Gleichung wird zur Liste der
verfligbaren Gleichungen hinzugefiigt.

e Zum Laden einer zuvor verwendeten Gleichung miissen Sie zunachst die gleiche Anzahl an Spektren 6ffnen,
wie auch zuvor in der Gleichung verwendet wurden. Wenn die Gleichung z. B. 3 Spektren (A, B und C)
verwendete, 6ffnen Sie mindestens 3 Spektren. Die gedffneten Spektren werden automatisch an der
entsprechenden Stellen in die Gleichung eingefiigt, Sie kdnnen die Gleichung aber je nach Bedarf bearbeiten
oder die Spektren ersetzen.

c. Wenn Sie mit der Gleichung zufrieden sind, klicken Sie auf Calculate (Berechnen), um das Ergebnis in der
Vorschau anzuzeigen.

5. Zeigen Sie eine Vorschau des Ergebnisses an.

Abbildung 4-2: Oben wird das Ergebnis angezeigt, lhre Referenzspektren darunter

Die Ergebnisvorschau zeigt das Spektrum an, das sich aus lhrer Gleichung ergibt, sowie jede der in der Gleichung
verwendeten Spektren. Das Ergebnis wird im oberen Fenster, lhre Referenzspektren werden im unteren Fenster
angezeigt.

e Zum Bearbeiten der Gleichung klicken Sie auf ,Cancel” (Abbrechen), um zum vorherigen Bildschirm zurlickzukehren.

e Zum Speichern der Ergebnisse der Gleichung geben Sie einen Namen fiir das resultierende Spektrum ein oder lassen
Sie den Standardwert stehen und klicken Sie auf ,Save* (Speichern).

6. Zeigen Sie das Ergebnis in der Spektrenansicht an.

Das resultierende Spektrum wird im Bereich ,Results” (Ergebnisse) aufgefihrt. Die in der Gleichung verwendeten
Spektren werden in den Unterbereichen unter dem Ergebnisspektrum mit einer Beschriftung angezeigt, die ihre
Verwendung in der Gleichung angibt.
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In ,Advanced Spectral Math” (Erweiterte spektrale Berechnung) verfiigbare Funktionen

Funktion Beschreibung

k Konstante

?2+7? Addition

?-? Subtraktion

?2*? Multiplikation

?17? Division

log(?) Logarithmus. Gibt den Logarithmus zur Basis 10 zuriick

exp(?) Gibt das Ergebnis der Konstante e (2,7182818), erhoht mit der Potenz des angegebenen Wertes zuriick
sqr(?) Quadratwurzel des Wertes

deriv(?) Ableitung

savderiv(?) Savitsky-Golay-Ableitung

norderiv(?) Norris-Ableitung

Neuverarbeitung von Spektren

Mit Hilfe von ,Reprocess” (Neu verarbeiten) kénnen Sie die urspriinglichen Interferogrammdaten fir Ihr Spektrum mit
neuen Einstellungen transformieren.

Beim Vergleich Ihres Spektrums mit einer Referenz erhalten Sie einen genaueren Vergleich, wenn beide Spektren mit den
gleichen Einstellungen verarbeitet wurden. Wenn lhr Spektrum beispielsweise mit einem breiteren Bereich als die Referenz
aufgenommen wurde oder wenn ein anderes Apodisationsverfahren verwendet wurde, kann der Vergleich ungenau sein.
Durch die Nachverarbeitung kénnen Sie die Originaldaten so transformieren, dass sie mit lhrem Referenzspektrum
Ubereinstimmen, was zu besseren Ergebnissen bei Korrelations-, QCheck- oder Quantifizierungsanalysen fiihrt.

Sie kdnnen die Nachverarbeitung nicht mit einer feineren Auflésung als der urspriinglich verwendeten durchfiihren. Durch
die Nachverarbeitung kdnnen Sie Ihre Daten transformieren, aber keine Daten ergénzen, die nie erfasst wurden.

Wenn Sie mehrere Spektren neu verarbeiten, werden in den Optionen nur die Werte angezeigt, bei denen
Gemeinsamkeiten vorliegen. Wenn zum Beispiel ein Spektrum mit einer feineren Auflésung gemessen wurde, kdénnen Sie
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nur die gemeinsam genutzte, niedrigere Auflésung zur Nachverarbeitung auswahlen. Dies gilt auch fiir den Bereich. Sie
kénnen die Maximal- und Minimalwerte flr ,, Truncate® (Abschneiden) nur fiir den gemeinsamen, sich tUberschneidenden
Bereich festlegen.

% So verarbeiten Sie lhre Spektren neu
.Reprocess” (Neu verarbeiten) ist nur in der Desktop-Ansicht der Software verfiigbar.
1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht ein oder mehrere Spektren aus.

2. Gehen Sie zum Menl Process (Verarbeiten) und wahlen Sie Reprocess (Neu verarbeiten). Das Dialogfeld
,Reprocess” (Neu verarbeiten) zeigt die fur die Nachverarbeitung verwendeten Einstellungen und eine Vorschau des
resultierenden Spektrums an. Wenn Sie mehr als ein Spektrum neu verarbeiten, zeigt die Vorschau nur das erste
Spektrum an.

Reprocess
Resolution: 4.0 w Final format Absorbance v
Apodization  Morton Beer Strong v Phase correction Mertz ™
Zero fill Two levels ha | | Atmaospheric suppression
Truncate Max 4000 —— Min 400 || Replace background spectrum
6 19/21/2021 4:13 PM (GMT-05:00)
z 4
=
5
e
=
z
E
| )JU\k w
4000 3800 3600 3400 3200 3000 2300 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 600

Wavenumbers (cm-1)

Reprocessing 1 spectra

3. Andern Sie die Einstellungen der Neuverarbeitung nach Bedarf. Um das Spektrum mit einem anderen Hin-
tergrundspektrum neu zu verarbeiten, wahlen Sie Replace background spectrum (Hintergrundspektrum ersetzen)
und wahlen Sie dann ein neues Spektrum aus, das verwendet werden soll.

4. Klicken Sie auf ,Apply“ (Anwenden), um die Spektren neu zu verarbeiten.

Sie kdnnen die Neuverarbeitung riickgdngig machen, indem Sie das Panel ,History” (Verlauf) anzeigen und zu einem
frilheren Zustand zuriickkehren. Wenn Sie mehr als ein Spektrum neu verarbeitet haben, miissen Sie jedes Spektrum
einzeln wiederherstellen.
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Zuriicksetzen einer Region in Ihren Spektren auf den Leerwert

Léschen Sie Daten in einer Region Ihres Spektrums mit dem Werkzeug ,Blank Regions” (Leerwertregionen) im Men(
,Process” (Verarbeiten). Sie kbnnen Regionen auch in Arbeitsablaufen mithilfe der Kachel ,,Processing“ (Verarbeiten) auf
den Leerwert zurlicksetzen.

Das Werkzeug ,Blank Regions® (Leerwertregionen) bietet eine groRartige Mdoglichkeit, verrauschte Daten zu entfernen, die
lhre Analyse storen wiirden. Das Zuriicksetzen von Regionen auf den Leerwert kann z. B. in den folgenden Situationen
hilfreich sein:

* |hr Spektrum weist vollstdndig absorbierende Peaks auf, weil die Probe zu dick ist. Zufalliges Rauschen oben auf die-
sen Peaks erzeugt schlechte Ergebnisse, wenn das Spektrum mit einer Spektrenbibliothek verglichen oder das Spek-
trum quantifiziert bzw. subtrahiert wird.

* |hr Spektrum umfasst die Region unterhalb des Cutoffs eines MCT-Detektors (bei einer Wellenzahl von etwa 700) oder
des Cutoffs eines ATR-Kristalls. Diese Regionen enthalten nur Rauschen, da es keine spektralen Informationen gibt.
Wenn Sie diese Regionen nicht ausschliel®en, werden sie die Bibliothekssuche und die Bearbeitung der Spektren
beeintrachtigen.

Zuriicksetzen einer Region auf den Leerwert

Sie kdnnen Regionen in einem oder mehreren Spektren auf den Leerwert zuriicksetzen.

1. Wabhlen Sie die Spektren mit den Regionen aus, die Sie auf den Leerwert zurticksetzen méchten. Klicken Sie bei
gedriickter STRG-Taste, um mehr als ein Spektrum auszuwahlen, oder driicken Sie STRG + W, um alle Spektren aus-
zuwahlen.

2. Gehen Sie zum Menu Process (Verarbeiten) und wahlen Sie Blank Regions (Leerwertregionen). Wenn Sie mehrere
Regionen ausgewahlt haben, werden diese in der Uberlagerungsansicht angezeigt.
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3. Verwenden Sie den Regionsselektor, um die Region zu wahlen, die Sie I6schen mdchten. Klicken Sie auf Add Region
(Region hinzufiigen), um mehrere Regionen zu Iéschen, und klicken Sie auf Apply (Anwenden), um die Regionen auf
den Leerwert zurlickzusetzen.

Um die Anderung riickgéngig zu machen, sehen Sie sich den Verlauf des Spektrums an und kehren Sie zu einem friiheren
Zustand zurlck.

Ersetzen einer Region durch eine gerade Linie

Mit dem Befehl ,Straight Line” (Gerade Linie) kdnnen Sie eine Spektralregion durch Datenpunkte ersetzen, die eine gerade
Linie bilden. Wie bei ,Blank Region® (Leerwertregion) ist dies nitzlich, um unerwiinschte Merkmale Ihres Spektrums zu
entfernen.

Unterschied zwischen ,Blank Region“ (Leerwertregion) und , Straight Line“ (Gerade Linie)

Mit dem Befehl ,Straight Line” (Gerade Linie) wird eine gerade Linie zwischen den Punkten gezeichnet, die an die Rander
der ausgewahlten Region angrenzen, wahrend ,Blank Region” (Leerwertregion) einfach die Punkte in der ausgewahlten
Region I6scht. Eine Anderung an einem Spektrum, bei der eine Region durch eine gerade Linie ersetzt wird, ist fiir
jemanden, der das Spektrum analysiert, moglicherweise nicht offensichtlich. Wenn die Region auf den Leerwert
zurlickgesetzt wird, ist es hingegen offensichtlich, dass die Originaldaten aus der Region entfernt wurden.

Hinweis: Wenn Sie eine Region mit Peaks durch eine gerade Linie ersetzen und dann das Spektrum mit einer Bibliothek
abgleichen, verwendet der Vergleich die Region mit gerader Linie. Dies unterscheidet sich vom Durchsuchen einer
Bibliothek, um ein Spektrum zu identifizieren, in dem die Region auf den Leerwert zurlickgesetzt wurde. In diesem Fall wird
die Region einfach ignoriert.

Der Befehl ,Straight Line* (Gerade Linie) ist nur in der Desktop-Ansicht verfligbar.
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¢ So ersetzen Sie eine Spektralregion durch eine gerade Linie

1. Gehen Sie in der Spektrenansicht zu Process > Straight Line (Verarbeiten > Gerade Linie).

2. Verwenden Sie den Selektor, um eine Region auszuwahlen, die durch die gerade Linie ersetzt werden soll. Wahlen Sie
Add Region (Region hinzufligen), um die gerade Linie auf mehrere Regionen anzuwenden.

3. Wahlen Sie Apply (Anwenden).
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Eine gerade Linie ersetzt die Region oder Regionen.

Um den Befehl ,Straight Line“ (Gerade Linie) riickgangig zu machen, sehen Sie sich den Verlauf des Spektrums an und
setzen Sie es auf einen friiheren Zustand zurtick.

Anwenden der Kramers-Kronig-Korrektur

Die Kramers-Kronig-Korrektur ist niitzlich, um ein gerichtetes Reflexionsspektrum in ein typischeres
Transmissionsspektrum umzuwandeln. Das korrigierte Spektrum verwendet Extinktionseinheiten und ist auf einen
Maximalwert von 1 Extinktionseinheit normalisiert.

Gerichtete Reflexionsspektren sind bei der Analyse oft problematisch, da ihre Peakpositionen, Intensitatsverhaltnisse und
Spektralmuster verhindern, dass Sie sie in quantitativen Analysen und Spektrensuchen verwenden kdnnen.

Diese Korrektur liefert Innen die besten Ergebnisse, wenn die Start- und Endfrequenzen lhres Spektrums flache Regionen
sind. Sie sollten auch Wasserdampf und Kohlendioxid entfernen, indem Sie das Spektrometer splilen oder die
Atmospharenkorrektur anwenden. Bei Bedarf kdnnen Sie auch das Werkzeug ,Straight Line (Gerade Linie)* verwenden,
um diese Elemente zu entfernen.

¢ So wenden Sie die Kramers-Kronig-Korrektur an

¢ Desktop

Gehen Sie in der Spektrenansicht zum Men( Process (Verarbeiten) und wahlen Sie Apply Kramers-Kronig
Correction (Kramers-Kronig-Korrektur anwenden).

¢ Touchscreen

Offnen Sie in der Spektrenansicht das Hauptmenii und wahlen Sie ,Spectral Corrections > Apply Kramers-Kronig
Correction” (Spektrale Korrekturen > Kramers-Kronig-Korrektur anwenden).

Berechnen des Mittelwerts und der Standardabweichung von Spektren

Um den Mittelwert oder die Standardabweichung von Spektren zu ermitteln, verwenden Sie das Werkzeug , Statistical
Spectra“ (Statistische Spektren) im Men( ,,Process” (Verarbeiten).

Fir jeden X-Wert lhres Spektrums kénnen Sie den Mittelwert oder die Standardabweichung des Y-Wertes bestimmen.
Dadurch wird ein neues Spektrum erstellt.

¢ Average (Mittelwert): Dient zur Bestimmung des arithmetischen Mittelwerts des Y-Wertes fur jeden Datenpunkt. Wenn
Sie mehrere Messungen an einem Probenmaterial vorgenommen haben, kénnen Sie das Mittelwertspektrum
berechnen, um die Auswirkungen von Schwankungen bei der Messung zu verringern. Das Mittelwertspektrum ist auch
als Referenzspektrum nutzlich, da es fiur eine Verbindung reprasentativer sein kann als jede einzelne Messung.

e Standard Deviation (Standardabweichung): Dient zur Bestimmung der Standardabweichung der Y-Werte fiir jeden
Datenpunkt. Durch den Vergleich der Varianz der Peaks kénnen Sie erkennen, ob wahrend eines
Produktionsprozesses Verunreinigungen eingebracht wurden.

Sie kénnen die Standardabweichung auch verwenden, um die Spektren einer Standardprobe zu vergleichen, die Sie zu
verschiedenen Zeitpunkten gemessen haben. Dies ist eine nutzliche Methode, um die Wiederholprézision der Messung zu
Uberprifen.
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Sie kdnnen statistische Spektren nur in der Desktop-Ansicht der Software berechnen. Verwenden Sie die Kachel
»Processing” (Verarbeitung), um statistische Spektren in Arbeitsablaufen zu berechnen.
¢ So berechnen Sie statistische Spektren

1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht 2 oder mehr Spektren aus, die in der Berechnung verwendet werden sollen.
2. Gehen Sie zum Menl ,Process* (Verarbeiten) und wahlen Sie Statistical Spectra (Statistische Spektren).

3. Wahlen Sie die Berechnung, die Sie durchflihren méchten, und das Datenformat, das Sie fiir die Berechnung ver-
wenden mochten, und wahlen Sie dann Calculate (Berechnen). Das resultierende Spektrum wird zum Bereich
,Results* (Ergebnisse) hinzugefligt. Welche Spektren zur Erstellung des neuen Spektrums verwendet wurden, wird
unter ,Measurement Information® (Informationen zur Messung) angezeigt.

Reduzieren des Rauschens durch Glatten der Spektren

Verwenden Sie ,Smooth” (Glatt) im Men( ,Process” (Verarbeiten), um Zufallsrauschen zu entfernen und die Form Ihres
Spektrums zu verbessern. Die Option ,Smooth” (Glatt) beruht auf dem Savitsky-Golay-Algorithmus.

Es sind zwei verschiedene Arten von Glattung verfigbar:

¢ Automatic smooth (Automatische Glattung): Eine automatische Glattung ergibt oft ein zufriedenstellendes Ergebnis
und ist schneller als eine manuelle Glattung.

¢ Savitzky-Golay smooth (Savitzky-Golay-Glattung): Legen Sie die Anzahl der Punkte, die vom Algorithmus verwendet
werden sollen, manuell fest. Die Verwendung von mehr Punkten fiihrt zu einem hoheren Glattungsgrad.

Diese Bilder zeigen das Ergebnis der Anwendung der aggressivsten Savitzky-Golay-Glattung auf ein verrauschtes
Spektrum. Dies ist ein stark vergroRerter Ausschnitt des Spektrums, um den Unterschied deutlicher darzustellen.

Das Spektrum vor der Glattung

Das Spektrum nach der Glattung
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Gehen Sie beim Glatten von Spektren mit echten Probenpeaks, die schmal sind, vorsichtig vor, da diese Merkmale
ebenfalls geglattet werden. Glatten verringert die effektive Spektrenauflésung und kann kleine Spektrenmerkmale
entfernen.

Im Allgemeinen ist es besser, die Probe mit mehreren Scans und einer besseren Auflésung zu messen, anstatt Glattung zu
verwenden.

Die Glattung wird auf das ausgewahlte Spektrum angewendet; es wird kein neues, resultierendes Spektrum erstellt.

Desktop-Oberflache

< So wenden Sie die automatische Gléttung an
1. Offnen Sie Ihr Spektrum in der Spektrenansicht.

2. Gehen Sie bei ausgewahltem Spektrum zu Process > Smooth Spectrum > Automatic (Verarbeiten > Spektrum
glatten > Automatisch).

Glattung wird automatisch angewendet. Zeigen Sie den Messeverlauf an, um die Glattung riickgéngig zu machen.
So wenden Sie Savitsky-Golay-Glattung an
1. Offnen Sie Ihr Spektrum in der Spektrenansicht.

2. Gehen Sie bei ausgewahltem Spektrum zu Process > Smooth Spectrum > Savitzky-Golay Verarbeiten > Spektrum
glétten > Savitzky-Golay).

3. Legen Sie die Anzahl der Glattungspunkte fest, die im Savitzky-Golay-Algorithmus verwendet werden soll.

¢ Die Anzahl der Glattungspunkte wird verwendet, um die GréRe des im Algorithmus verwendeten gleitenden Fensters
festzulegen. Die Verwendung von mehr Punkten flhrt zu einer starkeren Glattung.

4. Klicken Sie auf Save (Speichern).
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Touchscreen-Oberflache

¢ So wenden Sie die automatische Glattung an
1. Offnen Sie Ihr Spektrum in der Spektrenansicht.
2. Gehen Sie bei ausgewahltem Spektrum zu Spectral Smoothing > Automatic (Spektrale Glattung > Automatisch).

Glattung wird automatisch angewendet. Zeigen Sie den Messeverlauf an, um die Glattung riickgangig zu machen.

< So wenden Sie Savitsky-Golay-Glattung an
1. Offnen Sie die Messung.

2. Offnen Sie das Hauptmenii und wahlen Sie Spectral Smoothing > Savitzy-Golay (Spektrale Glattung >
Savitzy-Golay).

3. Legen Sie die Anzahl der Glattungspunkte fest, die im Savitzky-Golay-Algorithmus verwendet werden soll.

¢ Die Anzahl der Glattungspunkte wird verwendet, um die Grof3e des im Algorithmus verwendeten gleitenden Fensters
festzulegen. Die Verwendung von mehr Punkten flihrt zu einer stérkeren Glattung.

4. Wahlen Sie Save (Speichern).

Normalize spectra scale (Spektrumskala normalisieren)

Verwenden Sie ,Normalization“ (Normalisieren), um die y-Achsenskala der ausgewahlten Spektren in eine ,normale“ Skala
zu andern, bei der die y-Werte der Datenpunkte von 0 Extinktionseinheiten fur den niedrigsten Punkt bis 1
Extinktionseinheit fir den hochsten Peak (fiir ein extinktionséhnliches Spektrum) oder von 10 % bis 100 % Transmission
(fur ein transmissionsahnliches Spektrum) reichen. Diese normalen Skalen sind typisch fiir Spektren in kommerziellen
Spektralbibliotheken.

Nach einer Normalisierung der Skalierung eines Spektrums kann das Spektrum nicht mehr fir die quantitative Analyse
verwendet werden, es sei denn, Sie kennen den Skalierungsfaktor und passen die quantitativen Ergebnisse entsprechend
an.

Desktop-Oberflache

Gehen Sie zu Process > Normalize (Verarbeiten > Normalisieren), um die Skala der Desktop-Oberflache zu
normalisieren.

Touchscreen-Oberflache

Zur Normalisierung der Skala in der Touchscreen-Oberflache 6ffnen Sie in der Spektrenansicht das Hauptmeni und
wahlen Spectral Corrections > Normalize Scale (Spektrale Korrekturen > Skala normalisieren).

Anzeigen von Interferogrammen

Verwenden Sie die Option ,Retrieve Interferograms® (Interferogramme laden), um die Originaldaten fiir ein Spektrum
anzuzeigen, einschlieRlich der fur den Hintergrund und fiir die Probe verwendeten Interferogramme. Wenn Sie ein Problem
mit den umgewandelten Daten feststellen, kdnnen Sie es méglicherweise diagnostizieren, indem Sie das Interferogramm
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untersuchen. Eine Sinuswelle in der Basislinie eines Spektrums weist in der Regel auf ein ,doppeltes Durchlaufen® des
Infrarotstrahls durch die Probe hin. Im entsprechenden Interferogramm ist auf der Seite der Daten oft eine ,Spitze* zu
sehen.

< So laden Sie Interferogramme

Nur in der Desktop-Ansicht

1. Wabhlen Sie in der Spektrenansicht ein Spektrum aus.

2. Gehen Sie zum Men( Process (Verarbeiten) und wahlen Sie Retrieve Interferograms (Interferogramme laden). Die
beiden Interferogramme werden zur Spektrenansicht hinzugefugt.

4.2.3 Analysieren von Daten

Verwenden Sie die Analysewerkzeuge der OMNIC Paradigm-Software, um unbekannte Proben zu identifizieren und die
Komponenten lhrer Probe zu berpriifen.

Peaksuche

Mit der Option ,Find Peaks* (Peaks suchen) im Menu ,Identify” (Identifizieren) kdnnen sie Peakpositionen in einem
Spektrum identifizieren. Der Befehl sucht nach Peaks in der angezeigten Spektralregion oder in der ausgewahlten Region,
wenn Sie eine ausgewahlt haben.

Der Befehl sucht nach Peaks mit y-Werten tiber einem Grenzwert und beschriftet sie dann mit ihren x-Werten.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung 146



4. Schrittweise Anleitungen

¢ So suchen Sie nach Peaks
1. Wabhlen Sie zunachst in der Spektrenansicht ein Spektrum aus.

2. Gehen Sie zum Menu Identify (Identifizieren) und wahlen Sie Find Peaks (Peaks suchen). Sie kdnnen auch die
Tastenkombination STRG+K verwenden. Die Ansicht ,Find Peaks" (Peaks suchen) wird gedffnet.

3. Passen Sie die Region, den Grenzwert und die Empfindlichkeit nach Bedarf an. In der Anzeige werden die Peaks
dargestellt, die mit den aktuellen Einstellungen gefunden wurden. Sie kénnen mehrere Regionen hinzufligen oder den
gesamten Bereich einschlie3en.

4. Kilicken Sie auf Save (Speichern). Die Peaks werden in dem Spektrum beschriftet, und Sie kénnen jetzt einen Bericht
.Peak Results* (Peak-Ergebnisse) erstellen, der alle gefundenen Peakpositionen enthalt.

Tabelle 4-1: Einstellungen fiir die Peaksuche

Einstellung Beschreibung
Region Gibt die Region an, in der das Werkzeug nach Peaks sucht.

Das Werkzeug ,Find Peaks” (Peaks suchen) identifiziert Peaks, die liber diesem Grenzwert fiir die y-
Achse liegen.

Threshold

Wenn das y-Achsenformat des Spektrums nach unten weisende Peaks produziert, werden die Peaks
(Grenzwert)

gefunden, die sich bis unter den Grenzwert erstrecken. Wenn der Grenzwert z. B. 0,5 betragt, werden
Peaks in der ausgewahlten Spektralregion gefunden und beschriftet, deren y-Wert grof3er oder gleich
0,5ist.
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Einstellung Beschreibung

Die Empfindlichkeit legt fest, mit welcher Sensitivitat das Werkzeug ,Find Peaks® (Peaks suchen)
Schultern in Peaks und kleine Peaks in der Basislinie findet. Im Gegensatz zum Grenzwert, der den y-
Wert festlegt, oberhalb dessen Peaks gefunden werden, beriicksichtigt die Empfindlichkeit die relative
Grofie von angrenzenden Spektrenmerkmalen.

Wenn Sie eine niedrige Einstellung fiir die Empfindlichkeit verwenden, wird eine Schulter als Teil des
grolReren Peaks behandelt und kleine Peaks werden als Teil des Rauschens in der Basislinie behandelt;
in diesem Fall wird keines der beiden Merkmale gefunden. Bei einer hbheren
Empfindlichkeitseinstellung werden die Schulter und der kleine Peak gefunden und als Peaks
gekennzeichnet.

Sensitivity
(Empfindlichkeit)

Wenn die Empfindlichkeit zu hoch eingestellt ist, werden Rauschen und andere unwichtige Merkmale
oberhalb des Grenzwerts zusammen mit den relevanten Merkmalen gefunden. Verwenden Sie eine
Kombination aus Grenzwert- und Empfindlichkeitseinstellungen, mit der Sie genau die
Spektrenmerkmale finden, die fiir Sie von Interesse sind.

Identifizieren von Proben und Gemischen

In der OMNIC Paradigm-Software kénnen Sie Proben und Gemische mithilfe von Korrelations- und
Mehrkomponentensuchen identifizieren. Bei diesen Analysen wird das Spektrum Ihrer Probe mit den in Bibliotheken
gespeicherten Spektren verglichen; die Software sucht dann nach den besten Ubereinstimmungen. Bei einer
Korrelationssuche stellt jedes Ergebnis eine einzelne Verbindung dar, wahrend bei einer Multikomponentensuche jedes
Ergebnis aus mehreren Verbindungen besteht, die zum gesamten zusammengesetzten Spektrum beitragen.

Identifizieren von Proben und Gemischen

Zur Identifizierung von Proben und Gemischen messen Sie Ihre Proben wie gewohnt. Rufen Sie in der Spektrenansicht das
Men ,Identify” (Identifizieren) auf und wahlen Sie entweder ,Correlation search® (Korrelationssuche), um eine einzelne
Ubereinstimmung zu finden, oder ,Multi-Component Search” (Multikomponentensuche), um zusammengesetzte
Ubereinstimmungen und die zugehérigen Verbindungen zu identifizieren.

Sucheinstellungen

Konfigurieren Sie die Einstellungen fir die Korrelationssuche und die Mehrkomponentensuche mit den ,Search Setup®
(Sucheinstellungen). Diese Einstellungen werden automatisch verwendet, wenn Sie im Menu ,Identify” (Identifizieren) der
Desktop-Oberflache oder im Hauptment der Touchscreen-Oberflache ,Correlation Search® (Korrelationssuche) oder
»Multi-component Search“ (Mehrkomponentensuche) auswahlen.

Uber die Desktop-Oberflache kénnen Sie mit ,Search Setup® (Sucheinstellungen) auch den Speicherort weiterer
Bibliotheken auf Inrem System angeben. Nahere Informationen finden Sie unter ,Hinzufligen von Bibliothek-

Speicherorten”.

Einstellungen der Korrelationssuche

Eine Korrelationssuche vergleicht Ihre Messung mit Verbindungen in Ihren Bibliotheken und liefert die genauesten
Ubereinstimmungen. Die Ergebnisse umfassen den Ubereinstimmungswert fiir jede Verbindung mit einem Wert zwischen 0
und 100, wobei 100 fiir eine perfekte Ubereinstimmung steht.
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Abbildung 4-1: Einstellungen der Korrelationssuche
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Beschreibung

Wabhlen Sie diese Option, damit die Suchergebnisse mit denen von alteren OMNIC-
Anwendungen Ubereinstimmen.

Der in der OMNIC Paradigm-Software verwendete verbesserte Algorithmus skaliert groRe
Peaks, um die Auswirkungen von vollstdndig absorbierenden Spektren zu reduzieren.

Wabhlen Sie diese Option nur, wenn Sie neue Messungen mit dlteren Daten vergleichen, die
mit einer alteren Version der OMNIC-Software erfasst wurden.

Begrenzt die Anzahl der Suchergebnisse. Bei einem Hochstwert von 5 beispielsweise
werden nur die 5 besten Treffer angezeigt.

Sie kdnnen einen Wert zwischen 1 und 20 eingeben.

Legt einen Schwellenwert fest, ab dem die Suche Treffer zuriickgibt. Bei einem Wert von
60 liefert die Korrelationssuche beispielsweise nur Treffer mit einem
Ubereinstimmungswert iiber 60.

Wahlen Sie diese Option, um alle Ihre Bibliotheken zu durchsuchen. Deaktivieren Sie diese
Option, um nur bestimmte Bibliotheken flir die Suche zu verwenden.
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Einstellung Beschreibung

Wabhlen Sie diese Option, um den vollen Spektralbereich fur die Analyse zu verwenden.
Deaktivieren Sie diese Option, um einen oder mehrere eingeschrankte Bereiche fir die

Use full spectral range (Gesamten Spek- Suche zu verwenden.

tralbereich verwenden) Sie kdnnen mehrere Regionen verwenden, um eine andere Region aus der Suche

auszuschlief3en. Beispielsweise kdnnen Sie eine Region auf beiden Seiten eines
vollsténdig absorbierenden Peaks einschlie®en, um ihn von der Suche auszuschlieRRen.

Ergebnisse der Korrelationssuche

Die Ergebnisse der Korrelationssuche werden im Bereich ,Results* (Ergebnisse) nach dem Ubereinstimmungswert
geordnet angezeigt.

A Im Bereich ,Results” (Ergebnisse) werden |hr Originalspektrum und die Ergebnisse der Kor-
relationssuche angezeigt. Die Ergebnisse werden unterhalb des durchsuchten Spektrums ver-
schachtelt.

B Der Ubereinstimmungswert stellt dar, wie dhnlich die Ubereinstimmung dem Originalspektrum war,

wobei ein Ubereinstimmungswert von 100 eine vollstindige Ubereinstimmung angibt.
C Zeigen Sie mit dem Mauszeiger auf den grauen Pfeil, um weitere Details zu der Ubereinstimmung

anzuzeigen, einschlieBlich der Bibliothek, in der die Ubereinstimmung gefunden wurde, und der
Position in der Bibliothek.
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Einstellungen fiir die Mehrkomponentensuche
Verwenden Sie die Mehrkomponentensuche, um die Komponente zu identifizieren, aus denen lhre Probe besteht.

Abbildung 4-2: Einstellungen fiir die Mehrkomponentensuche

22 OMNIC Paradigm

k‘ Simulation (Nicolet Summit)

Correlation Search | Multi-Component Search | Library Locations

Maximum number search results 2 W ~/  Search all libraries

MNumber of compenents HR Nicolet Sampler Library

Spectral Regions

o/ Use full spectral range 6 |Test Sample for Paradigm

Region Start End
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Einstellung Beschreibung

Maximum number of search
results (Maximale Anzahl der  Begrenzt die Anzahl der Suchergebnisse bei Composite- bzw. Mischstoffen.

Suchergebnisse)

Number of components

Legt die Anzahl der Komponenten fest, die fiir jedes Composite zurlickgegeben werden soll.
(Anzahl der Komponenten) gid z P © T posite zurfickgeg W

Search all libraries (Alle Wabhlen Sie diese Option, um alle Ihre Bibliotheken zu durchsuchen. Deaktivieren Sie diese Option, um
Bibliotheken durchsuchen) nur bestimmte Bibliotheken fiir die Suche zu verwenden.

Wabhlen Sie diese Option, um den vollen Spektralbereich fur die Analyse zu verwenden. Deaktivieren

Use full spectral range Sie diese Option, um einen oder mehrere eingeschrankte Bereiche fiir die Suche zu verwenden.

(Gesamten Spektralbereich Sie kdnnen mehrere Regionen verwenden, um eine andere Region aus der Suche auszuschlieRen.
verwenden) Beispielsweise kénnen Sie eine Region auf beiden Seiten eines vollstandig absorbierenden Peaks
einschliefen, um ihn von der Suche auszuschlief3en.
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Ergebnisse der Mehrkomponentensuche

Die Ergebnisse der Korrelationssuche werden im Bereich ,Results* (Ergebnisse) nach dem Ubereinstimmungswert
geordnet angezeigt.

A Das Probenspektrum und das zusammengesetzte Spektrum
B Spektren der Verbindungen im Komposit
C Das zusammengesetzte Spektrum ist eine Kombination der Komponentenspektren. Der Uber-

einstimmungswert des Komposits gibt den Gesamtiibereinstimmungswert an und zeigt, wie gut
das zusammengesetzte Spektrum mit der Probe (ibereinstimmt, wobei 100 fiir eine perfekte Uber-
einstimmung steht.
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D Komponentenspektren sind unter dem Komposit verschachtelt, deren Teil sie sind.

Der kumulative Wert gibt an, wie viel jede Komponente zum Gesamtiibereinstimmungswert des
Komposits beitragt. Der kumulative Wert flir die erste Komponente zeigt deren Beitrag zur
Gesamtubereinstimmung an, und der Beitrag jeder weiteren Komponente erhéht den
Gesamtubereinstimmungswert. Nehmen wir zum Beispiel ein Komposit mit einem
Ubereinstimmungswert von 80, das eine Verbindung mit einem Kumulativwert von 70 und eine
Verbindung mit einem Kumulativwert von 80 enthalt. In diesem Fall tragt die erste Verbindung 70
und die zweite Verbindung weitere 10 zum Ubereinstimmungswert bei.

Der prozentuale Kompositwert gibt den Anteil der Referenzverbindung im Komposit an. Zum
Beispiel bedeutet ein Kompositwert von 55 %, dass die Komponente 55 % zum gesamten
zusammengesetzten Spektrum beitragt. Die Summe der prozentualen Kompositwerte betragt
immer 100 %. Beachten Sie, dass der prozentuale Kompositwert den Beitrag der Verbindung zum
Komposit anzeigt, nicht zur eigentlichen Probe. Mit anderen Worten: Ein Kompositwert von 55 %
fur eine gefundene Komponente bedeutet nicht zwangslaufig, dass die Mischung der Probe 55 %
dieser Komponente enthalt.

E Bewegen Sie den Mauszeiger tiber den grauen Pfeil, um Details zu den einzelnen Verbindungen
anzuzeigen.

Uberpriifen Ihrer Probe mit QCheck

Bei einer QCheck-Analyse wird die Probe mit einem bekannten Referenzspektrum verglichen, und die Software liefert
einen Ubereinstimmungswert und das Ergebnis Bestanden oder Nicht bestanden. Mit QCheck kénnen Sie schnell
Uberprifen, ob lhre Probe mit Ihrem internen Standard tbereinstimmt.

Ausfiihrlichere Informationen zur Verwendung von QCheck finden Sie unter ,Uberpriifen der Probenzusammensetzung mit
QCheck”.

Uberpriifen von Proben mit QCheck

Zur Durchflihrung einer QCheck-Analyse messen Sie lhre Probe wie gewohnt. Rufen Sie dann in der Spektrenansicht das
Men ,Identify” (Identifizieren) auf und wahlen Sie ,QCheck®.

QCheck Setup (QCheck-Einstellungen)

Sie verwenden das Fenster ,QCheck Setup” (QCheck-Einstellungen), um Ihre QCheck-Analyse zu konfigurieren. lhre
gespeicherten QCheck-Einstellungen werden automatisch verwendet, wenn Sie QCheck vor dem Messen einer Probe als
Analysentyp auswéhlen, oder wenn Sie QCheck im Meni ,Identify” (Identifizieren) auswahlen.

Weitere Informationen zur Verwendung von QCheck finden Sie in ,Uberpriifen der Probenzusammensetzung mit QCheck”.

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



4. Schrittweise Anleitungen

Abbildung 4-1: Das Fenster ,QCheck Setup® (QCheck-Einstellungen)
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Wabhlen Sie ,High Sensitivity“ (Hohe Empfindlichkeit) fiir genauere Ergebnisse bei einer Probe, die der
Referenz sehr ahnlich ist. Wenn Sie Proben mit nattirlichen Schwankungen messen, sollten Sie die hohe
Empfindlichkeit deaktivieren.

Wabhlen Sie einen Grenzwert fiir Bestanden oder Nicht bestanden. Geben Sie eine ganze Zahl zwischen
0und 100 ein.

Ein Korrelationswert von 100 kennzeichnet eine perfekte Ubereinstimmung.

Wenn Sie die Auswahl dieser Option aufheben, werden alle Ergebnisse als ,Pass” (Bestanden)
angezeigt.

Legt die Anzahl der im Bereich ,Results” (Ergebnisse) angezeigten Ergebnisse fest. Wenn Sie den Wert
beispielsweise auf 2 setzen, werden nur die beiden besten Treffer im Bereich ,Results” (Ergebnisse)
angezeigt.

Wabhlen Sie diese Option, um eine Referenz wéhrend der Messung auszuwahlen. Heben Sie die
Auswahl auf, um ein Referenzspektrum bzw. mehrere Referenzspektren im Voraus festzulegen. Wenn
Sie beabsichtigen, mehrere Proben mit den gleichen Referenzen zu vergleichen, sollten Sie diese im
Voraus festlegen, damit Sie nicht jedes Mal dieselbe Referenz auswahlen miissen, wenn Sie eine Probe
messen.

Um eine Verbindung aus einer Bibliothek als Referenz zu verwenden, extrahieren Sie zunachst diese
Verbindung, damit sie in lhrer Datenbank verfugbar ist.
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Blank diamond ATR region
(Leerwert Diamant-ATR-
Bereich) (2200-1955)

Wabhlen Sie diese Option, um Daten im Bereich von 2200 bis 1955 Wellenzahlen auszuschlief3en, in dem
Diamant-ATR-Kristalle Strahlung absorbieren.

Blank CO2 region (Leerer Wabhlen Sie diese Option, um Daten im Bereich von 2390 bis 2240 Wellenzahlen auszuschlief3en, in dem
CO2-Bereich) (2390-2240)  Kohlendioxid Strahlung absorbiert.

Use full spectral range Wahlen Sie diese Option, um den gesamten Bereich fiir die Analyse zu verwenden.
(Gesamten Spektralbereich
verwenden) Heben Sie die Auswahl auf, um nur einen begrenzten Bereich fiir die Analyse zu verwenden.

Identifizierung von Verunreinigungen

Wenn Sie eine bekannte Substanz haben und nach anderen unerwarteten Materialien suchen méchten, verwenden Sie
»Contaminant Analysis“ (Schadstoffanalyse). Die Schadstoffanalyse vergleicht ein Referenzspekirum lhres bekannten
Materials mit dem tatsachlichen Spektrum und identifiziert mogliche Verunreinigungen. Im Gegensatz zu QCheck, das lhr
Spektrum mit einem einzigen Referenzspektrum vergleicht und einen Ubereinstimmungswert sowie das Ergebnis
Bestanden/Nicht bestanden ausgibt, identifiziert die Schadstoffanalyse mégliche Verunreinigungen in lhrer Probe.

Die Ergebnisse der Schadstoffanalyse zeigen Ihnen, welche Verunreinigungen méglicherweise vorhanden sind und in
welcher Menge sie ungefahr vorliegen.

Einrichten und Verwenden der Schadstoffanalyse

Die Option ,Contaminant Analysis” (Schadstoffanalyse) ist sowohl auf der Desktop- als auch auf der Touchscreen-
Oberflache verfligbar.

Schadstoffanalyse auf der Desktop-Oberflache

¢ So arbeiten Sie mit der Schadstoffanalyse

1. Weisen Sie unter ,Search Setup” (Sucheinstellungen) ein Referenzspektrum zu.
a. Gehen Sie zu Identify > Search Setup (Identifizieren > Sucheinstellungen).
b. Wabhlen Sie die Registerkarte Contaminant Analysis Search (Suche zur Schadstoffanalyse) aus.
c. Wabhlen Sie ein Referenzspektrum. Dies ist das Spektrum Ihres bekannten Materials.
d. Uberpriifen Sie lhre anderen Einstellungen.

2. Kiicken Sie auf Save (Speichern).

3. Wahlen Sie in der Spektrenansicht das Spektrum aus, das analysiert werden soll.

4. Gehen Sie zu Identify > Search > Contaminant Analysis (Identifizieren > Sucheinstellungen > Schadstoffanalyse).

Die Ergebnisse der Analyse werden nach kurzer Zeit in der Spektrenansicht angezeigt.
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Schadstoffanalyse auf der Touchscreen-Oberflache

< So arbeiten Sie mit der Schadstoffanalyse

1. Weisen Sie unter ,Search Setup” (Sucheinstellungen) ein Referenzspektrum zu.

a. Offnen Sie das Hauptmenii und wéhlen Sie Search Setup (Sucheinstellungen).

b. Wahlen Sie die Registerkarte Contaminant Analysis Search (Suche zur Schadstoffanalyse) aus.

c. Wabhlen Sie ein Referenzspektrum. Dies ist das Spektrum Ihres bekannten Materials.

d. Uberpriifen Sie lhre anderen Einstellungen.

2. Wahlen Sie Save (Speichern).

3. Wahlen Sie in der Spektrenansicht das Spektrum aus.

4. Offnen Sie das Hauptmenii und wéhlen Sie Search > Contaminant Analysis (Suche > Schadstoffanalyse).

Die Ergebnisse der Analyse werden nach kurzer Zeit in der Spektrenansicht angezeigt.

Einstellungen der Schadstoffanalyse

Einstellung

Max number of results
(Max. Anzahl der
Ergebnisse)

Number of
contaminants (Anzahl
der Schadstoffe)

Search all libraries (Alle
Bibliotheken
durchsuchen)

Select reference source
(Referenzquelle
auswahlen)

Select reference
(Referenz auswéhlen)

Use full spectral range
(Gesamten
Spektralbereich
verwenden)

Beschreibung

Dient zur Festlegung, wie viele zusammengesetzte Ergebnisse zuriickgegeben werden sollen. Wenn
Sie z. B. 2 Ergebnisse festlegen, gibt die Schadstoffanalyse 2 mégliche Komposite an, die nach einem
Ubereinstimmungswert angeordnet sind.

Dient zur Festlegung der Anzahl der Verbindungen fiir jedes Komposit. Bei 3 Verunreinigungen zum
Beispiel umfasst jedes zusammengesetzte Spektrum in lhren Ergebnissen 3 mdgliche
Verunreinigungen.

Ermaoglicht die Auswahl, welche Bibliotheken in der Suche verwendet werden sollen. Die Verwendung
von weniger Bibliotheken beschleunigt die Analyse.

Zeigt an, ob sich Ihr Referenzspektrum in einer Bibliothek befindet oder ob es sich um eine
eigenstandige Messung in Ihrer Datenbank handelt.

lhre bekannte Verbindung. In den Ergebnissen der Schadstoffanalyse umfasst jedes Komposit lhre
bekannte Verbindung und vermutete Verunreinigungen.

Ermaoglicht es, den Bereich zu begrenzen oder das vollstédndige Spektrum in der Analyse zu
verwenden.
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Interpretieren der Ergebnisse

Wie andere Suchanalysen werden die Ergebnisse der Schadstoffanalyse in der Spektrenansicht angezeigt. Im Bereich
,Results* (Ergebnisse) werden jedes Komposit und mogliche Verunreinigungen aufgefiihrt.

Funktion Beschreibung

A Das Probenspektrum und das zusammengesetzte Spektrum

B Spektren der Verbindungen im Komposit, einschlieBlich der bekannten Verbindungen
C Ermdglicht es, Details zum Komposit anzuzeigen oder auszubilden

Der Ubereinstimmungswert des Komposits gibt an, wie gut das zusammengesetzte Spektrum mit der Probe
libereinstimmt, wobei 100 fiir eine perfekte Ubereinstimmung steht.

E Bewegen Sie den Mauszeiger tiber den grauen Pfeil, um Details zu den einzelnen Verbindungen anzuzeigen.

Fir jede Verbindung werden die folgenden Details angezeigt:

Compound name (Name

DerN der Verbind
der Verbindung) er Name der Verbindung
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Dieser Wert gibt an, wie viel jede Komponente zum Gesamtubereinstimmungswert des Komposits
beitragt. Der kumulative Wert fur die erste Komponente zeigt deren Beitrag zur
Gesamtulbereinstimmung an, und der Beitrag jeder weiteren Komponente erhéht den
Gesamtlbereinstimmungswert.

Cumulative (Kumulativ) Nehmen wir zum Beispiel ein Komposit mit einem Ubereinstimmungswert von 80, das eine
Verbindung mit einem Kumulativwert von 70 und eine Verbindung mit einem Kumulativwert von 80
enthalt.

In diesem Fall tragt die erste Verbindung 70 und die zweite Verbindung weitere 10 zum
Ubereinstimmungswert bei.

Der prozentuale Kompositwert gibt den Anteil der Referenzverbindung im Komposit an. Zum Beispiel
bedeutet ein Kompositwert von 55 %, dass die Komponente 55 % zum gesamten
zusammengesetzten Spektrum beitrdagt. Die Summe der prozentualen Kompositwerte betragt immer

0,
Composite % 100 %.

(Zusammensetzung %) Beachten Sie, dass der prozentuale Kompositwert den Beitrag der Verbindung zum Komposit

anzeigt, nicht zur eigentlichen Probe. Mit anderen Worten: Ein Kompositwert von 55 % fir eine
gefundene Komponente bedeutet nicht zwangslaufig, dass die Mischung der Probe 55 % dieser
Komponente enthalt.

Library Name (Name der

I_ i 4 ( Der Name der Bibliothek, in der die Verbindung gefunden wurde
Bibliothek)
In
dex number Der Ort der Verbindung in der Bibliothek
(Indexnummer)
Regions searched

Die bei der Bibliothekssuche verwendeten Spektralregionen
(Durchsuchte Regionen) P 9

4.2.4 Erstellen von Berichten

Sie erstellen Berichte aus Vorlagen, um lhre Daten schnell als Microsoft Word-, PowerPoint- oder Excel-Dateien zu
speichern oder freizugeben. Oder Sie exportieren Ihre Spektren, Arbeitsablaufe und Einstellungen, um sie mit lhren
Kollegen zu teilen.

Erstellen und Freigeben von Berichten und Exportieren von Daten

Erstellen Sie Berichte aus Vorlagen, um Ihre Daten schnell als Microsoft™ Word™-, PowerPoint™- oder Excel™-Dateien zu
speichern oder freizugeben, oder exportieren Sie lhre Spektren, Arbeitsabldufe oder Einstellungen.
¢ So erstellen Sie einen Bericht in der Desktop-Oberflédche

1. Wahlen Sie in der Ansicht ,Spectra“ (Spektren) auf File > Create Report (Datei > Bericht erstellen).

2. Geben Sie einen Titel fir lhren Bericht ein und wahlen Sie ein Format und eine Vorlagenoption. Die Vorschau wird ent-
sprechend den von lhnen gewahlten Optionen aktualisiert.

Wenn Sie als Format ,Save* (Speichern) wahlen, werden Ihre Berichtsdaten in der Datenbank gespeichert.
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3. Zum Konfigurieren der Vorlage klicken Sie auf Options (Optionen) und wéahlen dann die einzuschlieenden Elemente
aus. Klicken Sie auf OK, um lhre Auswahl zu speichern.

4. Klicken Sie auf Create (Erstellen).

¢ So erstellen Sie einen Bericht in der Touchscreen-Oberflache
1. Offnen Sie in der Spektrenansicht das Menii und wéhlen Sie Create Report (Bericht erstellen).

2. Geben Sie einen Titel fur lhren Bericht ein, wahlen Sie das Verzeichnis, in dem der Bericht gespeichert werden soll,
und wéhlen Sie ein Format und abschliefiend eine Vorlage aus. Die Vorschau wird entsprechend den von lhnen
gewahlten Optionen fiir Format und Vorlage aktualisiert.

Wenn Sie als Format ,Save” (Speichern) wahlen, werden Ihre Berichtsdaten in Ihrer Datenbank gespeichert.

3. Zum Konfigurieren der Vorlage berthren Sie Options (Optionen) und wahlen dann die einzuschlieRenden Elemente
aus. Berlihren Sie OK, um lhre Auswahl zu speichern.
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4. Berihren Sie Create (Erstellen).

Exportieren von Einstellungen, Spektren oder Arbeitsablaufen

Sie verwenden die OMNIC Paradigm-Software fiir den Desktop, um Einstellungen und Arbeitsablaufe zu exportieren.
Spektren kdnnen Sie entweder im Desktop- oder im Touchscreen-Modus exportieren.

P
&

So exportieren Sie Einstellungen

1. Wabhlen Sie die zu exportierenden Einstellungen in der Liste ,Settings” (Einstellungen) aus.
2. Wahlen Sie Acquire Data > Export Settings (Daten erfassen > Einstellungen exportieren).
3. Geben Sie einen Namen fiir die Einstellungsdatei ein und klicken Sie auf Save (Speichern).

Die Einstellungen werden mit der Dateinamenserweiterung ,,.expx“ gespeichert. In diesen Einstellungsdateien werden
Ihre Messeinstellungen gespeichert, jedoch nicht die Einstellungen fiir ,Search” (Suchen), ,QCheck” (QCheck) oder
»Quantification” (Quantifizierung). Einstellungsdateien mit der Dateierweiterung ,.expx“ sind nicht mit friiheren
Versionen der OMNIC-Software kompatibel.

s

So exportieren Sie Arbeitsablaufe
¢ In der Desktop-Oberflache

a. Kilicken Sie im Fenster ,Workflows" (Arbeitsablaufe) mit der rechten Maustaste auf den Arbeitsablauf, den Sie
exportieren mochten, und wahlen Sie im Men die Option Export (Exportieren) aus.
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b. Geben Sie einen Namen fiir die Arbeitsablauf-Datei ein und klicken Sie auf Save (Speichern).
c. Arbeitsablauf-Dateien werden mit der Dateinamenserweiterung ,,.rwfl“ gespeichert.
¢ In der Touchscreen-Oberflache

a. Kilicken Sie in der Registerkarte ,Workflows* (Arbeitsablaufe) auf den Arbeitsablauf, den Sie exportieren mochten,
und wahlen Sie das Menu ,More Options* (Weitere Optionen) aus.

b. Wahlen Sie Export (Exportieren).
c. Geben Sie einen Namen fur die Arbeitsablauf-Datei ein und berlihren Sie Save (Speichern).

d. Arbeitsablauf-Dateien werden mit der Dateinamenserweiterung ,,.rwfl“ gespeichert.

¢ So exportieren Sie Messungen
¢ In der Desktop-Oberflache

a. Kilicken Sie im Fenster ,Measurements” (Messungen) mit der rechten Maustaste auf das Spektrum, das Sie expor-
tieren méchten, und wahlen Sie Export (Exportieren).

b. Geben Sie einen Namen fiir die Spektrum-Datei ein und klicken Sie auf Save (Speichern). Spektren werden mit
der Dateinamenserweiterung ,.spa“ gespeichert.

¢ |nder Touchscreen-Oberflache

a. Rufen Sie vom Startbildschirm aus die Registerkarte Measurements (Messungen) auf.

b. Offnen Sie das Menii ,More Options* (Weitere Optionen) [ * ]und wahlen Sie Export (Exportieren).

c. Berlhren Sie Save (Speichern). Spektren werden mit der Dateinamenserweiterung ,.spa“ gespeichert.

Erstellen eines ,Historical Spectrum“-Berichts (Verlaufsspektrum)

Ein ,Historical Spectrum“-Bericht (Verlaufsspektrum) enthalt detaillierte Informationen dartber, wie sich eine Messung im
Laufe der Zeit verandert hat, wahrend Sie die Verarbeitung und Analyse durchgeflihrt haben. Der Bericht zeigt das
Spektrum zu jedem Zeitpunkt des Messverlaufs.

Das Erstellen eines Berichts liber den Messverlauf &hnelt dem Erstellen anderer Berichte, erfordert jedoch, dass Sie
zunéchst die Ansicht ,Historical Data“ (Verlaufsdaten) 6ffnen. Die Vorlage ,Historical Spectrum® (Verlaufsspektrum) ist
nicht verfigbar, wenn Sie die Option ,Create Report (Bericht erstellen) Gber die normale Spektrenansicht 6ffnen.

P
&

So erstellen Sie einen ,Historical Spectrum®“-Bericht (Verlaufsspektrum)
1. Offnen Sie in der Desktop-Oberflache eine Messung in der Spektrenansicht.
2. Navigieren Sie zur Registerkarte ,Measurement History“ (Messverlauf).

3. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf ein beliebiges Element im Verlauf und wéhlen Sie Measurement History
(Messverlauf) aus.
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4. Offnen Sie das Menii ,File* (Datei) und wahlen Sie die Option Create Report (Bericht erstellen).

5. Geben Sie im Dialogfeld ,Create Report” (Bericht erstellen) einen Titel fir den Bericht ein, wahlen Sie ein Format aus
und bearbeiten Sie alle Vorlagenoptionen. Fir Verlaufsspektren-Vorlagenberichte sind nur die Formate ,,Print*
(Drucken) und ,Save* (Speichern) verfligbar.

6. Klicken Sie auf Create (Erstellen).

Hinzufiigen von Beschriftungen und Kommentaren zu Spektren

Sie verwenden die ,Annotation Tools“ (Beschriftungswerkzeuge), um benutzerdefinierte Beschriftungen hinzuzufiigen oder
bestimmte Merkmale eines Spekirums hervorzuheben. Beschriftungen eignen sich hervorragend, um zusatzliche
Informationen zu Berichten hinzuzufligen, wenn Sie lhre Daten prasentieren oder an andere weitergeben.

Beschriftungen kénnen nur in der Desktop-Oberflache erstellt werden.

% So fiigen Sie Peakbeschriftungen zu einem Spektrum hinzu
1. Wabhlen Sie ein Spektrum in der Spektrenansicht aus.

2. Kiicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Spektralbereich, wahlen Sie Display Tools (Werkzeuge anzeigen) und
dann entweder Peak Area (Peakflache) oder Peak Height (Peakhdhe).
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3. Passen Sie die Einstellungen fir die Peak-Werkzeuge an und klicken Sie auf Save (Speichern).
4. Zum Verschieben einer Beschriftung klicken und ziehen Sie den Text.

Beschriftungen von Peakhdhe und Peakflache kdnnen nicht Giber das Kontextmeni bearbeitet oder geléscht werden.
Zum Entfernen dieser Beschriftungen nutzen Sie den Verlauf, um zu einem friiheren Verarbeitungsschritt
zuruickzukehren.

So fiigen Sie benutzerdefinierte Beschriftungen zu einem Spektrum hinzu

P
&

1. Wahlen Sie ein Spektrum in der Spektrenansicht aus.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Spektralbereich, wahlen Sie Annotation Tools
(Beschriftungswerkzeuge) und dann eine Beschriftungsoption.
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W0 3400 3200 3000 00 1800 1600 1400 1200 1000 800 600

| Annotation Tools 2 Add Ellipse
Add Rectangle

Add Free Standing Text
Attach Text To Spectrum

3. Zum Verschieben einer Beschriftung klicken Sie auf den Text und ziehen Sie ihn, oder Sie klicken bei einer Ellipse oder
einem Rechteck auf den oberen Rand der Form und ziehen diese.

§

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf eine Beschriftung, um weitere Optionen zu Anpassung anzuzeigen.

Edit
Color
Font

Rotate 3 | Haorizontal

Send to Back Vertical

Send to Front

Delete
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4.3 Zeitreihenanalysen

4.3.1 Grundlegendes zu Zeitreihenanalysen

Dieses Thema bietet einen Uberblick (iber wichtige Konzepte in Verbindung mit Zeitreihenanalysen. Sofern verfiigbar, rufen
Sie die Links auf, um genauere Informationen Gber die Verwendung bestimmter Funktionen und empfohlene
Vorgehensweisen zu erhalten.

4.3.2 Uber Zeitreihenanalysen

Eine Zeitreihenanalyse ist niitzlich, um zu ermitteln, wie viele Proben sich im zeitlichen Verlauf verandern. Sie kdnnen z. B.
eine Zeitreihenanalyse verwenden, um zu ermitteln, wie sich eine Probe wahrend eines TGA-IR- oder GC-IR-Experiments
verandert, oder Sie kdnnen eine Zusammenstellung von Standardmessungen 6ffnen, um zu sehen, ob Ihre Messungen
innerhalb einer bestimmten Woche oder eines bestimmten Monats konsistent bleiben. Dadurch kdnnen Sie Zeitrdume
bestimmen, in denen die Messungen variieren.

Sie kdnnen eine Zeitreihenanalyse auch aus einem Satz wiederholter Messungen erstellen, die wéhrend eines
Arbeitsablaufs erfasst wurden. Sie kénnen z. B. eine Kachel ,Repeat” (Wiederholung) und eine Kachel ,Delay” (Wartezeit)
verwenden, um dieselbe Probe wiederholt fiir eine bestimmte Dauer zu messen, wie beispielsweise eine Stunde lang alle
60 Sekunden eine Messung vornehmen. Danach kénnen Sie die Messungen in einer Zeitreihenanalyse 6ffnen, um zu
ermitteln, wie sich die Probe wahrend des Arbeitsablaufs verandert hat.

Die Zeitreihenanalyse befindet sich noch in der Entwicklung und weitere Funktionalitdten werden in zukunftigen Versionen
hinzugefugt. Zurzeit kdnnen Sie Standardmessungen und Messungen aus einem Arbeitsablauf in einer Zeitreihenanalyse
umwandeln, jedoch keine Daten direkt als zeitbasierte Messung erfassen.

Tipp Verwenden Sie Tags, um Ilhre Messungen zu organisieren und deren spatere Umwandlung in einer
Zeitreihenanalyse zu vereinfachen. Arbeitsablaufe konnen die Kachel ,, Tag“ verwenden, um alle Messungen
automatisch mit einem Tag zu versehen. Einzelne Messungen kdnnen wahrend der Datenerfassung Uber die
Einstellung ,Tag“ im Dashboard mit Tags versehen werden.

Wichtige Konzepte und Begriffe

* Time Series (Zeitreihe): Eine Zeitreihe besteht aus einem Satz von 4 oder mehr Messungen, die liber einen Zeitraum
dargestellt werden.

¢ Anweisungen zum Umwandeln von Messungen in eine Zeitreihenanalyse finden Sie unter ,Erstellen einer
Zeitreihenanalyse”.

¢ Profile (Profil): Ein Profil ist eine Darstellung der Datenreihe und wird verwendet, um zu zeigen, wie sich die Daten im
zeitlichen Verlauf &ndern. Jedes Profil zeigt einen unterschiedlichen Aspekt der Messdaten, z. B. wie sich eine
Peakhohe oder eine Peakflache verandert.
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¢ Eine Beschreibung der einzelnen Profile finden Sie unter ,Profiltypen”.

¢ Anweisungen zum Anwenden, Speichern und Bearbeiten von Profilen finden Sie unter ,Erstellen und Verwenden
von Profilen”.

¢ History (Verlauf): In einer Zeitreihenanalyse umfasst der Verlauf alle Verarbeitungsvorgange und
Konvertierungsvorgange fur die Darstellung. Sie kdnnen den Verlauf verwenden, um zu sehen, welche
Verarbeitungsvorgange auf die Daten angewendet wurden und spezifische Vorgange entfernen.

¢ Anweisungen zum Anwenden und Entfernen von Verarbeitungsvorgangen finden Sie unter ,Verarbeiten von

Zeitreihendaten”.

Uberblick iiber das Fenster ,Time Series* (Zeitreihe)

Wenn Sie Messungen im Fenster , Time Series” (Zeitreihe) 6ffnen, wird das Analysefenster gedffnet und zeigt Ihre Daten

an.
A Profilname
B Profilansicht
C Fadenkreuz
D Zeitleiste

Thermo Scientific

Der Name des angezeigten Profils.

In der Profilansicht wird die Profilkurve aller Ihrer aktuell gespeicherten Profile angezeigt.
Klicken Sie mit der rechten Maustaste, um die x-Achseneinheiten zu andern.

Das Fadenkreuz zeigt die aktuell ausgewahlte Position in dem Profil. Das Spektrum entspricht
der ausgewahlten Position und die X- und Y-Werte werden in der linken unteren Ecke des
Bildschirms angezeigt.

Verwenden Sie die Zeitleiste, um durch Ihre Messungen zu blattern. Im Spektralbereich wird
das Spektrum am aktuellen Punkt in der Zeitleiste angezeigt.

Verwenden Sie bei ausgewabhlter Zeitleiste die Pfeil-nach-links- und die Pfeil-nach-rechts-
Schaltflache, um zwischen friiheren und spateren Spektren zu navigieren.
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E Spektrenbereich Im Spektrenbereich wird das Spektrum zu dem Zeitpunkt angezeigt, der in der Zeitleise
daruber ausgewahlt ist.

F Registerkarten Die Registerkarten ,Measure” (Messen), ,Profile” (Profil) und ,History” (Verlauf)
sMeasure® (Messen),
Profile* (Profil) und « Registerkarte ,Measure” (Messen): Zeigt Informationen Uber die Zeitreihenanalyse an.
+History® (Verlauf)

o Registerkarte ,Profile” (Profil): Verwenden Sie die Registerkarte ,Profile” (Profil), um
Profile zu erstellen, zu bearbeiten und anzuwenden.

« Registerkarte ,History” (Verlauf): Auf der Registerkarte ,History” (Verlauf) werden alle
Verarbeitungsvorgange und Konvertierungen fiir die Darstellung angezeigt, die auf die
Daten angewendet wurden.

G Profiltyp-Registerkarten Verwenden Sie die Profiltyp-Registerkarten, um zwischen lhren ,Favorites” (Favoriten)-
Profilen und ,Time Series” (Zeitreihe)-Profilen zu wechseln.

o ,Time Series* (Zeitreihe)-Profile: Diese Profile sind fir diese Zeitreihenanalyse
spezifisch. Sie kdnnen nicht fiir andere Analysen wiederverwendet werden, es sei denn,
Sie erstellen sie unabhangig neu.

« Favorites (Favoriten): Diese Profile werden gemeinsam fiir alle Zeitreihenanalysen
verwendet und kdnnen jedes Mal wiederverwendet werden, wenn Sie eine
Zeitreihenanalyse erstellen.

H Profileinstellungen Im Einstellungsbereich werden die aktuellen Einstellungen fiir das ausgewahlte Profil
angezeigt. Verwenden Sie diesen Bereich, um das Profil zu bearbeiten.

Profilaktionen Wenn Sie ein Profil bearbeiten oder erstellen, kénnen Sie eine Vorschau daflir anzeigen oder

es speichern. Nachdem Sie ein Profil gespeichert haben, kénnen Sie es lhren ,Favorites”
(Favoriten)-Profilen oder Ihren individuellen , Time Series” (Zeitreihe)-Profilen hinzufliigen.

o Preview (Vorschau): Aktualisiert die Profil-Vorschau, um lhnen die Profilkurve mit den
aktuellen Einstellungen anzuzeigen.
« Save (Speichern): Speichert das Profil mit den aktuellen Einstellungen.

4.3.3 Erfassen von Zeitreihendaten

Mit einer Zeitreihenanalyse kénnen Sie eine Datenreihe messen, um Veranderungen im zeitlichen Verlauf zu identifizieren
und zu erkennen, z. B. in einer TGA- oder GC-Analyse.

Vorbereitung fiir die Datenerfassung

Bevor Sie Zeitreihendaten messen, uberpriifen und bearbeiten Sie Ihre Messeinstellungen.
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4 So zeigen Sie Einstellungen fiir eine Zeitreihenanalyse an und bearbeiten sie

1. Setzen Sie den Analysentyp auf Time Series (Zeitreihe).

2. Wabhlen Sie More (Mehr), um alle furr Ihre Zeitreihenanalyse spezifischen zusétzlichen Einstellungen anzuzeigen.

Tabelle 4-1: Tabelle 1 Messeinstellungen fiir Zeitreihen

Einstellung

Start from external trigger (Beim
externen Ausloser starten)

Set measurement duration
(Messdauer festlegen)

Stop measurement manually
(Messung manuell stoppen)

Delay between samples (War-
tezeit zwischen den Proben)

Beschreibung

Wabhlen Sie diese Option, wenn Sie ein Fernstartkabel verwenden, um die Erfassung von
Zeitreihendaten automatisch auszulésen.

Nahere Informationen finden Sie in der Dokumentation zu lhrem Spektrometer oder sonstigen
Zubehor.

Legt die Lange der Messung fest. Die Messung stoppt automatisch nach der festgelegten
Zeit, Sie konnen die Messung jedoch friher stoppen.

Die Messung wird fortgesetzt, bis Sie sie manuell stoppen.
Normalerweise wird das Intervall zwischen Proben von der Auflésung,

Spiegelgeschwindigkeit und Anzahl von Scans pro Spektrum festgelegt.

Sie kdnnen diese Option verwenden, um manuell ein Iangeres Intervall zwischen Messungen
festzulegen. Dies kann zum Beispiel niitzlich sein, wenn Sie wissen, dass sich lhre Probe
sehr langsam verandert und Sie die Menge an erfassten Daten begrenzen wollen.
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Einstellung Beschreibung

. . . Verwenden Sie diese Option, um zusatzlich zum Gram-Schmidt-Profil ein Profil aus lhren
Profile selection (Profilauswahl) ]
Favoriten anzuwenden.
Wenn Sie ein GC-Zubehor verwenden, enthalten die Zeitreiheneinstellungen auch
Einstellungen fir lhre Heizungen.

Der aktuelle Status gibt an, ob die Heizungen ausgeschaltet sind, oder zeigt deren aktuelle
Temperatur an.

« Flow cell setpoint (Durchflusszellen-Sollwert): Legt die Solltemperatur fiir die
Durchflusszelle fest.

« Transfer line setpoint (Transferleitungs-Sollwert): Legt die Solltemperatur fir die
Transferleitung fest.

« Start heaters (Heizelemente starten): Wahlen Sie diese Option, um die Heizungen
einzuschalten. Sie beginnen automatisch, auf den Zielsollwert hochzuheizen. Wenn die
Heizungen eingeschaltet sind, andert sich die Schaltflache zu ,, Turn Heaters Off*
(Heizelemente ausschalten).

Heaters (Heizelemente)

« Show status (Status anzeigen): Wéahlen Sie diese Option, um den Heizungsstatus in
einem separaten Dialogfeld anzuzeigen. Dies ist niitzlich, um die Heizungen zu
Uberwachen, wahrend Sie zu anderen Bereichen der Software navigieren.

Starten lhrer Zeitreihenmessung

Nachdem Sie als Analysentyp ,Time Series” (Zeitreihe) ausgewahlt und Ihre Messeinstellungen Uberpriift haben, kénnen
Sie mit lhrer Analyse beginnen.

¢ So messen Sie Zeitreihendaten
1. Wahlen Sie ,Measure Time Series” (Zeitreihe messen).
Die Hintergrundvorschau wird auf der Zielregisterkarte gedffnet.

2. Wabhlen Sie Start Background Measurement (Hintergrundmessung starten) und warten Sie, bis die Messung
abgeschlossen ist.

3. Wabhlen Sie Start Time Series Measurement (Zeitreihenmessung starten).

Die Zeitreihenmessung wird gestartet. Wahrend der Messung werden in der Anzeige das Gram-Schmidt-Profil im
oberen Bereich und das neueste Spektrum im unteren Bereich angezeigt.

Wenn Sie eine bestimmte Dauer festlegen, wird die Messung bis zum Ende dieser Zeitspanne fortgesetzt und stoppt
dann automatisch. Sie kénnen auch ,Stop“ (Stoppen) wahlen, um die Messung zu beenden.

Wahrend der Messung kdnnen Sie Profile erstellen und anwenden oder Punkte auswahlen, um das Spektrum zum
jeweiligen Zeitpunkt anzuzeigen.
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4.3.4 Importieren einer TGA-Datei

Wenn Sie ein TGA-Experiment mit einem TA Instruments-Analyzer durchfiihren, kénnen Sie die TGA-Daten in lhre
Zeitreihenerfassung importieren, um den Ergebnissen Gewicht, Temperatur und abgeleitetes Gewicht hinzuzufiigen.

¢ So importieren Sie TGA-Daten

1. Exportieren Sie die Daten vom TGA-Gerat als Datei mit der Erweiterung ,.tga“. Anweisungen zum Exportieren der
TGA-Daten finden Sie in der mit lhrem Analyzer gelieferten Dokumentation.

2. Wabhrend Sie die Zeitreihendaten anzeigen, gehen Sie zu File > Time Series > Import TGA File (Datei > Zeitreihe >
TGA-Datei importieren).

3. Wahlen Sie die TGA-Datei aus und wahlen Sie Open (Offnen).

Die Temperatur-, Gewichts- und abgeleiteten Gewichtsprofile werden der Registerkarte ,,Profiles” (Profile) hinzugefligt.

4.3.5 ldentifizieren von Komponenten in einer

Zeitreihenanalyse

Sie kénnen Uber die Option ,Identify Components“ (Komponenten identifizieren) eine Suche in einer Zeitreihenanalyse
durchfiihren, um die primdren Komponenten einer Zeitreihenmessung schnell zu identifizieren, einschlieflich einer TGA-
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Probe, die Sie mit einem Thermo Scientific TGA-IR-Modul gemessen haben.

Einrichten lhrer Suche mit ,Identify Components“ (Komponenten
identifizieren)

Sie kénnen flr Ihre Suche mit ,Identify Components” (Komponenten identifizieren) verschiedene Einstellungen festlegen.
Die Optionen fiir die Suche mit ,,Identify Components® (Komponenten identifizieren) sind &hnlich wie bei einer
Mehrkomponentensuche.
< Sorichten Sie die Suche mit ,Identify Components“ (Komponenten identifizieren) ein

1. Gehen Sie zum Menl Identify (Identifizieren) und wahlen Sie Search Setup (Sucheinstellungen).

2. Gehen Sie zur Registerkarte Time Series Component Search (Suche nach Zeitreihenkomponenten).

3. Andern Sie lhre Einstellungen wie gewiinscht und wahlen Sie Save (Speichern).

Tabelle 4-1: Einstellungen fur die Identifizierungssuche

Einstellung Beschreibung

Maximum number of search
results (Maximale Anzahl der
Suchergebnisse)

Verwenden Sie diese Option, um die maximale Anzahl an Kompositergebnissen festzulegen,
die von der Software gefunden werden soll.

Number of components Verwenden Sie diese Option, um die Anzahl von gefundenen Komponenten in jedem Kom-
(Anzahl der Komponenten) positergebnis festzulegen.

Search all libraries (Alle Verwenden Sie diese Option, um alle lhre Bibliotheken oder nur eine Teilmenge von Biblio-
Bibliotheken durchsuchen) theken zu durchsuchen. Wenn Sie mehr Bibliotheken einschlieRen, wird die Suche langer.

Wahlen Sie diese Option, um die volle Spektralregion fiir die Analyse zu verwenden. Deak-

Use full spectral range tivieren Sie diese Option, um eine oder mehrere begrenzte Regionen fir die Suche zu ver-
(Gesamte Spektralregion ver- wenden. Sie kdnnen mehrere Regionen verwenden, um eine andere Region aus der Suche
wenden) auszuschlief3en. Beispielsweise kdnnen Sie eine Region auf beiden Seiten eines vollstandig

absorbierenden Peaks einschlieften, um ihn von der Suche auszuschlieRen.

Verwendung einer Suche mit ,Identify Components“ (Komponenten
identifizieren)

Wenn lhre Zeitreihenmessung abgeschlossen ist, gehen Sie zur Registerkarte ,Search® (Suchen), um eine Suche mit
,ldentify Components” (Komponenten identifizieren) zu starten.

¢ So identifizieren Sie Komponenten
1. Gehen Sie in der Ansicht , Time Series” (Zeitreihe) zur Registerkarte Search (Suchen).

2. Wabhlen Sie in der Liste ,Search type“ (Suchtyp) die Option Identify Components (Komponenten identifizieren) aus.
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3. Wahlen Sie Search (Suchen).

Die Suche beginnt und die Ergebnisse werden angezeigt. Wie lange die Suche dauert, hangt davon ab, wie viele
Bibliotheken Sie durchsuchen und wie lange |hre Zeitreihenmessung gedauert hat. Wenn Sie eine lange Messung
durchfiihren und zahlreiche Bibliotheken durchsuchen, kann die Suche mehrere Minuten dauern.

4. Wenn die Suche abgeschlossen ist, interpretieren Sie lhre Ergebnisse.

Abbildung 4-1: Beispielergebnisse einer Suche mit ,Identify Components” (Komponenten identifizieren)

Tabelle 4-2: Die Ergebnisse einer Suche mit ,Identify Components” (Komponenten identifizieren)
A Im Profilbereich wird die kombinierte Spektralcharakteristik fur alle Komponenten tber die gesamte Dauer der

Datenerfassung hinweg angezeigt. Wahlen Sie ein Profil aus der Liste ,Profile” (Profil) aus, um es hier anzu-
zeigen.
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B Im Bereich ,Composite Spectrum“ (Zusammengesetztes Spektrum) wird das Spektrum angezeigt, das mit der
ausgewahlten Aufldsungszeit im Profilbereich und dem zusammengesetzten Spektrum fiir die ausgewahlte
Ubereinstimmung zur selben Auflésungszeit verkniipft ist.

C Im Bereich ,Library Match Profiles” (Bibliothekslibereinstimmungsprofile) wird die Spektralcharakteristik flr
jede gefundene Primarkomponente lber die gesamte Dauer der Datenerfassung hinweg angezeigt. Dadurch
kénnen Sie sehen, wann jede Primarkomponente aus der Probe verdampft ist.

D Im Bereich ,Results” (Ergebnisse) werden die Komposite und die Komponentenspektren angezeigt, die bei
der Suche gefunden wurden. Das Komposit ist eine berechnete Darstellung aller Referenzen in dem Uber-
einstimmungssatz. Die Menge jeder Referenz im Komposit basiert auf der Menge, die im Komponentenprofil
zur ausgewahlten Aufldsungszeit vorhanden war. Das ausgewahlte Spektrum wird rot dargestellit.

E Die Komponenten tragen zum Ergebnis fir das Komposit bei.

F Der Ubereinstimmungswert gibt an, wie gut der Ubereinstimmungssatz mit allen Spektren im Zeitrei-
hendatensatz iibereinstimmt. Je hoher der Wert, desto besser die Ubereinstimmung.

4.3.6 Erstellen einer Zeitreihenanalyse

Sie kdnnen eine Zeitreihenanalyse erstellen, indem Sie einen Satz Messungen auswahlen und diese in , Time Series*
(Zeitreihe) 6ffnen.

Sie kdnnen |hre Messungen mithilfe von Tags einfach filtern. Wenn die gewtinschten Messungen alle denselben Tag
aufweisen, kdnnen Sie nach diesem Tag suchen und dann alle Messungen auswéhlen, um die Zeitreihenanalyse zu
erstellen. Uber die Kachel ,Tag" in Arbeitsablaufen kénnen automatisch alle von dem jeweiligen Arbeitsablauf erfassten
Messungen mit Tags versehen werden.

Wahlen Sie nach dem Filtern der Messungsliste eine Messung aus und driicken Sie dann STRG+A, um alle Messungen
auszuwahlen.

Tipp Verwenden Sie das Schllsselwort ,tags”, um lhre Suchbegriffe nur auf Tags einzugrenzen.
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Abbildung 4-1: Verwenden von Tags zum Filtern von Messungen

¢ So erstellen Sie eine Zeitreihenanalyse:
1. Wabhlen Sie einen Satz Messungen aus, der in , Time Series“ (Zeitreihe) angezeigt werden soll.

Wahlen Sie eine Messung aus und halten Sie die UMSCHALTTASTE gedruckt und klicken Sie mit der Maus, um eine
Gruppe von Messungen auszuwahlen, oder driicken Sie STRG+A, um alle Messungen auszuwahlen.

2. Kilicken Sie mit der rechten Maustaste auf die Messungen und wéhlen Sie Open in Time Series (In Zeitreihe 6ffnen).

Die Zeitreihenanalyse wird gedffnet.
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4.3.7 Verarbeiten von Zeitreihendaten

Wie bei einer Standardmessung kénnen Sie Zeitreihendaten verarbeiten, um Basislinien zu korrigieren oder ATR-
Messungen zu bericksichtigen, spektrale Rechenoperationen durchzufiihren, Daten zu glatten usw. Wenn Sie einen
Verarbeitungsvorgang in einer Zeitreihenanalyse anwenden, wird der Vorgang auf alle Spektren auf einmal angewendet.
Wenn Sie z. B. ,Auto Baseline Correct” (Auto-Basislinienkorrektur) ausfiihren, wird die Basislinie jedes Spektrums in der
Analyse korrigiert.

Wahlen Sie eine Option aus dem Meni ,Display” (Anzeige) aus, um alle Spektren in dieses Anzeigeformat umzuwandeln.
Wenn lhre Analyse z. B. eine Mischung von Messungen enthélt, die Einheiten fiir die Transmission in % und
Extinktionsseinheiten verwenden, kdnnen Sie durch Auswahl von ,Display > Absorbance” (Anzeige > Extinktion)
sicherstellen, dass alle Messungen Extinktionseinheiten verwenden.

Sie kénnen vergangene Verarbeitungsvorgange auf der Registerkarte ,History” (Verlauf) anzeigen oder entfernen.

Konvertieren aller Spektren in dieselben y-Achseneinheiten

Um alle Spektren in dieselben y-Achseneinheiten zu konvertieren, wéhlen Sie eine Option aus dem Mend ,Display®
(Anzeige) aus. Sie sollten immer sicherstellen, dass alle Ihre Spektren dieselben Anzeigeeinheiten verwenden, bevor Sie
jegliche Profile anwenden. Wenn Ihre Spekiren unterschiedliche Einheiten verwenden, zeigen die Profile méglicherweise
ungenaue oder irrefiihrende Werte an.

Entfernen eines Verarbeitungsvorgangs

Um einen Verarbeitungsvorgang zu entfernen, gehen Sie zur Registerkarte ,History” (Verlauf) und klicken Sie mit der
rechten Maustaste auf den Vorgang. Sie kdnnen entweder einen einzelnen Vorgang oder alle Vorgange entfernen.

4.3.8 Anwenden von Profilen

Ein Profil ist eine Darstellung von Messdaten im zeitlichen Verlauf. Verwenden Sie Profile, um zu ermitteln, wie sich lhre
Probe iiber die Zeit verandert und wie die Anderungen mit externen Faktoren korrelieren, z. B. mit der Temperatur in einem
TGA-IR-Experiment.

175 OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung Thermo Scientific



4. Schrittweise Anleitungen

Profiltypen

Profiltyp

Reconstruct
(Rekonstruieren)

Correlation (Korrelation)

Area (Flache)

Peak

Area Ratio
(Flachenverhaltnis)

Peak Ratio
(Peakverhaltnis)

Chemigram
(Chemigramm)

Peak Position
(Peakposition)

Beschreibung

Dies ist die Standardanzeige, wenn Sie eine Zeitreihenanalyse aus vorherigen Messungen erstellen.
Mit dem Profil ,Reconstruct” (Rekonstruieren) wird einfach die Anzahl von Spektren im zeitlichen
Verlauf dargestellt.

Das Profil ,Correlation” (Korrelation) vergleicht jedes Spektrum mit einem Referenzspektrum und
zeigt den Ubereinstimmungswert (wie eine QCheck-Analyse). Die y-Achse der Profilkurve zeigt den
Korrelationswert, wobei eine 1 eine perfekte Ubereinstimmung angibt.

Wabhlen Sie ,Set Correlation Reference” (Korrelationsreferenz festlegen) aus, um die Referenz auf
das aktuell angezeigte Spektrum festzulegen.

Die y-Achse des Profils ,Area“ (Flache) zeigt, wie eine Peakflache wachst oder schrumpft.
Das Profil ,Peak” zeigt die Veranderung der Peakhdhe.

Das Profil ,Area Ratio* (Flachenverhaltnis) zeigt die Verdnderung des Verhaltnisses eines Peaks zu
einem anderen. Mit diesem Profil legen Sie die Flache fiir zwei Peaks fest. Das resultierende
Verhaltnis verwendet die erste Peakflache als Zahler und die zweite Peakflache als Nenner.

Der ,Intensity threshold” (Intensitatsgrenzwert) in diesem Profil bezieht sich auf die Mindest-
Peakflache, die in der Berechnung verwendet wird. Ist eine Peakflache kleiner oder gleich diesem
Mindestwert, ist das Ergebnis statt des berechneten Verhaltnisses gleich 0. Dies ist nutzlich, um
extrem gro3e Werte zu vermeiden, wenn sich die Flache eines Peaks 0 annahert.

Das Profil ,Peak Ratio® (Peakverhaltnis) berechnet das Verhaltnis von zwei Peakhdhen.

Beim Profil ,Peak Ratio“ (Peakverhéltnis) bezieht sich der ,Intensity threshold” (Intensitatsgrenzwert)
auf die Mindest-Peakhdhe. Wenn ein Peak kleiner oder gleich diesem Mindestwert ist, gibt das Profil

statt des berechneten Verhaltnisses ein Ergebnis von 0 aus. Dies ist niitzlich, um extrem grof3e oder

kleine Werte zu vermeiden, wenn sich die Hohe eines Peaks 0 annahert.

Das Profil ,Chemigram® (Chemigramm) zeigt die unkorrigierte Flache der festgelegten Region.

Das Profil ,Peak Position* (Peakposition) zeigt, wie sich ein festgelegter Peak in der Reihe verschiebt,
wobei die y-Achse die Peakposition als Wellenzahl angibt.

Der ,Intensity threshold” (Intensitatsgrenzwert) in diesem Profil bezieht sich auf eine Mindest-
Peakhohe. Wenn der Peak kleiner oder gleich dieser Hohe ist, wird der Wert ,NaN“ zuriickgegeben
(,not a number*, keine Zahl), wodurch eine kleine Liicke in der Kurve entsteht. Die Profilkurve
Uiberspringt diese Punkte und verbindet die Punkte auf jeder Seite. Wenn die Liicke groB ist, sehen
Sie eine sichtbare weille Flache in der Profilkurve.
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Profiltyp Beschreibung

Das Profil ,Peak Width* (Peakbreite) misst die sich verandernde Breite in einem bestimmten Peak.
Der Wert der y-Achse fiir dieses Profil zeigt die Breite des Peaks als Wellenzahl.

Der Wert ,Height %" (Hohe %) bestimmt, wo der Peak gemessen wird. Wenn z. B. ,Height %“ (Hohe
%) auf 75 % eingestellt ist, wird die Breite bei 75 % (von der Basislinie gemessen) der Peakhdhe

Peak Width (Peakbreite) gemessen.

Der ,Intensity threshold” (Intensitatsgrenzwert) in diesem Profil ist eine Mindest-Peakhéhe. Wenn der
Peak kleiner oder gleich dem Schwellenwert ist, wird die Breite nicht berechnet und das Profil gibt
stattdessen ,NaN“ zuriick (,not a number®, keine Zahl). Die Profilkurve tibergeht diese Werte und
verbindet die Punkte auf beiden Seiten. Wenn die Liicke groR ist, sehen Sie eine weifle Flache in der
Profilkurve.

Das Profil ,Quant” verwendet eine TQ Analyst-/Quantifizierungsmethode, um die Profilkurve zu
berechnen. Der Wert fiir die y-Achse hangt von der QNT-Datei ab, die Sie verwenden.

Quant Um ein Quant-Profil zu verwenden, gehen Sie zunéachst zu ,Identify > Quantify Setup” (Identifizieren >

Quantifizierungseinstellungen). Wahlen Sie dort eine QNT-Datei aus. Erstellen Sie anschlieRend ein
Quant-Profil.

Erstellen und Verwenden von Profilen

Es gibt zwei Kategorien von Profilen.

« ,Time Series” (Zeitreihe)-Profile: Diese Profile sind fir diese Zeitreihenanalyse spezifisch. Sie kdnnen nicht fur
andere Analysen wiederverwendet werden, es sei denn, Sie erstellen sie unabhangig neu.

* Favorites (Favoriten): Diese Profile werden gemeinsam flr alle Zeitreihenanalysen verwendet und kénnen jedes Mal
wiederverwendet werden, wenn Sie eine Zeitreihenanalyse erstellen.
¢ So erstellen Sie ein Profil und wenden es an
1. Wahlen Sie die Registerkarte Time Series (Zeitreihe) oder Favorites (Favoriten) aus.
2. Kilicken Sie auf New (Neu).

3. Geben Sie einen Namen fir das Profil ein. Sie kdnnen den Namen spater jederzeit &ndern.

Tipp Es empfiehlt sich, einen beschreibenden Namen zu verwenden, insbesondere fiir ,Quant*-Profile, um die
Profilkurve spater einfacher zu verstehen.

4. Wabhlen Sie einen Profiltyp aus. Eine Beschreibung der einzelnen Profile finden Sie unter ,Profiltypen”.
5. Verwenden Sie die Steuerelemente, um die Einstellungen zu bearbeiten.
6. Klicken Sie auf Preview (Vorschau), um zu sehen, wie die Profilkurve aussieht.

7. Kiicken Sie anschliefend auf Save (Speichern).
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Das Profil wird zur Liste auf der Registerkarte , Time Series” (Zeitreihe) oder ,Favorites” (Favoriten) hinzugefiigt, und die
Profilkurve wird zur Profilansicht hinzugefiigt.

Wabhlen Sie Delete (Léschen), um ein Profil zu entfernen und zu I6schen.

Wabhlen Sie Edit (Bearbeiten), um den Profilnamen, den Typ oder die Einstellungen zu andern.

4.

3.9 Erstellen eines Zeitreihenberichts

Drucken oder speichern Sie einen Bericht, um Aufzeichnungen ber Ihre Analyseergebnisse zu erstellen. Berichte flr eine
Zeitreihenanalyse enthalten die folgenden Informationen, und jedes Element ist.

03
&

Title (Titel): Der Titel des Berichts.

Profiles (Profile): Im Bereich Profile wird das Bild aller aktuell angewendeten Profile angezeigt. Der Bericht enthalt nur
die ,Time Series” (Zeitreihe)- und ,Favorites“ (Favoriten)-Profile, abhdngig davon, welche Registerkarte Sie zur
Erstellung des Berichts verwendet haben.

Spectrum (Spektrum): Im Bereich ,Spektrum* wird gezeigt, welches Spektrum angezeigt wurde, als Sie das Fenster
,Create Report” (Bericht erstellen) aufgerufen haben.

Time series information (Informationen zur Zeitreihe): In diesem Abschnitt werden Informationen zur Analyse
angezeigt, z. B. der Name des Benutzers, der die Analyse durchgefihrt hat, Uhrzeit und Datum der Analyse und die
Anzahl von enthaltenen Spektren.

Signature box (Unterschriftenfeld): Wenn Sie das Unterschriftenfeld hinzufligen, wird dem Bericht ein Feld zum
Hinzufligen einer Unterschrift, eines Datums und zuséatzlicher Anmerkungen hinzugefuigt.
So erstellen Sie einen Bericht fiir eine Zeitreihenanalyse:

Gehen Sie auf einer Zeitreihenanalyse-Registerkarte zu File > Create Report (Datei > Bericht erstellen).

Geben Sie einen Berichtstitel ein und wahlen Sie ein Berichtformat aus. Gedruckte Berichte werden auch gespeichert.
Wabhlen Sie Options (Optionen), um anzupassen, welche Optionen in dem Bericht enthalten sind.

Waéhlen Sie Create (Erstellen).

Sie finden Ihre gespeicherten Berichte im Dashboard bei Ihren anderen Berichten.

Um lhre gespeicherten Zeitreihen-Berichte anzuzeigen, rufen Sie ,Reports® (Berichte) im Dashboard auf.
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4.3.10 Verwalten lhrer Zeitreihenanalysen

Um |hre vorherigen Zeitreihenanalysen zu verwalten, wahlen Sie im Dashboard die Option , Time Series” (Zeitreihe) aus.

Hier kdnnen Sie lhre vorherigen Analysen anzeigen sowie 6ffnen, umbenennen oder I6schen. Wahlen Sie die Option
~More“ (Mehr), um weitere Details anzuzeigen, darunter allgemeine Informationen, den Verarbeitungsverlauf und Details zu
digitalen Signaturen (falls vorhanden).
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4.4 Mikroskopie

In diesem Abschnitt werden die Funktionen beschrieben, die in der OMNIC Paradigm-Software flr die FTIR-Mikroskopie
vorgesehen sind.

4.4.1 Anzeigen der Probe

Bewegen des Tisches und Fokussieren der Probe

Der einfachste Weg zur Fokussierung der Probe besteht darin, dass in der Liste ,Mosaikerfassung® ein ungefahrer Zielort
ausgewahlt und dann die Option ,Autofokus vor der Erfassung” ausgewahlt wird. Bei Auswahl dieser Optionen wird der
Tisch beim Start der Sitzung automatisch in die richtige Position gebracht, die Probe wird fokussiert und es wird ein Mosaik
erfasst.

Wenn Sie an einen anderen Ort wechseln und eine neue Region fokussieren méchten, kénnen Sie zum Bewegen des
Tisches und Fokussieren der Probe entweder die Software oder den optionalen Joystick verwenden.

Bewegen Sie den Tisch entweder tber die OMNIC Paradigm-Software oder mit dem optionalen Joystick. Versuchen Sie
niemals, den Tisch von Hand zu bewegen.

Uber die Software

Offnen Sie in der Sitzungsansicht die Kameraansicht, um die Probe anzuzeigen.
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¢ Um den Tisch horizontal zu bewegen, 6ffnen Sie die Kameraansicht und dann die Tischwerkzeuge.

Klicken Sie auf die Pfeile seitlich, oberhalb und unterhalb des Probenbilds, um den Tisch zu bewegen. Andern Sie die
Bewegungsgeschwindigkeit, um festzulegen, wie weit der Tisch bei jedem Klick bewegt werden soll.

Doppelklicken Sie auf das Live-Videobild, um den Tisch an dieser Position zu zentrieren.

* Um den Tisch nach oben und unten zu bewegen, 6ffnen Sie die Kameraansicht und dann die Fokuseinstellungen.
Klicken Sie auf die Links- und Rechts-Pfeile, um den Tisch nach oben oder unten zu bewegen.
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Autofocus (Autofokus)

Um die Probe automatisch zu fokussieren, klicken Sie auf ,,Autofocus® (Autofokus). Die Software bewegt den Tisch nach
oben und unten, um den optimalen Fokus zu ermitteln. Autofokus funktioniert am besten in Bereichen mit einem hohen
visuellen Kontrast. Autofokus liefert bei einigen kontrastarmen Proben und Proben mit mehreren Brennebenen u. U.
suboptimale Ergebnisse.
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Tipps zum Arbeiten mit Autofokus

¢ Passen Sie die Beleuchtung fiir eine optimale Anzeige an. Wenn die Beleuchtung zu stark oder zu schwach ist, ist der
Kontrast flir Autofokus u. U. unzureichend, um den korrekten Fokus zu bestimmen.

¢ Wenn Sie das 40x-Objektiv mit dem manuellen Fokussierring verwenden, vergewissern Sie sich, dass der
Fokussierring auf die Position 0 eingestellt ist. Ein falsch positionierter Fokussierring kann die automatische
Fokussierung beeintrachtigen.

Mit dem Joystick

Sie kdnnen den Tisch mit dem Joystick horizontal oder vertikal bewegen und mit dem Bedienelement flr die
Tischgeschwindigkeit festlegen, ob die Bewegung schnell oder vorsichtig erfolgen soll. Verwenden Sie die Kameraansicht
oder die optionalen Okulare, um die Position zu bewerten.

¢ Um den Tisch horizontal zu bewegen, bewegen Sie den Joystick nach vorne, nach hinten, nach links und nach rechts.

¢ Um den Tisch nach oben zu bewegen, drehen Sie den Joystick im Uhrzeigersinn und um den Tisch nach unten zu
bewegen, drehen Sie den Joystick gegen den Uhrzeigersinn.

Verwenden Sie das Bedienelement fiir die Bewegungsgeschwindigkeit, um die Bewegungsgeschwindigkeit zu &ndern.

Beleuchten der Probe

Sie kdénnen die Lichtintensitat, die die Probe erreicht, entweder iber die Software oder mit dem optionalen Joystick steuern.
Verwenden Sie die Bedienelemente fiir die Reflexions-Beleuchtung, um das Licht von oben auf die Probe zu richten, und
die Bedienelemente fiir die Transmissions-Beleuchtung, um das Licht von unten auf die Probe zu richten.

Uber die Software

Zur Steuerung der Beleuchtung Uber die Software 6¢ffnen Sie die Kameraansicht. Wahlen Sie entweder ,Transmission® oder
»Reflexion und stellen Sie mit dem Schieberegler die gewiinschte Lichteinstellung ein. Sie kénnen auch einen genauen
Wert eingeben.
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Automatische Beleuchtung

Klicken Sie auf ,Automatisch beleuchten®, um die Probenbeleuchtung automatisch iber die Software zu steuern.

Mit dem optionalen Joystick

Der optionale Joystick verfligt iber zwei Bedienelemente zur Einstellung der Transmissions- und Reflexions-Beleuchtung.
Verwenden Sie die Kameraansicht oder den optionalen Objektivrevolver, um die Probenbeleuchtung visuell darzustellen.
Drehen Sie die Kndpfe, um die Beleuchtung einzustellen.

Einstellen der Apertur

Die einstellbare Apertur definiert den Bereich, in dem der IR-Strahl mit der Probe interagiert. Dadurch wird sichergestellt,
dass die IR-Energie nur auf den interessierenden Bereich und nicht auf das angrenzende Probenmaterial trifft und dass die
geringe Menge an gebeugter Strahlung, die die Rander des interessierenden Bereichs Uberschreitet, nicht in den Detektor
gelangt.

Bei der Partikelanalyse ermittelt die Software eine Reihe idealer Aperturen fiir alle Partikel und verwendet diese dann bei
der Probenmessung.

Stellen Sie die Apertur manuell im Bereich der erweiterten Einstellungen des Dashboards oder in der Kameraansicht ein.
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¢ So stellen Sie GréRRe, Form und Drehung der Apertur ein

1. Offnen Sie die Kameraansicht und legen Sie die Apertureinstellungen fest.

2. Verwenden Sie die Schieberegler oder geben Sie einen genauen Wert ein, um die Héhe, Breite und Drehung der
Apertur einzustellen.

Hinweis Um die Apertur visuell darzustellen, stellen Sie die Beleuchtung so ein, dass das helle blaue Rechteck des
Lichts, das durch die Apertur fallt, zu sehen ist.

4.4.2 Festlegen der Messeinstellungen

Die OMNIC Paradigm-Software verflgt uber allgemeine und erweiterte Einstellungen, mit denen Sie Proben mit lhrem
FTIR-Mikroskop darstellen und messen kénnen.

Die allgemeinen Einstellungen werden haufig verwendet und bestimmen die Art der Analyse, die Sie durchfiihren. Die
erweiterten Einstellungen missen seltener angepasst werden und beziehen sich darauf, wie die Hardware des Gerats
konfiguriert ist und wie die Daten zur Erzeugung des Probenspektrums verarbeitet werden sollen.

Allgemeine Einstellungen

Die allgemeinen Einstellungen finden Sie im Bereich ,New Measurement“ (Neue Messung) nach der Festlegung des
Probenortes im FTIR-Mikroskop.
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Abbildung 4-1: Allgemeine Messeinstellungen flr die Mikroskopie

Tabelle 4-1: Allgemeine Messeinstellungen fiir die Mikroskopie

Einstellung

Autofocus before capture
(Autofokus vor der
Erfassung)

Session name
(Sitzungsname)

Final format (Endgliltiges
Format)

Sample scans
(Probenscans)

Mosaic capture
(Mosaikerfassung)

Beschreibung

Bei Auswahl wird die Probe beim Starten der Sitzung automatisch fokussiert.

Wenn Sie diese Option nicht wahlen, sollten Sie die Probe entweder manuell mit dem optionalen
Joystick und dem Okular fokussieren, bevor Sie die Sitzung starten, oder Sie andern lhre
Einstellung fiir die Mosaikerfassung auf ,Custom Mosaic" (Benutzerdefiniertes Mosaik). Offnen Sie
nach dem Start der Sitzung die Kameraansicht und stellen Sie die Probe manuell scharf, bevor Sie
ein Mosaik erfassen.

Der Name der Sitzungsdaten. Dieser Name wird fiir die gespeicherten Daten und, wenn Sie die
Security Suite-Software installiert haben, fiir den Audit-Trail verwendet. StandardmaRig wird fiir
den Namen das Datum und die Uhrzeit des Sitzungsstarts verwendet.

Legt die fiir die erfassten Daten verwendeten Einheiten fest. Sie kdnnen nach der Erfassung eine
Umwandlung in eine andere Y-Achseneinheit durchfiihren, indem Sie die Optionen im Menli
,Display” (Anzeige) verwenden.

Die Anzahl der Scans, die an jedem Probenpunkt erfasst werden. Weniger Scandaten fiihren zu
einer schnelleren Datenerfassung, aber moglicherweise zu starker verrauschten Daten.

Ermadglicht die Angabe eines Mosaiktyps, der beim Start der Sitzung automatisch erfasst werden
soll.

Um die Sitzung zu starten, ohne ein Mosaik zu erfassen, wahlen Sie ,<No Mosaic>“ (<Kein
Mosaik>).

Extrem groRe Mosaike bendétigen viel Speicherplatz auf der Festplatte und sind zeitaufwendig zu
erfassen. Um Speicherplatz und Messzeit zu sparen, erfassen Sie ein Mosaik nur von dem Teil der
Probe, den Sie flr Ihre Analyse bendtigen.
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Einstellung Beschreibung

Wabhlen Sie ein Kameraprofil, das am besten zu dem Typ der Probe passt, die Sie analysieren.
Uber Kameraprofile werden Helligkeit, Kontrast, WeiRabgleich und mehr eingestellt, um zu
gewabhrleisten, dass fiir die Probe, das beste Bild erhalten wird.

Viele Proben werden auf stark reflektierenden Hintergriinden vorbereitet, reflektieren aber selbst
nicht stark. Stellen Sie sicher, dass Sie eine Option wahlen, die am besten zur Oberflache der
Probe und dem interessierenden Bereich passt.

« High Reflective (Stark reflektierend): Stark reflektierende Proben zeigen in der Regel
sichtbare Reflexionen, wenn sie einer Lichtquelle (z. B. Lampen in der Nahe oder Sonnenlicht)
ausgesetzt werden. Zu diesen Proben gehoren z. B. Glasobjekttrager, Hochglanzpapier und
gut polierte Metalle.

« Matte (Matt): Wahlen Sie diese Option fiir dunkle Materialien mit rauen Oberflachen, die
wenig sichtbare Reflexionen aufweisen, wie z. B. sehr dunkle Kunststoffe, Gummi, Karton

Camera profile oder Papier oder Stoff.

(Kameraprofil)  Diffuse (Diffus): Wahlen Sie diese Option fiir Materialien, die ein mittleres oder geringes
Reflexionsvermdgen und eine helle Farbe haben. Verwenden Sie ,Diffuse” (Diffus) fiir Proben
wie helle Kunststoffe, nicht glanzendes Papier, pharmazeutische Tabletten oder dhnliche
Materialien.

Bestimmen des optimalen Kameraprofils

Um zu Uberpriifen, ob die Einstellung des Kameraprofils fir das Probenmaterial geeignet ist,
stellen Sie das Probenbild scharf und passen Sie die Beleuchtung entweder automatisch oder mit
Hilfe der manuellen Bedienelemente an.

Die Beleuchtungsstéarke sollte zwischen 15 und 70 liegen.

« Bei Werten unter 15 sollten Sie die Kamera auf das stark reflektierende Profil einstellen.

« Beieinem Wert iber 70 sollte das Kameraprofil entweder auf diffus oder matt eingestellt
werden.

Ta Flgen Sie der Sitzung ein Tag hinzu. Tags sind nitzlich, um Ihre gespeicherten Sitzungen spater
9 zu durchsuchen und zu filtern.

Wie bei der Auflésung eines Fotos oder eines Videos bedeutet eine hohere Auflésung auch eine

feinere Detailgenauigkeit der Spektraldaten. Eine hohere Aufldsung unterscheidet beispielsweise

zwischen zwei sehr nah beieinander liegenden Peaks, wahrend eine geringere Auflésung diese

Resolution (Auflésung)
Peaks kombinieren kénnte.

Ein niedrigerer Wert fiihrt zu einer besseren Aufldsung, aber auch zu einer langeren Messdauer.

Ein Standardprofil, mit dem Sie die chemischen Daten nach der Messung einer Flache, einer Linie
oder einer Reihe von Punkten anzeigen kénnen. Sie kénnen das Profil nach der Erfassung von
Daten andern. Weitere Informationen zu den verschiedenen Profilen finden Sie unter ,Anwenden
von Profilen®.

Profile (Profil)
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Einstellung

Analyze using
(Analysieren mit)

Analyze particles (Partikel
analysieren)

Enable Polarizer acquis-
tion (Polarisatorerfassung
aktivieren)

Step size (Schrittgréfie)

Aperture height and width
(Aperturhéhe und -breite)

Beschreibung

Das Verfahren, das zum Messen der Probe verwendet werden soll. Uber das ausgewahite
Verfahren wird festgelegt, welche Einstellungen wahrend der Sitzung verfugbar sind.

« Reflexion
e Transmission

« ATR

Wahlen Sie diese Option, um Partikel zu analysieren. Bei Auswahl sind in der Sitzungsansicht
Partikelanalyse-Werkzeuge verfugbar. Diese Option muss vor dem Start einer Sitzung ausgewahlt
werden.

Wabhlen Sie diese Option, um wahrend der Datenerfassung den Polarisator und den Analyzer zu
verwenden. Sie kdnnen auch den Polarisator wahrend der Sitzung verwenden.

Die Entfernung in Mikrometern, die der Objekttisch zwischen den Probenpunkten zuriicklegt. Bei
einer kleinen Schrittgré3e wird die Probe an mehreren Punkten in einem Bereich gemessen, die
Messung dauert jedoch langer und erfordert mehr Speicherplatz.

Die Apertur dient dazu, unerwiinschte Teile der Probe von der Messung auszuschliefien und sorgt
dafir, dass kein unerwiinschtes Licht den Detektor erreicht.

Die Apertur kann man sich wie eine rechteckiges Fenster vorstellen, durch das der Infrarotstrahl
wahrend der Messung passiert.

In der Kameraansicht kdnnen Sie auch die Héhe, die Breite und den Drehwinkel der Apparatur
einstellen.

Hintergrundeinstellungen und erweiterte Einstellungen

In den Bereichen der Hintergrundeinstellungen und der erweiterten Einstellungen finden Sie weitere Optionen, mit denen
festgelegt wird, wie die Daten erfasst und verarbeitet werden sollen.
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189

BACKGROUND

|| Use the fixed reference location on the RaptIR sample holder

. Match sample scans

Set background scans

ADVANCED
Zero fill 2
Apodization Norton Beer Strong

Mapping speed  High spead

Range limits Max 4000 —— Min 650

Einstellung

Use the fixed reference
location on the

RaptIR sample holder
(Feste Refe-
renzposition auf dem
RaptliR-Probenhalter
verwenden)

Match sample scans
(Probenscans
abgleichen)

Set background scans
(Hintergrundscans
festlegen)

Measure background
before each region (Hin-
tergrund vor jeder
Region messen)

Measure background
once for entire sample
(Hintergrund einmal fiir
die gesamte Probe mes-
sen)

Measure background before each region

. Measure background once for entire sample

' Optical velocity (cm/sec) 6.329 ' Gain 1 hd
' Beamsplitter KBr ~  Sample spacing 2 hd
' Detector MCT/A

:I Prompt for session name :I Atmospheric suppression

Tabelle 4-2: Hintergrundeinstellungen fiir Mikroskopie

Beschreibung

Der RaptIR-Probenhalter ist mit integrierten Referenzpunkten fir Transmissions- und Refle-
xionsanalysen ausgestattet. Wahlen Sie diese Option, um den Tisch nach der Erfassung lhres ersten
Mosaiks automatisch an die Referenzposition zu bewegen. Diese Option ist nicht verfligbar, wenn Sie
in der Liste ,Mosaic Capture” (Mosaikerfassung) die Option ,Custom Mosaic" (Benutzerdefiniertes
Mosaik) ausgewahlt haben.

Bei Auswahl ist die Anzahl der fiir die Hintergrundmessung verwendeten Scans identisch mit der fiir
die Probe verwendeten Scans.

Wahlen Sie diese Option, um fur den Hintergrund eine andere Anzahl von Scans zu verwenden.

Bei Auswahl misst die Software vor jeder neuen Region der Probe einen neuen Hintergrund. Wenn Sie
zum Beispiel drei Bereiche in Ihrer Probenmessung haben und diese Option aktiviert ist, erfasst die
Software vor jedem Bereich einen neuen Hintergrund. Beachten Sie, dass eine Gruppe von Punkten,
die dieselben Messeinstellungen verwenden, als eine einzige Region betrachtet wird.

Bei Auswahl dieser Option wird nur dann ein neuer Hintergrund erfasst, wenn sich die Mess-
einstellungen geandert haben. Bei Aktivierung dieser Option wird zum Beispiel nur ein Hintergrund
erfasst, wenn Sie drei Bereiche in einer Probenerfassung messen und diese alle auf denselben Mess-
einstellungen beruhen.

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung

Die erweiterten Einstellungen lauten wie folgt:
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Tabelle 4-3: Erweiterte Messeinstellungen fiir die Mikroskopie

Einstellung

Zero fill (Zerofilling)

Optical velocity (cm/sec)
((Spiegelgeschwindigkeit (cm/s))

Gain (Verstarkung)

Apodization (Apodisation)

Beamsplitter (Strahlteiler)

Beschreibung

Interpoliert Datenpunkte zwischen erfassten Datenpunkten. Dies erh6éht zwar nicht die
tatsachliche Auflésung der Daten, kann aber scharfe Kurven glatten und die Linienform
eines Spektrums verbessern.

Erfassen Sie lhre Proben- und Hintergrundspekiren mit der gleichen Einstellung fir ,Zero
Fill“ (Zerofilling).

Optionen
« None (Keines): Es wird kein Zero-Filling ausgefuhrt.

o 1: Zwischen jedem erfassten Datenpunkt wird ein Datenpunkt hinzugefugt.

o 2: Zwischen jedem erfassten Datenpunkt werden drei Datenpunkte hinzugefigt.

Bestimmt die Spiegelgeschwindigkeit im Interferometer. Der Standardwert hangt von der
Art des verwendeten Detektors ab. Diese Einstellung kann nur bei bestimmten
Spektrometern geandert werden.

Dient zur Festlegung der Verstarkung des Detektorsignals. Eine hdhere Verstarkung erhoht
zwar das Signal, aber auch das Rauschen. Die optimale Verstarkung hangt vom jeweiligen
Experiment ab.

Die Apodisation bezieht sich auf eine mathematische Funktion, die auf die Daten des
Einstrahlspektrums angewendet wird, um Peak-Nebenkeulen zu reduzieren oder zu
entfernen. Diese Nebenkeulen kénnen auftreten, weil das Interferogramm kein unendlicher
Datenstrom ist.

Eine starke Apodisation reduziert zwar das Rauschen, kann aber auch die Auflésung der
Daten verringern und Peaks verbreitern.

Eine Beschreibung der einzelnen Optionen finden Sie unter ,,Apodisationsfunktionen”.

Wenn in Ihrem Gerat mehrere Strahlteiler installiert sind, kdnnen Sie hier einen von diesen
auswahlen. Wenn Sie ABX auf Ihrem Spektrometer installiert haben, konfigurieren Sie
zunachst ABX und wahlen dann hier den zu verwendenden Strahlteiler aus.
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Einstellung Beschreibung

Der Probenabstand beschreibt, mit welcher Haufigkeit das Interferogramm erfasst wird.

Mit niedrigeren Einstellungen fiir den Probenabstand kdnnen Sie einen grofReren
Frequenzbereich messen. Hohere Einstellungen fiir den Probenabstand sind dagegen bei
Messungen mit sehr schnellen optischen Geschwindigkeiten niitzlich, wenn sich der
Spiegel zu schnell bewegt, als dass die IR-Messung Schritt halten kénnte.

« 0.5(0,5): Das IR-Signal wird bei jedem Nulldurchgang und am oberen und unteren
Sample spacing (Probenabstand) Ende der Lasersignalwelle gemessen. Diese Einstellung erméglicht einen deutlich

groReren Datenbereich.

« 1: Das IR-Signal wird bei jedem Nulldurchgang der Laserwellenlange gemessen.
Verwenden Sie diese Option, um den Bereich iber die Wellenzahl 7.899 hinaus zu
erweitern.

« 2: Das IR-Signal wird bei jedem zweiten Nulldurchgang gemessen. Dies ist nitzlich,
wenn Sie sehr hohe Spiegelgeschwindigkeiten verwenden, der maximale
Messbereich muss jedoch unter 7.900 liegen.

Eine hohe Geschwindigkeit ist fir die meisten Anwendungen sinnvoll, aber wenn Sie die
Qualitat Ihrer Daten verbessern wollen, sollten Sie es mit der Einstellung ,Normal*
versuchen.

Mapping speed
(Kartierungsgeschwindigkeit)

Detector (Detektor) Zeigt den derzeit installierten Mikroskopdetektor an.

Legt die Grenzwerte fir die Frequenzen als Wellenzahl fest, die im erfassten Spektrum

Range Limits (Bereichsgrenzen
ange Limits (Bereichsgrenzen) enthalten sind.

Prompt for session name (Nach Bei Auswahl dieser Option fordert die Software Sie zu Beginn jeder neuen Sitzung auf,
Sitzungsnamen fragen) einen neuen Sitzungsnamen einzugeben.

Korrigiert die Auswirkungen von Wasserdampf und Kohlendioxid auf die von lhnen
erfassten Spektren.

Im Allgemeinen ist es besser, die atmosphéarischen Bedingungen mit Hilfe eines aktuellen

Atmospheric suppression Hintergrundspektrums zu kontrollieren. Wenn Sie den Hintergrund haufig messen oder sich
(Atmosphérenkorrektur) die atmosphérischen Bedingungen nur langsam andern, mussen Sie diese Funktion nicht
verwenden.

Verwenden Sie diese Funktion nur, wenn Sie den Hintergrund nur selten messen oder sich
die atmosphérischen Bedingungen schnell andern.

4.4.3 Erfassen eines Mosaiks

Bei einem Mosaik handelt es sich um ein visuelles Bild der Probenoberflache. Die Kamera nimmt eine Reihe kleiner,
hochauflésender Bilder auf und fiigt sie zu einem einzigen Mosaik zusammen, sodass Sie ein grof3es Bild der
Probenoberflache erhalten, das Sie fiir die Analyse verwenden kdnnen. Das Mosaik dient als Arbeitsbereich fiir die
Analyse, in dem Sie interessierende Regionen erkunden und Bereiche und Punkte fiir die IR-Datenerfassung festlegen
kénnen.
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Im Allgemeinen wird bei der Analyse einer Probe ein Mosaikbild mit geringer VergréRerung mit einem 4x oder 10x Objektiv
erfasst, es werden die Einstellungen nach Bedarf angepasst und dann wird bei Bedarf ein Mosaikbild mit starker
Vergroferung von einem kleineren Bereich mit einem mit 15x oder 30x Objektiv aufgenommen. Nachdem Sie ein Mosaik
erfasst haben, zeichnen Sie Regionen oder wéhlen Sie Partikel aus, und beginnen Sie dann mit der Messung von Daten.

Sie kdnnen ein Mosaik automatisch erfassen, wenn Sie die Sitzung starten, oder manuell in der Sitzungsansicht.

Typen von Mosaiken

Es gibt zwei Typen von Mosaiken:

¢ Geringe Vergroferung (4x oder 10x). Beginnen Sie die Analyse durch die Erfassung eines Mosaiks mit geringer Ver-
gréRerung. Dadurch erhalten Sie eine breitere Ubersicht der Probenoberflache.

e Starke Vergrofierung (15x oder 30x). Erfassen Sie bei Bedarf ein Mosaik mit starker VergréRerung von einem klei-
neren interessierenden Bereich. Das Mosaik mit starker VergréRerung liefert ein besseres Bild, es wird aber mehr Zeit
fur die Erfassung bendétigt.

Automatische und manuelle Erfassungen

Sie kdnnen ein Mosaik automatisch erfassen, wenn Sie Ihre Sitzung beginnen, oder Sie kdnnen zunéachst lhre
Messeinstellungen verfeinern und dann das Mosaik manuell erfassen.

Mosaiken mit geringer VergréRerung

% So erfassen Sie ein Mosaik automatisch

1. Wahlen Sie im Dashboard eine Option in der Liste Mosaic Capture (Mosaikerfassung) aus. Wenn Sie eine andere
Option als ,Custom Mosaic” (Benutzerdefiniertes Mosaik) wahlen, erfasst die Software das Mosaik zu Beginn der Sit-
zung automatisch.

2. Inder Regel sollten Sie Autofocus before capture (Autofokus vor der Erfassung) auswahlen, bevor Sie lhre Sitzung
starten. Wenn diese Option ausgewahlt ist, fokussiert die Software die Probe automatisch und optimiert die Beleuch-
tung fur das beste Mosaik.

3. Wabhlen Sie Start Session (Sitzung starten) aus. Die Sitzung beginnt und die Software erfasst automatisch das
Mosaik.
¢ So erfassen Sie ein Mosaik manuell

1. Wenn Sie noch keine Sitzung gestartet haben, wahlen Sie im Dashboard den Eintrag Custom Mosaic
(Benutzerdefiniertes Mosaik) in der Liste ,Mosaic Capture” (Mosaikerfassung) aus. Klicken Sie dann auf Start
Session (Sitzung starten).

2. Verwenden Sie in der Sitzungsansicht die Kameraansicht und bewegen Sie den Tisch an die gewlinschte Position.
3. Vergewissern Sie sich, dass das Objektiv mit der geringsten VergrolRerung ausgewahlt ist.

4. Klicken Sie auf Capture Mosaic (Mosaik erfassen).
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5. Um ein Mosaik mit geringer Vergrofierung hinzuzufligen, stellen Sie sicher, dass das Werkzeug ,,Capture Mosaic*
(Mosaik erfassen) das Objektiv mit geringer Vergré3erung anzeigt.

a. Wabhlen Sie das Werkzeug Mosaic (Mosaik) aus und zeichnen Sie den zu erfassenden Bereich.

b. Klicken Sie auf Capture Mosaic (Mosaik erfassen).

Mosaiken mit starker Vergréf3erung

Sie mussen ein Mosaik mit geringer VergréRerung aufnehmen, bevor Sie ein Mosaik mit starker Vergrof3erung aufnehmen
kdnnen.
¢ So erfassen Sie ein Mosaik mit starker VergréRerung

1. Wabhlen Sie in der Sitzungsansicht das Werkzeug ,Mosaic” (Mosaik) auf der unverankerten Symbolleiste aus.

2. Kilicken Sie durch Klicken und Ziehen ein Rechteck auf dem Mosaik mit geringer Vergrof3erung. Dies ist der Bereich, in
dem das Mosaik mit starker Vergrof3erung erfasst werden soll.

3. Kiicken Sie auf Change Objective (Objektiv wechseln), um die Option der starken Vergré3erung (normalerweise 15x)
auszuwahlen, wenn diese noch nicht ausgewahlt ist.

4. Wahlen Sie Capture Mosaic (Mosaik erfassen) aus.

Das Mosaik mit starker Vergréf3erung wird tber das vorherige Mosaik gezeichnet und ein Miniaturbild wird auf der
Registerkarte ,Mosaic“ (Mosaik) des Bereichs ,Results” (Ergebnisse) hinzugeflgt.

Momentaufnahmen

Eine Momentaufnahme ist ein einzelnes Bild der Oberflache der Probe, das in der Kameraansicht dargestellt wird.

¢ So zeichnen Sie eine Momentaufnahme auf
1. Offnen Sie in der Sitzungsansicht die Kameraansicht.

2. Klicken Sie auf das Momentaufnahme-Werkzeug. Die Momentaufnahme wird zur Registerkarte ,Mosaic* (Mosaik)
hinzugefugt.

Untersuchen von Mosaiken

Verwenden Sie die Navigationswerkzeuge zum VergroRern oder Verkleinern und um verschiedene Bereiche des Mosaiks
anzuzeigen.
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Die Mosaik-Sky-Ansicht

Die Sky-Ansicht zeigt ein Ubersichtsbild des Mosaiks an. Wenn Sie das Mosaik vergréRern, zeigt die Sky-Ansicht, wo Sie
sich auf der Oberflache der Probe befinden.

Sie kénnen die Sky-Ansicht auch verwenden, um durch das Mosaik zu navigieren. Klicken Sie auf einen Bereich in der Sky-
Ansicht, um zu diesem Ort zu gehen. Klicken und Ziehen Sie den Rand der fokussierten Region, um zu vergroftern oder zu
verkleinern.

Navigationswerkzeuge
¢ So vergrofern und verkleinern Sie
° Verwenden Sie das Scrollrad der Maus, um das Mosaik zu vergréf3ern oder zu verkleinern.

° Sobald Sie etwas vergroRert haben, konnen Sie die Sky-Ansicht des Mosaiks zum Zoomen verwenden. Klicken
und ziehen Sie den Rand der fokussierten Region in der Sky-Ansicht, um sie zu vergréRern oder zu verkleinern.

¢ Um verschiedene Bereiche des Mosaiks anzuzeigen, wahlen Sie das Schwenkwerkzeug. Klicken und ziehen Sie bei
ausgewahltem Schwenkwerkzeug, um das Mosaikbild zu verschieben.
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4.4.4 Analysieren von Proben

Messen eines Hintergrundspektrums

Bevor Sie die Daten einer Probe erfassen, missen Sie den Hintergrund messen. Bei einem Hintergrund handelt es sich um
eine Messung der Geratebedingungen flr die Probenerfassung, ohne dass eine Probe vorhanden ist. Nach der Messung
des Hintergrunds und der Probe werden die Probendaten mit der Hintergrundmessung ins Verhaltnis gesetzt, um das
endgultige Probenspektrum zu erstellen.

Welcher Ort oder welches Material am besten geeignet ist, hangt vom Probentyp oder der Anwendung ab. Die folgende
Tabelle enthalt einige Empfehlungen zur Messung des Hintergrunds.

Probentyp und Anwendung Empfehlung zur Messung des Hintergrunds
Transmission, Probe Gber Luft Luft

suspendiert

Transmission, Probe auf einer

Ein Bereich auf der Salzplatte, in dem kein Probenmaterial vorhanden ist
Salzplatte

Transmission, Probe in einer
Druckzelle

Gerichtete Reflexion

Ein KBr-Kristall (oder ein anderes Halogenidsalz) in der gleichen Druckzelle neben der
Probe

Ein Spiegel oder poliertes Metall

. . Zerkleinertes KBr, Siliciumcarbidpapier oder anderes raues, nicht infrarot-absorbierendes

Diffuse Reflexion i

Material

Ein Spiegel oder poliertes Metall, oder ein Bereich des Probentragers, in dem sich kein

Reflexion-Absorption pieg ) P ) 9
Probenmaterial befindet

ATR Luft

¢ So messen Sie ein Hintergrundspektrum
1. Starten Sie eine Sitzung und erfassen Sie ein Mosaik mit geringer VergroRerung.
2. Wabhlen Sie auf der unverankerten Symbolleiste das Hintergrundwerkzeug.

3. Klicken Sie an dem Punkt auf das Mosaik, an dem Sie den Hintergrund messen mochten. Im Spektralbereich wird ein
Live-Einstrahlspektrum angezeigt. Um den Hintergrundpunkt zu verschieben, klicken Sie erneut auf das Mosaik.

4. Wenn Sie mit dem Einzelstrahlspektrum des Hintergrunds zufrieden sind, klicken Sie auf ,Hintergrund akzeptieren®
(Hintergrund akzeptieren).

5. Kilicken Sie auf ,Measure Background® (Hintergrund messen). Das Hintergrundspektrum wird erfasst. Nach Abschluss
des Vorgangs wird es zur Registerkarte ,Background” (Hintergrund) der Registerkarte ,Spectra® (Spektren)
hinzugefugt.
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Wenn die Hintergrundmessung abgeschlossen ist, kénnen Sie Flachen, Linien und Punkte platzieren und lhre Probe
messen.

Wenn Sie mehrere Bereiche Uber einen langen Zeitraum messen, ersetzen Sie regelmafig die Hintergrundmessung. Im
Allgemeinen sollten Sie immer eine aktuelle Messung des Hintergrunds durchfliihren, bevor Sie die Probe messen.

Analysieren von Partikeln

Verwenden Sie die Partikelanalyse-Werkzeuge, um Mikropartikel zu lokalisieren, zu charakterisieren und zu identifizieren.
¢ So analysieren Sie Partikel

1. Bereiten Sie die Probe vor.

2. Wabhlen Sie im Dashboard Partikel analysieren.

3. ,Erfassen eines Mosaiks”

4. Uberpriifen Sie in der Sitzungsansicht das Mosaik und nehmen Sie bei Bedarf Anderungen am Fokus und an der
Beleuchtung vor. Erfassen Sie bei Bedarf ein Mosaik mit starker VergrofRerung.

5. ,Messen eines Hintergrundspektrums”.

6. Analysieren Sie Partikel.
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a. Wabhlen Sie das Partikelanalyse-Werkzeug und zeichnen Sie durch Klicken und Ziehen ein Rechteck auf dem
Mosaik. Dies ist der interessierende Bereich, in dem die Software Partikel erkennt. Nach dem Zeichnen einer
Region wird der Bereich ,Partikelanalyse” getffnet.

b. Verfeinern Sie Ihre Auswahl mit den Optionen und Auswahlwerkzeugen. Wahlen Sie nach einer Aktualisierung der
Einstellungen Neu berechnen, um die Partikel zu aktualisieren. Detaillierte Erlduterungen der Werkzeuge und
Einstellungen fiir die Partikelanalyse finden Sie in den Bedienungsanleitungen und Tutorien der
OMNIC Paradigm-Software.

c. Wenn Sie mit der Auswahl zufrieden sind, klicken Sie auf Akzeptieren. Dadurch werden die Auswahleinstellungen
zwar gespeichert, aber noch keine Daten gemessen.

d. Klicken Sie auf Probe.

Analysieren von Flachen, Punkten und Linien

Erstellen Sie ein chemisches Bild von einem Bereich der Probenoberflache, indem Sie eine oder mehrere Flachen
festlegen, die analysiert werden sollen. Sie kénnen auch Linien mit dem Linienwerkzeug und einzelne Punkte mit dem
Punktwerkzeug messen. Sie kdnnen Flachen, Linien und Punkte zusammen messen.

Messen von Flachen, Linien und Punkten

Fir die Messung von Flachen, Linien und Punkten miissen Sie zuerst ein Mosaik erfassen und den Hintergrund messen.

¢ So analysieren Sie Flachen, Punkte und Linien

1. ,Erfassen eines Mosaiks”

2. ,Messen eines Hintergrundspektrums”.
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3. Legen Sie die Flachen, Linien und Punkte fest, die analysiert werden sollen. Sie kdnnen mehrere Flachen, Linien und
Punkte zu einer einzelnen Analyse hinzufligen.

Analyse von Dieses Werkzeug wahlen Vorgehensweise

1. Wabhlen Sie das Flachenwerkzeug aus.

Flache:
2. Zeichnen Sie die Flache durch Klicken und Ziehen auf dem Mosaik.
1. Wahlen Sie das Linienwerkzeug aus.
Linien
2. Zeichnen Sie eine Linie durch Klicken und Ziehen.
1. Wahlen Sie das Punktwerkzeug aus.
Punkte

2. Klicken Sie, um einen Punkt hinzuzufiigen.

Verwenden Sie das Cursorwerkzeug, um Flachen, Punkte, Linien auszuwahlen oder zu I6schen.
4. Wenn Sie mit dem Hinzufligen von Flachen, Linien und Punkten fertig sind, klicken Sie auf Sample (Probe).

Nach Abschluss der Messung zeigen Sie die Ergebnisse auf der neuen Registerkarte an.

Verwenden des Polarisators

Mikroskope mit der Polarisationsoption enthalten separate Polarisatoren fiir sichtbares und fiir infrarotes Licht.

Das Mikroskop enthalt fir jede Lichtquelle zwei Polarisationsfilter, die als ,Polarisator” und ,Analyzer” bezeichnet werden.
¢ Polarisator: Befindet sich zwischen Lichtquelle und Probe
¢ Analyzer: Befindet sich zwischen Probe und Kamera oder Okular und Detektor

Bei Verwendung des Polarisators kdnnen Sie entweder nur den Polarisator fir in der Ebene polarisiertes Licht oder den
Polarisator und den Analyzer flr kreuzpolarisiertes Licht einsetzen. Polarisator und Analyzer kdnnen gemeinsam oder
unabhangig voneinander gedreht werden.

Verwenden von Polarisator und Analyzer

Zur Verwendung des Polarisators zeigen Sie zunachst die Probe in der Kameraansicht an. Hier kénnen Sie lhre
Polarisatoreinstellungen in einer Vorschau anzeigen und den Polarisator und Analyzer fir sichtbares Licht anpassen.

Die Vorschau der Probe in der Kameraansicht erleichtert es, die idealen Einstellungen fiir die Messung der Probe zu finden.
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¢ So verwenden Sie den Polarisator und Analyzer in der Kameraansicht
1. Wahlen Sie im Dashboard die Option ,Enable Polarizer acquisition” (Polarisatorerfassung aktivieren).

Wenn diese Option ausgewahlt ist, werden die Regionen mit dem Polarisator gemessen. Wenn Sie keine
Einstellungen &ndern, werden die Standardeinstellungen des Polarisators und Analyzers verwendet. Sie kdnnen lhre
Meinung wéhrend der Sitzung andern und den Polarisator vor der Erfassung von Daten aktivieren oder deaktivieren.

2. Beginnen Sie lhre Mikroskopiesitzung wie gewohnt mit dem Analysetyp Transmission oder Reflexion. Bei Verwendung
des Analysetyps ATR kdnnen Sie den Polarisator nicht verwenden.

3. Offnen Sie in der Ansicht der Mikroskopieeinstellungen die Kameraansicht und gehen Sie zur Registerkarte ,Polarizer
(Polarisator).

Abbildung 4-1: Die Registerkarte ,Polarizer” (Polarisator) in der Kameraansicht

4. Wabhlen Sie ,Visual“ (Sichtbar), um den Polarisator fur sichtbares Licht zu verwenden. Wahlen Sie ,Spectral/IR*
(Spektral/IR), um den IR-Polarisator zu verwenden.

¢ Passen Sie die Einstellungen des Polarisators fiir sichtbares Licht an, wahrend Sie das Probenbild in der
Kameraansicht betrachten.

¢ Um die Einstellungen des IR-Polarisators in einer Vorschau anzuzeigen, aktivieren Sie die Live-Spektrenansicht
und zeigen das Spektrum an.

Tabelle 4-1: Polarisatoreinstellungen in der Kameraansicht

Einstellung Beschreibung
Visual (Sichtbar) Wahlen Sie diese Option, um den Polarisator fiir sichtbares Licht zu aktivieren.
Spectral/IR

Wahlen Sie diese Option, um den IR-Polarisator zu aktivieren.
(Spektral/IR) P

Link dials (Skalen Bei Aktivierung drehen sich Polarisator und Analyzer mit derselben Geschwindigkeit. Eine Anderung
verkniipfen) des Winkels fiir einen filhrt auch zu einer Anderung des Winkels des anderen.

Polarizer angle

. . Stellen Sie den Winkel des Polarisators ein.
(Polarisatorwinkel)
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Einstellung Beschreibung

Analyzerwinkel Dient zur Festlegung des Winkels des Analyzers.

No analyzer (Kein Bei Auswahl dieser Option wird der Analyzer aus dem Strahlengang entfernt und es wird nur der
Analyzer) Polarisator verwendet. (,in der Ebene polarisiertes Licht®).

Erfassen von IR-Daten mit dem Polarisator

Bei der Messung lhrer Probe mit aktiviertem Polarisator gibt es zwei Méglichkeiten der Messung:
¢ Messen der gesamten Region des Polarisators (und des Analyzers) unter einem einzigen, festen Winkel

¢ Automatisches Drehen des Analyzers wahrend der Messung und Erfassen von Daten in einem bestimmten Intervall,
z. B. alle 5 Grad der Drehung

Abbildung 4-2: Optionen der Polarisator-Einrichtung

< So erfassen Sie Daten mit dem Polarisator und dem Analyzer

1. Klicken Sie auf der Symbolleiste in der Ansicht der Mikroskopieeinstellungen auf Polarizer Setup (Polarisator-
Einrichtung), um die Polarisatoreinstellungen anzuzeigen.

2. Wahlen Sie Enable Polarizer acquisition (Polarisatorerfassung aktivieren).
3. Uberpriifen und bearbeiten Sie die Polarisatoreinstellungen.

¢ Um einen einzelnen, festen Winkel zu verwenden, stellen Sie die Anzahl der Schritte auf 1 ein. Es wird nur die
Startposition des Analyzers verwendet.

¢ Fur eine schrittweise Erfassung gehen Sie wie folgt vor:
a. Stellen Sie den Winkel des Polarisators ein.
b. Stellen Sie den Anfangs- und den Endwinkel des Analyzers ein.
c. Stellen Sie entweder # of steps (Anz. der Schritte) oder Degrees/step (Grad/Schritt) ein.

5. Legen Sie eine oder mehrere Regionen fest und messen Sie die Probe wie gewohnt.
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201

Der Hintergrundpunkt wird automatisch bei jedem Analyzer-Winkel gemessen, um eine Ubereinstimmung mit der Probe zu
erzielen. Wahrend der Messung der Probe wird jeder Punkt bei jedem Winkel gemessen.

Tabelle 2. Einstellungen flr die Polarisatorerfassung

Einstellung

Enable Polarizer acquisition
(Polarisatorerfassung aktivieren)

Starting position (Startposition)

Polarisator

Analyzer

No Analyzer (Kein Analyzer)

Ending position (Endposition)

Analyzer

Degrees/step (Grad/Schritt)

# of steps (Anz. der Schritte)

Beschreibung

Wabhlen Sie diese Option, um wahrend der Datenerfassung den Polarisator (und
optional den Analyzer) zu verwenden.

Fixed angle of the polarizer (Fester Winkel des Polarisators)

Anfangswinkel des Analyzers. Wenn die Anzahl der Schritte auf 0 eingestellt ist, ist
dies der einzige verwendete Winkel.

Wahlen Sie diese Option, um den Analyzer aus dem Strahlengang zu entfernen
und nur den Polarisator zu verwenden.

Der Endwinkel des Analyzers.

Geben Sie entweder Grad/Schritt oder Anz. der Schritte ein. Der andere Wert wird
automatisch berechnet.

Geben Sie entweder Grad/Schritt oder Anz. der Schritte ein. Der andere Wert wird
automatisch berechnet.

Untersuchen der polarisierten Daten

Nach der Erfassung von Daten mit dem Polarisator werden die Ergebnisse auf der Registerkarte ,Analysis“ (Analyse)
angezeigt. Bei der Anzeige von Daten, die mit einem Polarisator erfasst wurden, kénnen Sie mithilfe des Winkel-
Schiebereglers das Profilbild jedes Winkels anzeigen, der bei der Erfassung verwendet wurde.

Anwenden von Profilen

Uber die Profileinstellungen wird der mathematische Algorithmus festgelegt, der zur Erstellung eines chemischen Bilds auf
jedes Spektrum in der Messung, einschlie3lich der ausgewahlten Regionen und Punkten, angewendet wird. Der
Algorithmus wandelt jedes Spektrum in eine Zahl um, die im chemischen Bild durch eine Farbe dargestellt wird.

So wenden Sie Profile an

Sie kdnnen ein Standardprofil auswahlen, bevor Sie eine Sitzung beginnen, und Sie kédnnen die Profile nach der Erfassung

von Daten schnell &ndern.
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¢ Bevor Sie Ihre Sitzung beginnen, wahlen Sie im Dashboard ein Profil aus der Liste ,Profiles” (Profile) aus. Dabei
handelt es sich um das Profil, das nach der Messung von Flachen, Linien oder Punkten zuerst angezeigt wird.

¢ Nachdem Sie Flachen, Linien oder Punkte gemessen haben, wahlen Sie die Registerkarte ,Profiles” (Profile) und dann

aus der Liste Profile type (Pofiltyp) eine Option aus. Klicken Sie auf Update (Aktualisieren), um die Anderungen

anzuwenden.

Die verfugbaren Profiltypen sind im Folgenden beschrieben.

Profile (Profil)

Correlation (Korrelation)

Area (Flache)

Peak

Area Ratio (FIa-
chenverhéltnis)

Peak Ratio (Peak-
verhaltnis)

Beschreibung

Das Korrelationsprofil zeigt die Korrelation zwischen dem jeweiligen Probenpunkt im chemischen
Bild und dem ausgewahlten Korrelationsspektrum.

Jede Farbe in der Skala der Profilintensitat stellt den Grad der Korrelation mit dem
Korrelationsspektrum dar.

Das Peakflachen-Profil zeigt fur jeden Probenpunkt im chemischen Bild die korrigierte Flache des
ausgewahlten Peaks. Die Farben im chemischen Bild stellen die relative Flache des angegebenen
Peaks am jeweiligen Probenpunkt dar. Ein hoherer Intensitatswert (weiter oben in der Skala der
Profilintensitat) steht fur eine groRere Peakflache.

Das Peakprofil zeigt fir jeden Probenpunkt im chemischen Bild die korrigierte Hohe des
ausgewahlten Peaks. Die Farben im chemischen Bild stellen die relative Intensitat des
angegebenen Peaks am jeweiligen Probenpunkt dar. Ein hoherer Intensitdtswert (weiter oben in
der Skala der Profilintensitat) steht fiir einen gréReren Peak.

Das Peakflachenverhaltnis-Profil zeigt fir jeden Probenpunkt im chemischen Bild das Verhaltnis
der korrigierten Flachen von zwei ausgewahlten Peaks. Anhand des Verhaltnisses von zwei Peaks
kénnen Sie Folgendes untersuchen:

« Anderungen im Probenmaterial (einige Peaks nehmen zu, wogegen andere u. U. abnehmen)
« Anderungen in den Probenkomponenten

« Anderungen der Peakflache, die relativ zu einem anderen Peak normalisiert wurde, um
sicherzustellen, dass die Variationen in der gemessenen Peakflache nicht durch
physikalische Effekte (z. B. den Fokus) verursacht werden

o Informationen zur Anzahl der vorhandenen Schichten und zur Qualitét der Materialien in einer
geschichteten Probe wie z. B. Graphen

Die Farben im chemischen Bild stehen fiir das Verhaltnis der relativen Flachen des ausgewahlten
Peaks. Ein héherer Intensitatswert (weiter oben in der Skala der Profilintensitat) steht fir ein
gréReres Peakflachenverhaltnis.

Das Peakhdhenverhaltnis-Profil zeigt fir jeden Probenpunkt im chemischen Bild das Verhaltnis der
korrigierten Hohen von zwei ausgewahlten Peaks. Die Farben im chemischen Bild stehen fiir das
Verhaltnis der relativen Héhen des ausgewahlten Peaks. Ein hoherer Intensitatswert (weiter oben
in der Skala der Profilintensitat) steht fur ein gréReres Peakhohenverhaltnis.
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Profile (Profil) Beschreibung

Das Chemigramm-Profil zeigt fiir jeden Probenpunkt im chemischen Bild die nicht korrigierte
Chemiaramm Flache der ausgewahlten Region. Die Farben im chemischen Bild stellen die relative Flache unter
9 der angegebenen Region am Probenpunkt dar. Ein hoherer Intensitdtswert (weiter oben in der

Skala der Profilintensitat) steht fiir eine groRere Peakflache.

Das Peakpositions-Profil zeigt die Verschiebung der Position eines angegebenen Peaks entlang
der x-Achse an. Die Messung basiert auf dem Peakmaximum in einer festgelegten Region fiir
jeden Probenpunkt im chemischen Bild. Die Farben und die zugehdrigen x-Achsenwerte auf der
Skala der Profilintensitat stehen fur die relativen Positionen des Peakmaximums in der
festgelegten Region.

Peak Position (Peak-
position)

Das Peakbreiten-Profil zeigt fiir jeden Probenpunkt im chemischen Bild die Breite des
ausgewahlten Peaks. Die Messung beruht auf der Breite des Peaks an einer angegebenen Hohe.

Peak Width (Peakbreite) Die Farben im chemischen Bild stellen die relative Breite des angegebenen Peaks am jeweiligen
Probenpunkt dar. Ein hdherer Intensitatswert (weiter oben in der Skala der Profilintensitat) steht fiir
einen breiteren Peak.

Verwenden Sie eine benutzerdefinierte Analysemethode, die mit der TQ Analyst-Software erstellt
wurde.

Gehen Sie zur Einrichtung einer Methode zu Identify > Quantify Setup (ldentifizieren >

Quant . . A L .
Quantifizierungseinstellungen) und wahlen Sie eine QNT-Datei aus.

Weitere Informationen zur Entwicklung und Kalibrierung von Methoden finden Sie in der Hilfe der
TQ Analyst-Software.

Das MCR-Profil dient zur Lokalisation von Komponenten in den Probendaten auf der Grundlage
MCR der (berechneten) Reinkomponentenspektren und zeigt die zugehdrigen Positionen im
chemischen Bild.

Favoriten und Sitzungsprofile

Sie kénnen |hre Profileinstellungen in Ihren Favoriten oder lhren Sitzungsprofilen speichern.

* Die Favoriten werden gespeichert und kénnen fiir alle zukiinftigen Sitzungen verwendet werden. Wenn Sie
beispielsweise haufig ein Peakpositions-Profil verwenden, das dieselbe Peakposition verwendet, konnen Sie das Profil
mit dieser Peakposition in Ihren Favoriten speichern, so dass Sie die Position nicht jedes Mal angeben miissen, wenn
Sie das Profil verwenden.

» Sitzungsprofile werden nur mit den Sitzungsdaten gespeichert. Wenn Sie die Sitzung zukiinftig 6ffnen, sind Ihre
Profileinstellungen immer noch vorhanden; bei anderen Sitzungen sind sie jedoch nicht mehr verfligbar. Dies ist
nitzlich, wenn Sie die Profileinstellungen mit einer bestimmten Sitzung speichern méchten, aber nicht davon
ausgehen, dass die Einstellungen regelmafig verwendet werden.
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¢ So speichern Sie lhre Profileinstellungen

1.

Wabhlen Sie auf der Registerkarte ,Profiles” (Profile) einen Profiltyp aus, und wahlen Sie die von Ihnen bevorzugten
Optionen aus.

Geben Sie einen Namen ein und klicken Sie auf Save (Speichern).

Um ein Favoritenprofil in Ihre Sitzungsprofile zu verschieben, wahlen Sie auf der Registerkarte ,,Favorites® (Favoriten)
das Profil aus und klicken auf Save to session (In Sitzung speichern).

Untersuchen von Messungen in der Spektrenansicht

Wenn Sie Ihre Messergebnisse in der Sitzungsansicht betrachten, mdchten Sie vielleicht ein bestimmtes Spektrum mit
Werkzeugen, die in der Sitzungsansicht nicht verfligbar sind, im Detail untersuchen. Sie kénnen ein Spektrum ganz einfach
in Thren Messungen speichern und dann in der Spektrenansicht 6ffnen.

¢ So zeigen Sie ein Spektrum aus lhrer Sitzungsanalyse in der Spektrenansicht an

1.

Wahlen Sie auf der Registerkarte ,Session Analysis* (Sitzungsanalyse) das Cursorwerkzeug und klicken Sie dann auf
einen Punkt, den Sie analysieren mdchten.

Offnen Sie den Spektralbereich, falls er nicht bereits gedffnet ist, um das Spektrum an dem ausgewéhlten Punkt zu
betrachten.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Spektrum und wahlen Sie ,Add selected spectrum to dashboard
measurements® (Ausgewahltes Spektrum zu Dashboard-Messungen hinzufligen). Achten Sie auf die im
Spektralbereich angezeigte X- und Y-Position des Spektrums.

Klicken Sie auf das Dashboard-Symbol, um zum Dashboard zuriickzukehren.

Suchen Sie unter ,Measurements“ (Messungen) lhr Spekirum. Das Spektrum wird anhand der X- und Y-Position
benannt.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Spektrum und 6ffnen Sie es in der Spektrenansicht.

4.4.5 Berichterstattung von Ergebnissen der

Mikroskopieanalyse

Erstellen und Anpassen von Mikroskopieberichten

Nach der Analyse einer Probe kdnnen Sie einen Bericht drucken oder speichern, um Ihre Ergebnisse aufzuzeichnen.

¢ So erstellen Sie einen Mikroskopiebericht

1.

Gehen Sie auf der Registerkarte ,Session Analysis® (Sitzungsanalyse) zu File > Create Report (Datei > Bericht
erstellen).
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2. Geben Sie einen Titel fur den Bericht ein und wéahlen Sie ein Format und eine Vorlage. Die verfligbaren Vorlagen
hangen von der Art der Analyse ab, die Sie durchgefiihrt haben.

3. Um den Bericht anzupassen, wahlen Sie Options (Optionen) und dann die Elemente, die Sie ein- oder ausschlieRen
maochten.

4. Klicken Sie auf Create (Erstellen).
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4.0.2 Kapitel 4

4.5 Verwenden von Arbeitsablaufen

Sie verwenden Arbeitsablaufe, um Aufgaben zu automatisieren und um sicherzustellen, dass lhre Analysen und
Verarbeitungen jedes Mal auf exakt auf dieselbe Weise durchgefiihrt werden.

4.5.1 Allgemeines zu Arbeitsablaufen

Mit den Arbeitsablaufen in der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie wichtige Vorgénge und haufige wiederkehrende
Aufgaben automatisieren. Ein Arbeitsablauf ist eine Reihe von Software-Vorgangen, die durch einen Klick auf eine
Schaltflache ausgeldst werden kdnnen. Die Software-Vorgange werden durch Kacheln dargestellt, die Sie per Drag & Drop
auf den Arbeitsablaufbereich der OMNIC Paradigm-Software ziehen. So kdnnen Sie Einstellungen fir die Datenerfassung
festlegen, Anweisungen fiir Bediener geben und die Datenverarbeitung, Berichterstattung und Archivierung vorab
definieren. Sobald ein Arbeitsablauf einmal erstellt wurde, kbnnen die Bediener ihn wiederholt verwenden, um die Schritte
jedes Mal auf die gleiche Weise auszufiihren.

Dieser Artikel gibt einen Uberblick (iber diese grundlegenden Funktionen und Werkzeuge eines Arbeitsablaufs:
¢ Bereich ,Workflow" (Arbeitsablauf)
e Fenster ,Run Workflow* (Arbeitsablauf ausflihren)

¢ Arbeitsablaufeditor

Bereich ,Workflow* (Arbeitsablauf)

Der Bereich ,Workflow* (Arbeitsablauf) befindet sich immer am unteren Rand des OMNIC Paradigm-Dashboards. In
diesem Bereich kdnnen Sie die von Ihnen erstellten Arbeitsablaufe in der Vorschau anzeigen und ausfiihren sowie den
Arbeitsablaufeditor 6ffnen, um einen neuen Arbeitsablauf zu bearbeiten oder zu erstellen.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm Bedienungsanleitung206



4. Schrittweise Anleitungen

Abbildung 4-1: Bereich ,Workflow" (Arbeitsablauf) im OMNIC Paradigm-Dashboard

1. Neueste Arbeitsabldufe (klicken Sie einmal, um eine Vorschau eines
Arbeitsablaufs anzuzeigen; klicken Sie zweimal, um ihn zu &6ffnen)

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf einen Arbeitsablauf, um
weitere Optionen anzuzeigen

3. Vorschau auf einen ausgewdahlten Arbeitsablauf

4. VergroBern oder Verkleinern des Fensters ,Workflows“ (Arbeitsablaufe)
Tabelle 4-1:

Arbeiten mit vorhandenen Arbeitsablaufen im Fenster ,Workflows* (Arbeitsablaufe)

Um Folgendes vorzunehmen... Flihren Sie diese Aktion aus

Auswaéhlen eines Arbeitsablaufs
und Anzeigen einer Vorschau

Klicken Sie einmal auf den Namen des Arbeitsablaufs

Testen oder Ausfiihren eines Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Arbeitsablauf und wahlen Sie ,Run”
Arbeitsablaufs (Ausfuhren). Dadurch wird das Fenster ,Run Workflow" (Arbeitsablauf ausfiihren) geoffnet,
in dem Sie die Aufgaben eines Arbeitsablaufs Schritt fir Schritt ausfiihren kénnen.
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Um Folgendes vorzunehmen... Fiihren Sie diese Aktion aus

Bearbeiten, Umbenennen,
Duplizieren, Léschen oder Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Arbeitsablauf und wahlen Sie eine Option im

Exportieren eines ausgewahlten Kontextmenu aus.
Arbeitsablaufs

Fenster ,Run Workflow* (Arbeitsablauf ausfiihren)

Im Fenster ,Run Workflow* (Arbeitsablauf ausfiihren) kénnen Sie einen Arbeitsablauf testen oder ausfiihren. Zum Offnen
des Fensters ,Run Workflow* (Arbeitsablauf ausfiihren) klicken Sie mit der rechten Maustaste auf einen Arbeitsablauf und

wahlen dann ,Run (Ausflihren) im Kontextmen( aus.

Abbildung 4-2: Klicken mit der rechten Maustaste auf einen Arbeitsablauf und Auswahlen von ,Run” (Ausfiihren)

1. Ausgewdhlter Arbeitsablauf (doppelklicken Sie, um diesen Arbeitsablauf
zu O6ffnen)

Mit der Pfeiltaste gelangen Sie im Fenster ,Run Workflow" (Arbeitsablauf ausfiihren) zur ndchsten Aufgabe im
Arbeitsablauf. Der Arbeitsablauf lauft exakt so ab, wie er entworfen wurde. Dabei werden die Aufgaben und
Anwendermeldungen so angezeigt, wie es der Arbeitsablauf vorsieht.
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Abbildung 4-3: Fenster ,Run Workflow* (Arbeitsablauf ausfiihren)

Um einen Arbeitsablauf zu stoppen und zum Dashboard zurlickzukehren, klicken Sie auf die Schaltflache ,Stop* (Stopp) im
Fenster ,Play Workflow" (Arbeitsablauf wiedergeben). (Wenn der Arbeitsablauf nicht liber eine Schaltflache , Stop* (Stopp)
verflgt, klicken Sie in der Symbolleiste auf die Schaltflache ,Dashboard”, um den Arbeitsablauf anzuhalten.)

Arbeitsablaufeditor

Der Arbeitsablaufeditor enthalt alle Werkzeuge zum Erstellen von Arbeitsablaufen, einschliellich des Menis ,Workflow*
(Arbeitsablauf), der Symbolleiste, der Kachelauswahl-Leiste und der Arbeitsflache. Zum Offnen des Arbeitsablaufeditor
klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Namen eines Arbeitsablaufs im Dashboard und wahlen dann Edit
(Bearbeiten) im Kontextmenu aus.

Sie kdnnen den Arbeitsablaufeditor auch aus dem Hauptfenster der OMNIC Paradigm-Software heraus 6ffnen. Dazu
wahlen Sie:

File (Datei) (Menu) > Workflows (Arbeitsablaufe) > Create Workflows (Arbeitsablauf erstellen)

Im Arbeitsablaufbereich wahlen Sie die Aufgaben aus, die der Arbeitsablauf ausfiihren soll, und verbinden sie miteinander,
um den Arbeitsablauf zu erstellen. Der Arbeitsablaufeditor wird gedffnet und die obligatorischen Kacheln ,Workflow Start”
(Arbeitsablauf-Start) und ,Workflow End* (Arbeitsablauf-Ende) werden auf der Arbeitsflache angezeigt. Die verfliigbaren
Einstellungen fir jede Kachel im aktuellen Arbeitsablauf befinden sich in den erweiterbaren Abschnitten unterhalb der
Arbeitsflache. Auf der rechten Seite befinden sich die Werkzeuge zum Scrollen, Zoomen und Zuriicksetzen der
Arbeitsflachenansicht. Oberhalb der Arbeitsflache befindet sich eine praktische Symbolleiste.
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Abbildung 4-4: Arbeitsablaufeditor

Symbolleiste

Kachelauswahl-Leiste

Arbeitsflache

Kacheleinstellungen

Werkzeuge zum Anpassen und Zuricksetzen der Arbeitsflache

Kachel ,Start®

<~ o o s w N

Kachel ,,End“ (Ende)

Jede Aufgabe wird durch eine bunte Kachel in der Kachelauswahl-Leiste dargestellt. Im Folgenden finden Sie Beispiele fir
haufig verwendete Kacheln:
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Werkzeuge zum Erstellen, Offnen und Exportieren von Arbeitsabléufen finden Sie im Untermenii ,Workflow* (Arbeitsablauf)
(zuganglich Gber das Men ,File* (Datei) in der OMNIC Paradigm-Software). Beispiel-Arbeitsablaufe, die Sie hier finden,
sind ein guter Startpunkt. Sie kénnen aber auch einen Arbeitsablauf aus dem Verlauf eines Spektrums erstellen.
Einzelheiten finden Sie unter ,Erstellen und Ausflihren lhres ersten Arbeitsablaufs”.

Kacheln kdnnen hinzugefiigt, verschoben, kopiert und geléscht werden, um den gewiinschten Arbeitsablauf zu erstellen.
Weitere Informationen finden Sie in dem Abschnitt ,Bearbeiten eines Arbeitsablaufs®.

4.5.2 Schutzen eines Arbeitsablaufs durch ein Kennwort

Sie sperren einen Arbeitsablauf mit einem Kennwort, damit er nicht von anderen bearbeitet werden kann. Ein gesperrter
Arbeitsablauf kann weder bearbeitet, geléscht noch dupliziert werden und zeigt keine Vorschau an. Ein gesperrter
Arbeitsablauf kann jedoch noch immer umbenannt oder exportiert werden.

Lock Workflow X
Enter Password LTI LTI
Confirm Password sssssssssssReRERe

Sperren und Freigeben eines Arbeitsablaufs

Sie kénnen Arbeitsablaufe nur in der Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software sperren und freigeben.

¢ So sperren Sie einen Arbeitsablauf
1. Wahlen Sie im Arbeitsablaufeditor die Option Lock (Sperren).
2. Geben Sie ein Kennwort ein, bestatigen Sie es und klicken Sie auf OK.

3. Speichern Sie Ihre Anderungen.

< So geben Sie einen Arbeitsablauf frei

1. Klicken Sie im Dashboard mit der rechten Maustaste auf den Namen des Arbeitsablaufs und wahlen Sie Unlock
(Freigeben).

2. Geben Sie da korrekte Kennwort ein und klicken Sie auf OK.
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Zurlcksetzen eines vergessenen Kennworts

Wenn Sie das Kennwort fiir einen Arbeitsablauf verloren oder vergessen haben, kdnnen Sie das Kennwort zurlicksetzen,
um den Arbeitsablauf freizugeben.

Sie kdnnen ein Kennwort flir einen Arbeitsablauf nur mit einem Administrator-Konto unter Windows zurlicksetzen. Zum
Zurlicksetzen eines Kennworts fiihren Sie die OMNIC Paradigm-Software als Administrator aus. Beachten Sie, dass Sie bei
Verwendung der Security Suite-Software, auch wenn Sie einen Kontozugriffs auf das Bedienelement ,Reset Workflow
Password” (Arbeitsablauf-Kennwort zurlicksetzen) erteilen, die OMNIC Paradigm-Software als Administrator ausfiihren
missen.

4 So setzen Sie ein Arbeitsablauf-Kennwort zuriick

1. Navigieren Sie auf dem Windows-Desktop im Startmenii zu ,Thermo Scientific > OMNIC Paradigm®. Klicken Sie mit
der rechten Maustaste auf OMNIC Paradigm und wahlen Sie Run as administrator (Als Administrator ausfiihren).

2. Wahlen Sie in der OMNIC Paradigm-Software in der Desktop-Oberflache den gesperrten Arbeitsablauf aus, dessen
Kennwort zurtickgesetzt werden soll.

3. Wabhlen Sie File > Workflow > Reset Password (Datei > Arbeitsablauf > Kennwort zurlicksetzen). Diese Option wird
nur dann angezeigt, wenn Sie die OMNIC Paradigm-Software als Administrator ausfuhren.

Das Kennwort wird vom Arbeitsablauf entfernt und der Arbeitsablauf wird freigegeben.
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4.5.3 Erstellen eines Vorlagenarbeitsablaufs

Mit einem Vorlagenarbeitsablauf kénnen Sie einen Arbeitsablauf erstellen, der je nach Situation mit dynamischen Werten
ausgefihrt werden kann. So kdnnen Sie mit einem Vorlagenarbeitsablauf beispielsweise einen Arbeitsablauf erstellen, der
mit mehreren verschiedenen Probennahmezubehor ausgefiihrt werden kann. Der Anwender kann ein Zubehor auswahlen,
und der Arbeitsablauf wird automatisch aktualisiert, um Bilder, Quantifizierungsmethoden und Variablen zu verwenden, die
dem Zubehor entsprechen.

Zum Erstellen eines Vorlagenarbeitsablaufs verwenden Sie die Kachel ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle). Mit der
Kachel ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle) importieren Sie eine Tabelle mit Optionen und entsprechenden Werten
aus einer CSV-Datei. Dann verwenden Sie die Werte im gesamten Arbeitsablauf.

Mit einer Kachel ,Workflow Table* (Arbeitsablauf-Tabelle) kdnnen Sie ...
¢ mehrere Dateien und Variablen auf einmal importieren
¢ dem Anwender die Moglichkeit geben, in einer Liste von Optionen auszuwahlen oder die Auswahl zu automatisieren
¢ benutzerdefinierte Variablen importieren oder auf externe Dateien verweisen, z. B. auf Bilder oder QNT-Dateien

Zum Verwenden der Kachel ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle) miissen Sie eine CSV-Datei mit den Optionen und
Daten erstellen, die einbezogen werden sollen, die Kachel ,Workflow Table* (Arbeitsablauf-Tabelle) konfigurieren und die
einbezogenen Daten verwenden.

< So erstellen Sie einen Vorlagenarbeitsablauf mit der Kachel ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle)

Schritt 1: Erstellen einer CSV-Datei fiir Ihre Daten

1. Erstellen Sie eine CSV-Datei fiir den Import mit der Kachel ,Workflow Table” (Arbeitsablauf-Tabelle).

Abbildung 4-1: Das folgende Beispiel zeigt eine Tabelle mit drei Zubehdroptionen.

A E C D E F
1 |Accessory images values  quants
2 |Everest ATR Everest.jpg 5 HexadecaneCoverage.qgnt
3 |iD7 ATR iD7.jpg 10 HexadecaneMatchR.qgnt
4 |iD1 Transmission iDLl.jpg 20 PathlengthHexadecaneR.gnt

¢ Strukturieren der Tabelle. Beim Erstellen der Tabelle spiegelt jede Zeile eine Option oder eine Kategorie von
zugehdrigen Werten wider. Beispielsweise kdnnten Sie jede Zeile fir ein Zubehdr verwenden und die Spalten fir
die Daten und Dateien, die zu diesem Zubehor gehoren. Bei der Entwicklung lhres Arbeitsablaufs werden die
Spalteniberschriften als Variablen verwendet. Sie kénnen die Tabelle direkt als CSV-Datei erstellen, aber
vielleicht es ist einfacher, mit einer Tabelle in einem Tabellenkalkulationsprogramm zu arbeiten und die Daten
dann als CSV-Datei zu exportieren.

¢ Strukturieren lhrer externen Assets. Wenn Sie auf externe Assets verweisen, z. B. auf Bild- oder QNT-Dateien,
achten Sie darauf, diese Dateien gut zu strukturieren. Dadurch lassen sie sich leichter in die Kachel ,Workflow
Table® (Arbeitsablauf-Tabelle) importieren und spéter aktualisieren.
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Abbildung 4-2: Referenzierte Assets strukturieren

e

Name

images

QNTs
workflow table.csv
workflow table.xlsx

2. Speichern Sie die Tabelle als CSV-Datei.

Abbildung 4-3: Diese Abbildung zeigt die Tabelle als CSV-Datei.

Schritt 2: Erstellen Sie den Arbeitsablauf und konfigurieren Sie die Kachel ,Workflow Table® (Arbeitsablauf-Tabelle).

1. Gehen Sie in der OMNIC Paradigm-Software zu File > Workflows > Create (Datei > Arbeitsablédufe > Erstellen).
Geben Sie einen Namen flir den Arbeitsablauf ein und klicken Sie auf OK, um den Arbeitsablaufeditor zu 6ffnen.

2. Figen Sie die gewlinschten Kacheln zum Arbeitsablauf hinzu.

3. Flgen Sie eine Kachel ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle) zum Arbeitsablauf hinzu. Die Position der Kachel
~Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle) im Arbeitsablauf hdngt von Ihren individuellen Anforderungen ab.

Abbildung 4-4: In diesem Beispiel-Arbeitsablauf wird die Kachel ,Workflow Table* (Arbeitsablauf-Tabelle) am Anfang
verwendet
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4. Doppelklicken Sie auf die Kachel ,Workflow Table* (Arbeitsablauf-Tabelle), um die Kacheleinstellungen zu 6ffnen.
5. Konfigurieren Sie die Kachel ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle).
a. Wahlen Sie Browse (Durchsuchen) und 6ffnen Sie lhre CSV-Datei.

Wenn die CSV-Datei Verweise auf Bild-, QNT- oder SPA-Dateien enthalt, zeigt die Kachel an, dass die Vorlage
zusatzliche Dateien erwartet, und bietet eine Schaltflache zum Hinzufligen und Verwalten von Dateien.

b. Wahlen Sie fiir jede Kategorie von erforderlichen Dateien die Option Add (Hinzufiigen), und 6ffnen Sie die
zugehdrigen Dateien, die in der CSV-Datei aufgeflihrt sind. Der Dateiname muss exakt dem entsprechen, der in
der CSV-Datei angegeben ist.

Abbildung 4-5: Diese Bilddateien entsprechen den Dateinamen in der CSV-Datei
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c. Um den Anwender zur Auswahl einer Option aufzufordern, wéhlen Sie Operator Selection (Benutzerauswahl),
und wahlen Sie dann eine Spalte aus. Der Spaltenindex fiir die Optionen bestimmt, welche Datenspalte fiir
Optionen verwendet wird, die dem Anwender angebotenen werden. Die erste Spalte ist die Spalte 1. Sie kénnen
auch eine Spalte mit Bildern angeben, die mit den Optionen angezeigt werden sollen. Setzen Sie den Index auf 0,
wenn Sie kein Bild anzeigen méchten.

Um automatisch eine Zeile auswéhlen zu lassen, wahlen Sie Select row automatically (Zeile automatisch
wahlen). Die erste Zeile ist die Zeile 1. Sie kdbnnen entweder einen bestimmten Wert eingeben oder eine Variable
verwenden. Verwenden Sie beispielsweise die Kachel ,Variable® (Variable), um die Variable ,Repeat_Count aus
einer Kachel ,Repeat” (Wiederholung) um 1 zu erhéhen, und nutzen Sie dann die neue Variable, um automatisch
eine Schleife durch alle Optionen auszufiihren.

Schritt 3;: Verwenden der importierten Dateien und Variablen

1. Wabhlen Sie eine weitere Kachel aus, in der Sie die Daten aus der Kachel ,Workflow Table* (Arbeitsablauf-Tabelle)
verwenden méchten. Wie die Werte aus der Kachel ,Workflow Table® (Arbeitsablauf-Tabelle) verwendet werden, hangt
von lhren speziellen Anforderungen ab. Betrachten Sie folgende Beispiele:

¢ Verwenden einer QNT-Datei: Wahlen Sie in den Einstellungen der Kachel ,TQ Analyst” das Symbol ,,+“, um eine
Variable auszuwahlen. Wahlen Sie die Variable ,Workflow Table“ (Arbeitsablauf-Tabelle) aus, die den QNT-
Dateien in Ihrer CSV-Datei entspricht.
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* Verwenden eines Bilds in einer Kachel ,Instruction* (Anweisung): Klicken Sie in der Kachel ,Instruction®
(Anweisung) auf Image (Bild), um ein Bild hinzuzuftigen. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den

Platzhalter fiir das Bild und wahlen Sie den entsprechenden Wert fir die ,Workflow Table® (Arbeitsablauf-Tabelle)
aus.

¢ Verwenden eines Werts als Variable: Wahlen Sie das Symbol ,+“ in den Kacheleinstellungen, und wahlen dann
Sie eine Variable ,Workflow Table* (Arbeitsablauf-Tabelle).

2. Speichern Sie den Arbeitsablauf.

Schritt 4; Testen lhres Arbeitsablaufs

Wir empfehlen, den Arbeitsablauf zu testen, um sicherzustellen, dass alles geladen wird und wie erwartet funktioniert.
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Wenn lhr Arbeitsablauf Messdaten umfasst, konnen Sie auch den Simulatormodus verwenden, um den Test zu
vereinfachen.

1. (Optional.) Wechseln Sie zum Simulatormodus.
a. Kehren Sie zum Dashboard zurck.
b. Navigieren Sie zu Configure > Connectivity (Konfigurieren > Konnektivitat).
c. Wahlen Sie Simulator (Simulator) und dann Connect (Verbinden).

d. Wahlen Sie ein Gerat zur Simulation aus und klicken Sie auf OK. Es kann etwas dauern, bis die Software auf das
neue simulierte Gerat umschaltet.

2. Offnen Sie Ihren Arbeitsablauf im Arbeitsablaufeditor.
3. Wabhlen Sie Run (Ausfiihren), um den Arbeitsablauf auszufihren.

Denken Sie daran, dass von Ihrem Arbeitsablauf gemessene Daten in Ihrer Datenbank gespeichert werden, genau wie
bei einem normalen Arbeitsablauf. Eventuell mdchten Sie diese Messungen, die simulierte Daten verwenden, wieder
aus der Datenbank I6schen.
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4.5.4 Arbeitsablaufkacheln - Referenz

Arbeitsablaufkacheln sind Symbole, die die Aufgaben darstellen, die ein Arbeitsablauf ausfiihren kann. Jede Kachel verfligt
Uiber Einstellungen, die festlegen, was die Kachel ausfiihrt, wenn der Arbeitsablauf aufgerufen wird. Zum Anzeigen der
Einstellungen einer Kachel fligen Sie die Kachel zu lhrem Arbeitsablauf auf den Arbeitsablaufbereich hinzu und
doppelklicken dann darauf.

Diese Referenz der Arbeitsablaufkacheln ist alphabetisch sortiert. Jede Kachelbeschreibung enthélt eine Beschreibung der
verfigbaren Einstellungen.

ATR-Korrektur

Korrigiert ATR-Spektren um die Auswirkungen der unterschiedlichen Eindringtiefen und der sich verschiebenden Infrarot-
Extinktionsbanden, die bei der ATR-Technik auftreten.

Crystal type
(Kristalltyp)

Angle of incidence
(Einfallwinkel)

Sample refractive
index
(Brechungsindex
der Probe)

Number of
bounces
(Reflexionen)

Select spectrum
(Spektrum
auswahlen)

Tile name
(Kachelname)

Wabhlen Sie den Kristalltyp aus, mit dem Sie die Probe messen.

Geben Sie den Einfallswinkel ein, der zur Messung der Probe verwendet wurde. Wie dieser Wert erhalten wird,
entnehmen Sie bitte den Spezifikationen des Zubehors.

Das Zubehor ,Everest ATR": 45°

Der Standardwert betragt 45,00.

Geben Sie den Brechungsindex der Probe bei 1000 cm-1 ein. Bei den meisten organischen Materialien liegt der
Wert zwischen 1,45 und 1,55 bei 1000 cm-1. Materialien, die Ru enthalten, haben einen hdheren
Brechungsindex (1,7 oder héher). Wenn Sie den Brechungsindex Ihres Probenmaterials bei 1000 cm-1 nicht
kennen, empfehlen wir, den Standardwert von 1,5 zu verwenden.

Geben Sie die erwartete Anzahl der internen Reflexionen des Infrarotstrahls ein, die im ATR-Kristall aufgetreten
sind. Informationen zu Kristallmaterial, Einfallswinkel und Reflexionen finden Sie in der Dokumentation zu lhrem
ATR-Zubehor.

Der Standardwert betragt 1,00

Die ,ATR Correction“ (ATR-Korrektur) wird auf das ausgewahlte Spektrum angewendet.

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Decision (Entscheidung)

Mit einer Kachel ,Decision“ (Entscheidung) kénnen Sie den Ablauf des Arbeitsablaufs anhand von lhnen ausgewahlten
Kriterien steuern. Beispielsweise kdnnen Sie zwei getrennte Pfade bereitstellen, je nachdem, ob das Ergebnis einer
Korrelationssuche einen Ubereinstimmungswert (iber oder unter einem bestimmten Schwellenwert entspricht.
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Pass/Fail
(Bestanden/Nicht
bestanden)

Numeric Value
(Numerischer Wert)

String Value
(Zeichenfolgenwert)

Spectrum Age
(Spektrum-Alter)

Tile name
(Kachelname)

Delay (Verzégerung)

Wabhlen Sie den Entscheidungstyp ,Pass/Fail“ (Bestanden/Nicht bestanden), um ein zuvor erzeugtes
.Pass/Fail“ (Bestanden/Nicht bestanden) als Entscheidungskriterium zu verwenden.

Beispielsweise kann die Kachel ,Peak Analysis® (Peak-Analyse) basierend auf der Messung der Peakhohe ein
,Pass/Fail“ (Bestanden/Nicht bestanden)-Ergebnis erzeugen. Sie kénnen z. B. festlegen, dass bei einer
Peakhohe Uber einem vorgegebenen Wert das Ergebnis ,Pass” (Bestanden) und bei einer Peakhdhe unter
diesem Wert das Ergebnis ,Fail“ (Nicht bestanden) ausgegeben wird. Dann kénnen Sie die Kachel ,Decision®
(Entscheidung) verwenden, um den Arbeitsablauf je nach Ergebnis der Entscheidung auf einem von zwei
unterschiedlichen Wegen fortzusetzen.

Wabhlen Sie einen numerischen Wert, der flr die Entscheidung verwendet werden soll. Bei diesem Wert kann
es sich um Daten handeln, die in einer friiheren Arbeitsablaufkachel erzeugt wurden, oder um einen Wert, den
der Anwender Uber die Anweisung-Kachel eingegeben hat.

Beispielsweise kénnen Sie priifen, ob der Ubereinstimmungswert eines Suchergebnisses iiber einem
vorgegebenen Schwellenwert liegt und den Arbeitsablauf basierend auf diesem Kriterium fortsetzen.

Wabhlen Sie einen Zeichenfolgenwert, der fir die Entscheidung verwendet werden soll. Bei dieser Zeichenfolge
kann es sich um Daten handeln, die in einer friiheren Arbeitsablaufkachel erzeugt wurden, oder um einen Text,
den der Anwender Uber die Kachel ,Instruction” (Anweisung) eingegeben hat.

Mit einem Zeichenfolgenwert kénnen Sie prifen, ob der ausgewahlte Wert gleich der Prifzeichenfolge ist oder
diese enthalt.

Angenommen, Sie wahlen ,Contains” (Enthalt) und geben ,Poly* als Priifzeichenfolge an, wird die Kachel
,Decision“ (Entscheidung) als ,wahr* ausgewertet, wenn der ausgewahlte Wert ,Polystyrol” lautet.

Steuert den Fluss eines Arbeitsablaufs in Abhangigkeit vom Alter eines Spektrums.

Beispielsweise kénnen Sie prifen, ob ein Hintergrundspektrum élter als 20 Minuten ist, bevor Sie zu einem
anderen Schritt im Arbeitsablauf Gibergehen, und in diesem Fall einen neuen Hintergrund messen.

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Unterbricht einen Arbeitsablauf fiir die angegebene Zeitspanne, bevor er fortgesetzt wird.

Delay (Verzogerung) (Sekunden)

Message (Meldung)

Tile name (Kachelname)

Die Anzahl an Sekunden, fir die ein Arbeitsablauf unterbrochen wird.
Die Meldung, die dem Anwender wahrend einer Verzdgerung angezeigt wird.

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Embedded Workflow (Eingebetteter Arbeitsablauf)

Sie verwenden die Kachel ,Embedded Workflow" (Eingebetteter Arbeitsablauf), um einen Arbeitsablauf in einen anderen

einzubinden.

Mit der Kachel ,Embedded Workflow" (Eingebetteter Arbeitsablauf) kdnnen Sie einen Arbeitsablauf fir eine Untergruppe
von allgemeinen Kacheln oder Prozessen erstellen und diesen Arbeitsablauf dann in mehreren anderen Arbeitsablaufen
wiederverwenden. Wenn Sie eine Einstellung andern oder eine Kachel im eingebetteten Arbeitsablauf aktualisieren
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mdchten, miissen Sie diese Anderung nur einmal vornehmen und nicht die Einstellungen in jedem Arbeitsablauf manuell
bearbeiten.

Sie kénnen alle eingebetteten Arbeitsablaufe im Arbeitsablaufeditor aktualisieren. Offnen Sie den Arbeitsablauf, der die
Kachel ,Embedded Workflow" (Eingebetteter Arbeitsablauf) enthalt, klicken Sie mit der rechten Maustaste an einer leeren
Stelle auf der Arbeitsflache und klicken Sie dann auf ,,Update Embedded Workflow(s)“ (Eingebettete Arbeitsablaufe
aktualisieren). Dann wéhlen Sie alle eingebetteten Arbeitsabldufe aus, die Sie aktualisieren mochten.

Wir empfehlen, eingebettete Arbeitsablaufe stets auf dem neuesten Stand zu halten, um sicherzustellen, dass sich die
Arbeitsablaufe wie erwartet verhalten.

Zu importierende Suchen Sie nach einer Arbeitsablauf-Datei, die Sie als eingebetteten Arbeitsablauf verwenden méchten.

Arbeitsablauf-Datei
auswahlen

Wenn Sie einen eingebetteten Arbeitsablauf aktualisieren, miissen Sie den Arbeitsablauf aufrufen und neu
laden, da die Anderungen anderenfalls nicht in diesen Arbeitsablauf ibernommen werden.

End (Ende)

Jeder Arbeitsablauf hat mindestens eine Kachel ,End“ (Ende). Wenn lhr Arbeitsablauf die Kacheln ,Decision®
(Entscheidung) oder ,Selection” (Auswahl) enthalt, kann es mehrere mégliche Kacheln ,End“ (Ende) geben.

m Beschreibung

Wahlen Sie ,Success” (Erfolgreich) oder ,Failure“ (Fehlgeschlagen), um eine sichtbare Anzeige tber den
Endzustand eines Arbeitsablaufs zu erhalten. Der Endtyp hat keine Auswirkungen auf die Daten in einem
Arbeitsablauf. Sie dient lediglich als ein optisches Hilfsmittel fiir den Entwickler des Arbeitsablaufs.

End type
(Endtyp)

Verwenden Sie das Notizfeld, um Text fiir eine Quickinfo einzugeben, die angezeigt wird, wenn der Mauszeiger im
Arbeitsablaufbereich tber die Kachel gehalten wird. Diese Einstellung bietet sich z. B. fir den Entwickler des

Note (Notiz) Arbeitsablaufs an, um eine Nachricht zu erstellen. Bei der Verwendung der Notiz zusammen mit dem Endtyp
,Failure* (Fehlgeschlagen) kénnte die Notiz beispielsweise einen Text enthalten, warum der Arbeitsablauf
fehlgeschlagen ist.

Tile name . . .
Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.
(Kachelname)

Equation (Gleichung)

Die Kachel ,Equation” (Gleichung) ist eine erweiterte Kachel zur Auswertung komplexer Gleichungen. Sie kénnen
Variablen aus anderen Kacheln in die Gleichung einbeziehen und integrierte Funktionen fiir haufig auftretende Probleme
verwenden, beispielsweise zum Berechnen eines Durchschnitts oder zum Runden eines Wertes. Oder Sie verwenden
Funktionen, um die Peakhdhe oder die Peakposition zu ermitteln oder um andere Vorgange mit einem Spektrum
durchzufihren.

In den folgenden Tabellen sind die glltigen Operatoren und Funktionen aufgefiihrt.

Tabelle 4-1:
Arithmetische Vorgange
+ Addition 15+4=19

- Subtraktion 15-4=11
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* Multiplikation 15*4=60
/ Division 15/4=3,75
- Inversion -15+4=-11

mod M(.)dulo-Division ) 15mod4 =3
(gibt den Rest zurtick)

& Textverkettung »abc" + ,def’ = abcdef*

Vergleichsoperatoren geben 0 fir falsch oder 1 fiir wahr zurtick.

Tabelle 4-2:
Vergleichsvorgénge

Kleiner als wahr
> GroRer als 3>2 wahr
<= Kleiner als oder gleich 2<=3 wahr
>= GroRer als oder gleich  3>=2 wahr
=, == Gleich 3=3,3==3 wahr, wahr
1=, <> Ungleich 3!1=3 falsch
wahr wahr =1 wahr
falsch falsch=0 wahr

Tabelle 4-3:
Logische Vorgénge

Wahr, wenn beide Operanden wahr sind xAND y

ODER Wahr, wenn einer der beiden Operanden wahrist x ORy

In der folgenden Tabelle sind die in eckige Klammern ([]) gesetzten Parameter optional.

Tabelle 4-4:
Funktionen

Beschreibung

Average(Liste) Der Durchschnitt einer Liste von Zahlen (Summe geteilt durch die Anzahl der Elemente)

Avg(Liste) Der Durchschnitt einer Liste von Zahlen (Summe geteilt durch die Anzahl der Elemente)
Max(Liste) Der hochste Wert in der Liste
Min(Liste) Der niedrigste Wert in der Liste
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Beschreibung

AMax(Liste) Der absolute Wert des Hochstwertes

AMin(Liste) Der absolute Wert des Mindestwerts
Sum(Liste) Die Summe einer Liste von Zahlen
StdDeviation . )

(Liste) Die Standardabweichung

Std(Liste) Die Standardabweichung

acos(Zahl) Arkuskosinus einer Zahl in Radianten
asin(Zahl) Arkussinus einer Zahl in Radianten
atan(Zahl) Arkustangens einer Zahl in Radianten

Arkustangens von X1 geteilt durch X2 in Radianten. Die Vorzeichen der beiden Argumente werden verwendet, um

aTan2(X1,X2) . .
den Quadranten des zuriickgegebenen Wertes zu bestimmen.
cos(Radianten) Kosinus eines Winkels, gemessen in Radianten

cosh

) Hyperbolischer Kosinus eines Winkels, gemessen in Radianten.
(Radianten)
sin(Radianten) Sinus eines Winkels, gemessen in Radianten.

sinh

) Hyperbolischer Sinus eines Winkels, gemessen in Radianten.
(Radianten)
tan(Radianten) Tangens eines Winkels, gemessen in Radianten.

IaRr:;ianten) Hyperbolischer Tangens eines Winkels, gemessen in Radianten.

Pi() Verhaltnis zwischen dem Umfang eines Kreises und seinem Durchmesser
abs(Zahl) Absolutwert einer Zahl.

Ceiling(Zahl) Kleinste ganze Zahl gréf3er oder gleich <Zahl>. Beispiel: Ceiling(2,2) ist 3,0

Grofte ganze Zahl kleiner oder gleich <Zahl>.

Floor(Zahl
cor(Zahl) Beispiel: Floor(2,7) ist 2,0

Rundet einen Gleitkommawert auf den nachstliegenden ganzzahligen Wert. (Bei Gleichheit wird auf die nachste

Round(Zahl
( ) gerade ganze Zahl gerundet.) 3,5->4;4,5->4

sqgrt(Zahl) Quadratwurzel einer Zahl.

Abgeschnittene Zahl. Alles rechts von der Dezimalstelle wird entfernt, so dass nur der ganzzahlige Teil der Zahl tibrig

Truncate(Zahl) ) . N
bleibt. Der zurtickgegebene Wert wird nicht gerundet.

Random() Zufallige Bruchzahl zwischen 0 und 1

exp(Zahl) Ergebnis der Konstante e (2,7182818) potenziert mit der Hochzahl des angegebenen Wertes (e*<Zahl>)
pow(Basis, Der Basiswert wird potenziert.

Hochzahl) Beispiel: pow(2,3) =8

log10(Zahl) Logarithmus zur Basis 10 der Zahl
log(Zahl) Logarithmus zur Basis 10 der Zahl

In(Zahl) Nattirlicher Logarithmus (Logarithmus zur Basis e) einer Zahl
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Beschreibung

expneg
(Hochzahl)

ten(Hochzahl)

tenneg
(Hochzahl)

neglin(Zahl)
neglog(Zahl)
invsqrt(Zahl)

toNumber
(Text)

textLength
(Text)

Y (Position
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Area
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Pmin
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Pmax
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Ploc
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Pavg
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

PkHgt
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

PkArea
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Thermo Scientific

Ergebnis der Konstante e (2,7182818), potenziert mit der negativen Hochzahl des angegebenen Wertes (e"<-Zahl>)

10 potenziert mit der Hochzahl

10 potenziert mit der negativen Hochzahl

Negativer naturlicher Logarithmus
Negativer Logarithmus zur Basis -10 der Zahl

Inverse Quadratwurzel

Wandelt eine Textnummer in eine Zahl um, die in Gleichungen verwendet werden kann. (, 10 zu 10)

Anzahl der Zeichen, einschlieRlich Leerzeichen, im angegebenen Text. Ein CRLF (Carriage Return Line Feed) wird
als zwei Zeichen gezahit.

Wert auf der y-Achse an der angegebenen Position mit einer Zweipunkt-Basislinie

Bereich zwischen zwei spektralen Grenzen unter Verwendung einer Zweipunkt-Basislinie

Korrigiert das Spektrum mit einer Zweipunkt-Basislinie und meldet dann den minimalen y-Achsenwert zwischen zwei
Spektrumgrenzen

Korrigiert das Spektrum mit einer Zweipunkt-Basislinie und meldet dann den maximalen y-Achsenwert zwischen zwei
Spektrumgrenzen

Korrigiert das Spektrum mit einer Zweipunkt-Basislinie und meldet dann die Position (x-Achsenwert), an welcher der
maximale y-Achsenwert zwischen zwei Spektrumgrenzen auftritt

Ermittelt den Mittelwert des Spektrums zwischen zwei Spektralgrenzen

Ermittelt die Hohe eines Peaks

Bereich zwischen zwei spektralen Grenzen unter Verwendung einer Zweipunkt-Basislinie

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung
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Beschreibung

225

PkLoc
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

PkMin
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

PkMax
(Start,Ende
[,Basislinie]
[,Basislinie2])

Pwidth(Start,
Ende
[,%Hdbhe])

Pcut(Start,
Ende
[,%Hohe])

Ghalfwidth
(Start, Ende)

Slope(x1, y1,
x2,y2,x3,y3,
)t
Intercept(x1,
y1,x2,y2,x3,
y3, ..
ZSlope(x1, y1,
x2,y2,x3,y3,
)t

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung

Korrigiert das Spektrum mit einer Zweipunkt-Basislinie und meldet dann die Position (x-Achsenwert), an welcher der
maximale y-Achsenwert zwischen zwei Spektrumgrenzen auftritt

Korrigiert das Spektrum mit einer Zweipunkt-Basislinie und meldet dann den minimalen y-Achsenwert zwischen zwei
Spektrumgrenzen

Korrigiert das Spektrum mit einer Zweipunkt-Basislinie und meldet dann den maximalen y-Achsenwert zwischen zwei
Spektrumgrenzen

Bestimmt die Peak-Breite zwischen zwei Spektralgrenzen. Meldet die Breite, bei der der Peak einen bestimmten

Prozentsatz des Peak-Maximums erreicht.

Bestimmt die Position (x-Achsenwert) des Cut-On- oder Cut-Off-Punktes in der angegebenen Spektralregion. Bei
einer Region mit steigendem y-Wert wird beispielsweise ein Cut-on-Punkt erreicht, wenn der Anstieg den
angegebenen Prozentsatz des gesamten Anstiegs in der Region erreicht. Das folgende Beispiel zeigt einen Cut-on-
Punkt, bei dem ,Prozent” auf 60 gesetzt ist:

Ermittelt die Breite eines Peaks bei halber Peakhdhe

Gibt die Steigung zurtick (y=mx+b)

Gibt den Schnittpunkt zuriick

Gibt die zSteigung zurtick (y=mx)
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Beschreibung

CorCoef(x1,

y1,x2,y2,x3, Korrelationskoeffizient

y3, ..):
Berechnet die beste Laserfrequenz fiir das Gerat unter den Bedingungen, unter denen das Spektrum gemessen
wurde.

Laser(x1, y1, x1, x2, x3 ... beziehen sich auf die gemessenen Werte eines Peaks oder eines Merkmals des Spektrums.

x2,y2, x3,y3,

) y1,y2,y3 ... beziehen sich auf die wahren Werte des entsprechenden Peaks oder Merkmals.

Die Ausgabe der Funktion ist der Wert der Laserfrequenz, der den gemessenen Wert so nahe wie moglich an den
wahren, tatsachlichen Wert heranbringt.

DoesFileExist  Akzeptiert einen vollstandigen Dateipfad in Anfiihrungszeichen und gibt wahr (1) oder falsch (2) zurtick.
(Dateiname): Beispiel: DoesFileExist(,C:\Users\MyFiles\MyMethod.gnt)

Tabelle 4-5:

TQ-Funktionen: Mit diesen Funktionen kénnen Sie mit Informationen von einer TQ-Methode arbeiten

M(Name)
V(Name)
C(Name)

U(Name):

TQ_Y(Wert):
TQ_Z(Wert)
U_Set(Index, Wert)
TQ_UU(Wert)

UU_Set(Index, Wert)

Export (Exportieren)

Gibt die verwendete Messmethode zurtick
Gibt die zusammengesetzte Komponente zuriick

Gibt die Konzentration der Komponente (Name) zuriick

Gibt die Unsicherheit zuriick, die mit der Konzentration der Komponente (Name) verbunden ist.

Geben Sie den Indexwert fiir die Y-Datei ein. Das erste Element ist der Index 1.
Geben Sie den Indexwert fiir die Z-Datei ein. Das erste Element ist der Index 1.
Setzt den Wert am Index

Greift auf die Benutzerwerte zu, die an eine TQ-Methode angehangt sind

Setzt den Benutzerwert am angegebenen Index

Sendet Daten und Berichte an einen vom Benutzer angegebenen Ort. Dieser Speicherort kann sich auf Ihrem lokalen
System, im Netzwerk oder auf einem Flash-Laufwerk befinden, um ein alternative Speicherungen zu ermdéglichen.

Select data to archive (Zu

archivierende Daten
auswahlen)

Thermo Scientific

Wabhlen Sie unten den verfligbaren Spektren und Berichten aus, die wahrend des Arbeitsablaufs erstellt
oder importiert wurden.
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Der Basisname wird dem vollstdndigen Dateinamen vorangestellt.
Wenn die Datei archiviert wird, wird sie nach der folgendem Syntax benannt:

<Basisname>_<Arbeitsablaufname>.<Kachelname der Datenerstellung>.<Variablenname>_JJJJ_MM_
File base name (Basisname TT_HHMMSS_<Zeitzone in GMT>.<Dateinamenserweiterung>

der Datei)
Bei einem Basisnamen ,Beispiel“ und einem Arbeitsablauf namens ,Mein Arbeitsablauf* wiirde ein auf

der Kachel ,Messung*® erfasstes Spektrum beispielsweise wie folgt archiviert werden:

Lexample_my workflow.Measure.Sample_
2019_06_25_104928_GMT-0500.spa“

Wenn diese Option ausgewabhlt ist, hdngt das System das Datum und die Uhrzeit, zu der die Daten
gespeichert wurden, an den Dateinamen an. Auf diese Weise wird sichergestellt, dass bei jeder

Append date and time to file
Ausflihrung des Arbeitsablaufs eine neue Datei erstellt wird.

name (Datum und Uhrzeit

an den Dateinamen Wenn diese Option nicht aktiviert ist, wird bei jeder Ausflihrung des Arbeitsablaufs die zuvor exportierte

anhangen) Datei durch eine neue Datei Uberschrieben. Dies eignet sich insbesondere dann, wenn Sie eine Datei
aktualisieren mochten, anstatt neue Dateien zu erstellen.
File location
. Das Verzeichnis, in dem die Datei archiviert werden soll.
(Dateispeicherort)
Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Instruction (Anweisung)

Sie verwenden die Kachel ,Instruction (Anweisung), um dem Anwender des Arbeitsablaufs zusatzliche Anweisungen zu
geben. Die Kachel ,Instruction“ (Anweisung) kann auch Eingabefelder enthalten, in die der Anwender Text oder
numerische Daten eingeben kann. Diese Eingaben kénnen spater im Arbeitsablauf verwendet werden. So kann
beispielsweise ein vom Anwender eingegebener Text in einen benutzerdefinierten Bericht aufgenommen werden.

Hiermit fligen Sie ein Bild hinzu, das dem Anwender wahrend des Arbeitsablaufs auf dem
Anleitungsbildschirm angezeigt wird. Giiltige Dateitypen sind:

Add Image (Bild hinzufiigen) PNG
JPG

.GIF
.BMP

Dient zum Hinzufligen von Text. Dies eignet sich beispielsweise, um dem Anwender

Add Text Box (Textfeld hinzufi
ext Box (Textfeld hinzufigen) Anweisungen zu geben und um Text- und numerische Eingabefelder zu beschriften.

Stellt eine Schaltflache bereit, auf die der Anwender klicken bzw. die er oder sie beriihren

Add or Remove PDF (PDF hinzufiigen kann, um eine bestimmte PDF-Datei anzuzeigen.

oder entfernen) Klicken Sie nach dem Hinzufligen der Dokumentschaltflache auf die Schaltflache, um die

PDF-Datei anzugeben.

Add or Remove Cancel Button
(Schaltflache ,Abbrechen” hinzufiigen
oder entfernen)

Stellt eine Schaltflache ,Cancel” (Abbrechen) bereit, auf die der Anwender klicken bzw.
die er oder sie bertihren kann, um den Arbeitsablauf zu beenden.
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+ Text Entry (+ Texteingabe)

+ Numeric Entry (+ Numerische Eingabe)

+ Value (+ Wert)

Tile Name (Kachelname)

Ermaoglicht dem Anwender die Eingabe von Text, der spater im Arbeitsablauf verwendet
werden kann.

Beispielsweise kann der Anwender einen Dateipfad eingeben, der in der Kachel ,Archive*
(Archiv) verwendet werden kann.

Ermadglicht dem Anwender die Eingabe eines numerischen Werts, der spater im
Arbeitsablauf verwendet werden kann.

Der eingegebene numerische Wert kann beispielsweise in der Kachel ,Decision”
(Entscheidung) als Bedingung in einer Entscheidung mit numerischem Wert verwendet
werden.

Zeigt die Daten aus einer Variablen an, z. B. den Ubereinstimmungswert eines
Ergebnisses aus einer Korrelationssuche.

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Load Spectrum (Spektrum laden)

Laden einer .spa-Datei zur Verwendung in einem Arbeitsablauf. Sie kénnen eine Datei auf dem Computer des Gerats, auf
einem Flash-Laufwerk oder in einem Netzwerkverzeichnis suchen oder ein Spektrum aus der Datenbank laden.

Dies eignet sich beispielsweise, um ein gespeichertes Spektrum zu importieren und als Referenz zu verwenden.
Beispielsweise konnen Sie ein Referenzspektrum importieren, um es fiir einen Subtraktionsvorgang zu verwenden.

From file (Aus Datei)

From database (Aus
Datenbank)

Import spectrum every run
(Spektrum bei jedem Lauf
importieren)

Tile name (Kachelname)

Thermo Scientific

Ladt eine SPA-Datei von einem Speicherort auf lnrem System oder in lnrem Netzwerk.

File name (Dateiname): Navigiert zu einer SPA-Datei, um ein Spektrum aufzunehmen.

Wahlen Sie diese Option, um ein Spektrum aus der Datenbank zu laden.
Selected spectrum (Ausgewahltes Spektrum): Wahlen Sie ein Spektrum aus der Datenbank.

Choose during workflow execution (Wahrend der Ausfiihrung des Arbeitsablaufs auswahlen):
Ermdglichen Sie dem Anwender die Auswahl eines Spektrums wahrend des Arbeitsablaufs.

Show only experiments containing this text (Nur Experimente anzeigen, die diesen Text enthalten):
Begrenzt die Auswahl des Anwenders auf Spektren, die den angegebenen Text im Titel oder in den
Tags enthalten.

Wenn diese Option aktiviert ist, wird das Spektrum bei der Ausfiihrung des Arbeitsablaufs aus dem
Dateisystem importiert. Wenn die Spektrumdatei aktualisiert wird, verwendet der Arbeitsablauf immer
die neueste Version des Spektrums.

Wenn diese Option deaktiviert ist, wird beim Erstellen des Arbeitsablaufs eine Kopie der Spektrumdatei
importiert. Dieses Spektrum andert sich nur, wenn Sie den Arbeitsablauf manuell bearbeiten und die
Spektrumdateien aktualisieren.

Beachten Sie, dass die SPA-Datei separat freigegeben werden muss, wenn Sie diesen Arbeitsablauf
gemeinsam mit anderen nutzen oder einem Paket hinzufligen, und dass sie auf allen anderen
Systemen unter genau demselben Dateipfad gespeichert werden muss, der in der Kachel ,Import
Spectrum® (Spektrum importieren) angegeben ist.

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung
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Measure (Messen)

Sie verwenden die Kachel ,Measure“ (Messen), um den Hintergrund und eine Probe zu messen und die Messeinstellungen
einzurichten. Die wahrend des Arbeitsablaufs erstellten Spektren und Berichte werden in der Datenbank gespeichert und
koénnen Uber die Kachel ,Archive® (Archiv) archiviert werden.

Gibt an, ob der Arbeitsablauf den Anwender auffordert, einen neuen Hintergrund zu messen, ein
Spektrum von einer anderen Kachel im Arbeitsablauf zu verwenden oder nur eine
Hintergrundmessung durchzufiihren, ohne eine Probe zu messen.

Background settings
(Hintergrundeinstellungen)

Correction settings

. Wendet Atmospharenkorrektur und/oder eine Kramers-Kronig-Korrektur an.
(Korrektureinstellungen)

Use internal polystyrene sample Wenn diese Option aktiviert ist, wird eine interne, im Gerat installierte Polystyrol-Referenzprobe
(Interne Polystyrolprobe verwenden) zur Validierung der Gerateleistung verwendet.

Use sample prompt
(Eingabeaufforderung bei
Probenmessung verwenden)

Aktivieren Sie diese Option, um dem Anwender vor der Probenmessung Anweisungen zu
geben. Beispielsweise kdnnen Sie den Anwender anweisen, die Probe einzulegen.

Use background prompt Aktivieren Sie diese Option, um dem Anwender vor der Hintergrundmessung Anweisungen zu
(Eingabeaufforderung bei geben. Wir empfehlen, den Anwender anzuweisen, sich auf die Hintergrundmessung
Hintergrundmessung verwenden) vorzubereiten.

Allow other workflows to access Wenn diese Option aktiviert ist, kdnnen Sie Spektren aus diesem Arbeitsablauf in andere
result of measurement (Anderen Arbeitsablaufe einbeziehen. Nachdem dieser Arbeitsablauf ausgefiihrt wurde und eine Probe
Arbeitsablaufen Zugriff auf das gemessen hat, kdnnte ein separater Arbeitsablauf die gesammelten Spektren als
Messergebnis ermdglichen) Referenzspektrum oder in einem Bericht verwenden.

Show spectrum during
measurement (Spektrum wahrend
Messung anzeigen)

Aktivieren Sie diese Option, um das Spektrum wahrend der Messung anzuzeigen. Wenn diese
Option deaktiviert ist, wird den Anwendern nur ein Fortschrittsbalken angezeigt.

Geben Sie einen Text ein, der Anwendern wahrend der Hintergrund- und Probenmessung

Progress text (Text zum Fortschritt) .
angezeigt wird.

Passen Sie die in diesem Arbeitsablauf verwendeten Messeinstellungen an oder iibernehmen
Sie die Einstellungen eines anderen Spektrums.

Number of scans (Anzahl an Scans): Die Haufigkeit, wie oft eine Probe gescannt werden soll.
Mehr Scans fiihren in der Regel zu exakteren Daten, aber die Messung dauert langer.

Match Settings (Einstellungen anpassen): Aktivieren Sie diese Option, um die verwendeten

Other Measurement Settings Messeinstellungen an eine bestimmte SPA- oder QNT-Datei anzupassen. Aktivieren Sie ,All
(Weitere Messeinstellungen) Settings* (Alle Einstellungen), um alle fir diese Messung verwendeten Einstellungen zu
Uberprifen.

Spectrum Title (Spektrumtitel): Aktivieren Sie diese Option, um Variablendaten an den Titel des
Spektrums anzuhangen.

Eine Beschreibung der zusatzlichen Einstellungen finden Sie unter ,Measurement Settings*”
(Messeinstellungen) und ,Advanced Measurement® (Erweiterte Messeinstellungen).

Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.
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Peak Analysis (Peakanalyse)

Sucht nach den Peakorten und analysiert die ,Peak Height“ (Peakhdhe) oder das ,,Peak Ratio” (Peakverhaltnis) eines
Spektrums.

Messen Sie die Hohe eines Peaks von der Nullextinktion (oder 100 % Transmission), entweder ohne
Beriicksichtigung der Basislinienposition, oder von der Basislinie aus. Bei einer Messung von der Basislinie aus
wird die Messung als ,korrigierte Peakhohe* bezeichnet.

Peak position (Peakposition): Geben Sie die Wellenzahl des zu messenden Peaks ein.

Corrected (Korrigiert): Wahlen Sie diese Option, um die Peakhdhe von der spektralen Basislinie und nicht von der

Nullextinktion (oder 100 % Transmission) aus zu messen.
Peak Height
(Peakhohe) Reference point (Referenzpunkt): Wahlen Sie diese Option fiir eine Einzelpunktkorrektur, wobei ein Punkt als

Basislinienreferenz verwendet wird.

Reference range (Referenzbereich): Wahlen Sie diese Option fiir eine Zweipunktkorrektur, wobei jeweils ein Punkt
auf beiden Seiten des Peaks zur Berechnung der Basislinie verwendet wird.

Generate pass/fail result (Bestanden/Nicht-bestanden-Ergebnis erzeugen): Wahlen Sie diese Option, um ein
Bestanden/Nicht bestanden-Ergebnis zu erzeugen, das in einer Kachel ,Decision“ (Entscheidung) verwendet
werden kann.

Ermittelt das Hohenverhaltnis zwischen zwei Peaks. Peaks kdnnen aus Nullextinktions-Einheiten oder aus einer
korrigierten Basislinie berechnet werden.

Not corrected (Nicht korrigiert): Die Peakhdhen werden von der Nullextinktion (oder von 100 % Transmission) aus
gemessen.

Peak Ratio Single-point corrected (Mit einem Punkt korrigiert): Die Peakhdhe wird von der Basislinie aus bei der von lhnen

o eingegebenen Wellenzahl gemessen.
(Peakverhaltnis)

Two-point corrected (Mit zwei Punkten korrigiert): Zur Berechnung der Basislinie wird jeweils ein Punkt auf beiden
Seiten des Peaks verwendet.

Generate pass/fail result (Bestanden/Nicht-bestanden-Ergebnis erzeugen): Wahlen Sie diese Option, um ein
Bestanden/Nicht bestanden-Ergebnis zu erzeugen, das in einer Kachel ,Decision“ (Entscheidung) verwendet
werden kann.

Sucht nach den Positionen der Peaks im Spektrum. Das resultierende Spektrum mit beschrifteten Peaks ist als
Spektrum in der Kachel ,Report” (Bericht) und als Vorlagenoption in der Kachel ,Template Report*
(Vorlagenbericht) verfligbar.

Find Peaks
(Peaksuche)

Select spectrum
(Spektrum
auswahlen)

Wabhlen Sie das Spektrum aus, das in der Peakanalyse verwendet werden soll. Sie kdnnen aus Spektren wahlen,
die im Arbeitsablauf erzeugt oder mit der Kachel ,Load Spectrum® (Spektrum laden) importiert wurden.

Tile name

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.
(Kachelname)

Processing (Verarbeiten)

Die Kachel ,Processing” (Verarbeitung) enthalt mehrere Werkzeuge zum Verarbeiten von Spekiraldaten, einschlieRlich
Subtraktion, Normalisierung, Korrelation, grundlegende Spektren-Mathematik und Basislinienkorrektur.
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Fuhrt grundlegende mathematische Vorgdnge mit einem Probenspektrum und einem
Spectral Math (Spektren-Mathematik) Referenzspektrum durch. Weitere Informationen zu Spektren-Mathematik finden Sie
unter ,Anwenden von allgemeinen Gleichungen auf erfasste Daten”.

Sample spectrum

Das Ausgangsspektrum, auf das der Vorgang angewendet werden soll.
(Probenspektrum) gangssp gangang

Reference spectrum

Das fiir den Vorgang verwendete Referenzspektrum.
(Referenzspektrum)

Addieren
. Subtrahieren
Operation (Vorgang) Dividieren

Multiplizieren

Dient zur Auswahl einer spektralen Berechnung. Zu den verfligbaren Optionen gehdren:

« Factor (Faktor)
Spectral Math Type

(Spektrale Berech-

nung-Typ) « Pathlength (Pfadléange)

« Range (Bereich)

Verwenden Sie ,Normalization“ (Normalisieren), um die y-Achsenskala der
ausgewahlten Spektren in eine ,normale” Skala zu &ndern, bei der die y-Werte der
Datenpunkte von 0 Extinktionseinheiten fiir den niedrigsten Punkt bis 1
Extinktionseinheit flir den hochsten Peak (fiir ein extinktionséhnliches Spektrum) oder
von 10 % bis 100 % Transmission (fiir ein transmissionsahnliches Spektrum) reichen.

Normalization (Normalisierung)
Diese normalen Skalen sind typisch fiir Spektren in kommerziellen Spektralbibliotheken.

Nach einer Normalisierung kann ein Spektrum nicht mehr fiir die quantitative Analyse
verwendet werden, es sei denn, Sie kennen den Skalierungsfaktor und passen die
quantitativen Ergebnisse entsprechend an.

Select spectrum
(Spektrum Das Ausgangsspektrum, auf das der Vorgang angewendet werden soll.
auswahlen)

Max range (cm-1)

(Max Bereich (cm-1)) Dient zum Einstellen des fiir die Normalisierung verwendeten Bereichs.

Min range (cm-1)

(Min Bereich (cm-1)) Dient zum Einstellen des fiir die Normalisierung verwendeten Bereichs.

Target value

) Der Zielwert wird in Extinktionseinheiten angegeben.
(Zielwert)

Wandelt das Spekirum entweder in seine erste oder zweite Ableitung um, so dass die

Derivative (Ableitun
( 9) Position oder Intensitat von Peaks einfacher ermittelt werden kann.

Select spectrum

(Spektrum aus- Das Spektrum, auf das der Vorgang angewendet werden soll.
wahlen)
Order (Ordnung) Wabhlen Sie entweder eine Ableitung erster oder zweiter Ordnung.
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Correlation (Korrelation)

First spectrum
(Erstes Spektrum)

Second spectrum
(Zweites Spektrum)

Spectral range
(Spektralbereich)

Scalar Math (Skalare Mathematik)

Spectrum (Spektrum)

Operation (Vorgang)

Factor (Faktor)

Baseline Correction (Basislinienkorrektur)

Select spectrum
(Spektrum
auswahlen)

Polynomial order
(Polynomordnung)

Conversion (Umwandlung)

Select spectrum
(Spektrum aus-
wahlen)

Conversion type
(Umwandlungstyp)

Blank Regions
(Leerwertregionen)

Thermo Scientific

Gibt den Ubereinstimmungswert zwischen dem ersten und dem zweiten Spektrum
zuriick. Wie bei QCheck wird ein Ubereinstimmungswert zwischen 0,0 und 1,0
angegeben, wobei 1,0 fiir eine perfekte Ubereinstimmung steht.

Wabhlen Sie das Ausgangsspektrum, mit dem das zweite Spektrum verglichen werden
soll.

Wabhlen Sie ein Referenzspektrum.

Verwenden Sie den Spektralbereich, um vollstéandig absorbierende Peaks von der
Korrelationssuche auszuschlief3en.

Wenden Sie einen Vorgang auf ein einzelnes Spektrum an.

Wabhlen Sie das Spektrum, auf das der Vorgang angewendet werden soll.

Addieren
Subtrahieren
Dividieren
Multiplizieren

Vergrofert oder verkleinert die Amplitude des Spektrums, so dass es besser mit einem
anderen Spektrum verglichen werden kann.

Wird zur Korrektur einer verschobenen Basislinie verwendet.

Wabhlen Sie ein Spektrum aus, fir das die Basislinie korrigiert werden soll.

Geben Sie die Polynomordnung fiir die Korrektur an.

Wandelt ein Spektrum in eine andere Einheit um.

Wabhlt ein Spektrum zur Umwandlung aus.

Wandelt in einen der folgenden Typen um:

» Absorbance (Extinktion)
e % Transmittance (% Transmission)
« % Reflectance (% Reflexion)
¢ Log 1/Reflectance (Log 1/Reflexion)
¢ Kubelka-Munk (Kubelka-Munk)
Loscht die Daten in einer oder mehreren Regionen lhres Spektrums. Weitere

Informationen zum Zuriicksetzen von Regionen auf den Leerwert finden Sie unter
LZuricksetzen einer Region in Ihren Spektren auf den Leerwert”.

Legen Sie die Anfangs- und Endpunkte der Region fest, die auf den Leerwert
zuriickgesetzt werden soll. Klicken Sie auf ,Add” (Hinzuftigen), um weitere Regionen
hinzuzuftigen.
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Berechnet den Mittelwert und die Standardabweichung von 2 oder mehr Spektren.
Zeigen Sie die resultierenden Spektren in der Kachel ,Report* (Bericht) an. Weitere

Statistical Spectra _ . .
Informationen zum Berechnen des Mittelwerts oder der Standardabweichung von

(Statistische ) . . .
Spekiren) Spektren finden Sie unter ,Berechnen des Mittelwerts und der Standardabweichung von
P Spektren”.
Wabhlen Sie 2 oder mehr Spektren, die durchzufiihrende Berechnung und das fir die
Berechnung verwendete Datenformat.
Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.
Repeat (Wiederholung)

Schleife in einem Teil eines Arbeitsablaufs, um Schritte zu wiederholen.

Repeat __times (Wiederholung Legt fest, wie oft der in einer Schleife befindliche Teil eines Arbeitsablaufs wiederholt werden
mal) soll.
Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Report (Bericht)

Erstellt einen benutzerdefinierten Bericht, der gespeichert, archiviert oder gedruckt werden kann. Die im Arbeitsablauf
erstellten Berichte sind im Abschnitt ,Reports® (Berichte) des Dashboards verfiigbar.

Hiermit fligen Sie ein Bild hinzu, das dem Anwender wahrend des Arbeitsablaufs auf dem
Bildschirm ,Bericht“ angezeigt wird. Giiltige Dateitypen sind:

Add image (Bild hinzufiigen) PNG
JPG

.GIF
.BMP

Dient zum Hinzufligen von Text. Dies eignet sich beispielsweise, um dem Anwender Anweisungen

Add text (Text hinzufligen
xt (Text hinzufigen) zu geben und um Text- und numerische Eingabefelder zu beschriften.

Stellt eine Schaltflache bereit, auf die der Anwender klicken bzw. die er oder sie beriihren kann, um

Add or remove document eine bestimmte PDF-Datei anzuzeigen.
(Dokument hinzufiigen oder
entfernen) Klicken Sie nach dem Hinzufligen der Dokumentschaltflache auf die Schaltflache, um die PDF-

Datei anzugeben.

Add spectrum (Spektrum Fligt ein Spektrum zu einem Bericht hinzu. Wahlen Sie ein beliebiges Spektrum aus, das zuvor im
hinzufligen) Arbeitsablauf erstellt oder geladen wurde.

Flgen Sie dem Bericht einen Wert aus einer anderen Arbeitsablaufkachel hinzu. Wenn der
Arbeitsablauf beispielsweise eine Messung und eine Suche umfasst, kdnnen Sie Daten aus den
Ergebnissen der Suche einbeziehen.

Add variable (Variable
hinzufiigen)

Zeigt eine Ergebnistabelle an, z. B. aus einer TQ Analyst-/Quantifizierungsmethode oder Pea-

Add table (Tabelle hinzuftigen) kanalyse. Zeigt die Ergebnisse friiherer Instanzen der Ausflihrung des Arbeitsablaufs an, nicht nur
die der aktuellen Ausfihrung.
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Add or remove print button
(Drucken-Schaltflache
hinzufiigen oder entfernen)

Mit einer Schaltflache ,Drucken” kdnnen Anwender den Bericht ausdrucken, wahrend der
Bildschirm ,Bericht“ angezeigt wird.

Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Run Program (Programm ausfiihren)

Sie verwenden die Kachel ,Run Program* (Programm ausflihren), um lhren Arbeitsablauf eine ausfiihrbare Datei aufrufen
zu lassen. Diese Kachel kdnnen Sie beispielsweise verwenden, um einen Schritt in Ihrem Arbeitsablauf zu erstellen, der ein
automatisches Probennahmezubehor eines Drittanbieters ausfiihrt.

Kombinieren Sie diese Kachel mit der Kachel ,Variable® oder anderen Kacheln, um leistungsstarke Arbeitsablaufe zu
erstellen. Verwenden Sie beispielsweise die Variable ,Zahlung® aus der Kachel ,Repeat” (Wiederholung), um ein an die
ausflihrbare Datei libergebenes Argument automatisch zu erhéhen.

Die Kachel ,Run Program® (Programm ausflihren) kann nur ausfiihrbare Dateien aufrufen, die keine Benutzerinteraktion
erfordern und keine Benutzeroberflache aufweisen.

Die aufzurufende ausfiihrbare Datei. Wenn Sie diesen Arbeitsablauf auf einem anderen Computer aus-

File name (Dateiname
( ) flihren, muss sich auf diesem Computer dieselbe EXE-Datei im selben Dateipfad befinden.

Ubergibt Argumente an die ausfiihrbare Datei. Zum Aufnehmen von Variablen in den Befehl wahlen Sie
eine Variable in der Liste aus und klicken dann auf ,Add to Arguments” (Zur Argumentenliste
hinzufligen). Beachten Sie bei der Eingabe von Argumenten die folgenden Syntaxanforderungen:

Arguments (Argumente)

o Jedes Argument muss in doppelte Anfiihrungszeichen (") gesetzt werden.

o Argumente missen durch Leerzeichen getrennt sein
Beispiel: *-p 6” “workflowname.variable.myVariable”

Stellt sicher, dass die ausfiihrbare Datei zur Laufzeit genau dieselbe Datei ist.

Beim Erstellen des Arbeitsablaufs speichert die Software den Speicherort und den Namen der
ausflihrbaren Datei.

Wenn die Datei durch eine neue ausfiihrbare Datei mit demselben Namen ersetzt wird, wird
Verify program file integrity at ~ stattdessen diese Datei aufgerufen. Aktivieren Sie diese Option, um sicherzustellen, dass die Datei
run time (Integritat der Pro- genau dieselbe ist, die Sie beim Erstellen des Arbeitsablaufs ausgewahlit haben.
grammdatei zur Laufzeit Giber-

priifen) Wir empfehlen, diese Option aktiviert zu lassen, um sicherzustellen, dass die exe-Datei nicht durch

eine andere Datei ersetzt wurde. Wenn Sie die exe-Datei absichtlich aktualisieren, miissen Sie auch
den Arbeitsablauf aktualisieren.

Deaktivieren Sie diese Einstellung, wenn Sie erwarten, dass die exe-Datei regelmafig aktualisiert wird,
und den Arbeitsablauf nicht wiederholt aktualisieren mochten. Dies kann jedoch ein Sicherheitsrisiko
darstellen.

Save Result (Ergebnis speichern)

Exportiert die erfassten Daten in eine CSV-Datei.
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Select data to export (Zu . o . L . . . o .
. Wabhlen Sie die verfigbaren Daten aus, die in die CSV-Datei exportiert werden kdnnen, beispielsweise
exportierende Daten . .. . ]
. Peakhdhen oder Ubereinstimmungswerte von Suchergebnissen.
auswahlen)

Wenn diese Option aktiviert ist, werden die exportierten Daten an eine bestehende CSV-Datei angehangt.

Append to file (An Datei

b ) Zum Anhéangen der Daten an eine bestehende Datei geben Sie den Namen der Datei in das Feld ,File
anhéngen

Name* (Dateiname) ein. Wenn die Datei nicht existiert, wird eine neue Datei mit dem von Ihnen
eingegebenen Namen erstellt.

(Nur verfiigbar, wenn ,Append to File* (An Datei anfligen) aktiviert ist.)
File name (Dateiname)

Geben Sie den Namen der Datei ein, an die die Daten angehangt werden sollen. Wenn die Datei nicht
existiert, wird eine neue Datei erstellt.

File base name (Nur verfliigbar, wenn ,Append to File* (An Datei anhangen) deaktiviert ist.)

(Basisname der Datel) Der Name der Dateibasis wird dem Dateinamen vor dem Datum und der Uhrzeit hinzugefiigt.

File location

. Das Verzeichnis, in dem die Datei angehangt oder erstellt werden soll.
(Dateispeicherort)

Tile name (Kachelname)  Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Search (Suchen)

Fihrt eine Korrelations- oder Mehrkomponentensuche durch.

Ziehen Sie Bibliotheken aus der Spalte ,Available Libraries” (Verfligbare Bibliotheken) in die Spalte ,Selected

Verfiigbare Libraries* (Ausgewahlte Bibliotheken) um sie fiir die Suche zu verwenden.
Bibliotheken
Klicken Sie auf ,Refresh” (Aktualisieren), um die Liste der verfligbaren Bibliotheken zu aktualisieren.

Legen Sie den Typ der Suche fest, die ausgefiihrt werden soll.

Correlation (Korrelation:): Verwenden Sie diese Option, um eine unbekannte Probe zu identifizieren.

Number of results (Anzahl der Ergebnisse): Legt die Anzahl der Ergebnisse fest, die angezeigt werden sollen.
Search type (Suchtyp) ( 9 ): Leg g gezeig

Multi-component (Mehrkomponente): Quantifizieren der Bestandteile einer Probe.
Number of components (Anzahl der Komponenten): Legt die Anzahl der Komponenten fest, die angezeigt
werden sollen.

Spectral Ranges

i Fligen Sie einen Start- und einen Endwert fiir den zu durchsuchenden Bereich hinzu.
(Spektralbereiche)

Select spectrum
P . Wahlen Sie das Spektrum aus, das in der Suche verwendet werden soll.
(Spektrum auswahlen)

Tile name

Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.
(Kachelname)

Selection (Auswahl)

Mit der Kachel ,Selection” (Auswahl) wahlt der Bediener aus, welchem Pfad ein Arbeitsablauf folgen soll.
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Add image (Bild
hinzufiigen)

Add text (Text
hinzufligen)

Add value (Wert
hinzufligen)

Selection label
(Auswahlbeschriftung)

Start (Start)

Hiermit fligen Sie ein Bild hinzu, das dem Anwender wahrend des Arbeitsablaufs auf dem Bildschirm
~Auswahl“ angezeigt wird. Giltige Dateitypen sind:

.PNG
JPG
.GIF
.BMP

Dient zum Hinzufligen von Text. Diese Einstellung bietet sich an, um dem Anwender Anweisungen
bereitzustellen.

Fligen Sie dem Bericht einen Wert aus einer anderen Arbeitsablaufkachel hinzu. Wenn der Arbeitsablauf
beispielsweise eine Messung und eine Suche umfasst, kdnnen Sie Daten aus den Ergebnissen der Suche
einbeziehen.

Bearbeiten Sie die Auswahlbeschriftung, um den Text zu &ndern, der im Arbeitsablaufbereich angezeigt
wird.

Dies ist die erste Kachel in jedem Arbeitsablauf. Die Kachel ,Start” (Start) wird der Arbeitsablaufbereich automatisch
hinzugefligt, wenn ein neuer Arbeitsablauf erstellt wird.

Workflow image
(Arbeitsablauf-Bild)

Desired aspect ratio
(Gewlinschtes
Seitenverhaltnis)

Thermo Scientific

Legt das Bild fest, das angezeigt wird, wenn der Arbeitsablauf ausgefiihrt wird. Akzeptiert einen Dateipfad zu
einer Bilddatei.

Die folgenden Dateitypen sind giiltig:

.PNG
JPG
.GIF
.BMP

Geben Sie ein Seitenverhaltnis an, um das Erscheinungsbild des Arbeitsablaufs zu optimieren, wahrend er
ausgefiihrt wird. Das Seitenverhaltnis sollte weitestgehend mit dem vom Anwender verwendeten Bildschirm
Ubereinstimmen.

Beispiele:
4:3 fur altere Computermonitore

16:9 ist der Standard fir High-Definition-Video und der (ibliche Wert fiir aktuelle Computermonitore

Akzeptiert folgende Werte:
1:1

4:3

5:4

16:9

16:10

3:2

2:1

OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung
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Tag Spectrum (Spekirum mit Tag versehen)

Wendet ein Tag auf Spektren an, die wahrend des Arbeitsablaufs erstellt wurden.

Tag Wendet eine Tag auf ein Spektrum an.
Select spectrum (Spektrum auswahlen) Wabhlt das Spektrum, auf das das Tag angewendet werden soll.
Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

Template Report (Vorlagenbericht)

Erstellt einen Bericht aus eine Vorlage. Die im Arbeitsablauf erstellten Berichte sind im Abschnitt ,Reports” (Berichte) des
Dashboards verfiigbar. Die meisten Einstellungen firr einen Vorlagenbericht hdngen vom gewahlten Vorlagentyp ab.

Wabhlen Sie unter den folgenden Vorlagentypen:
ValPro style (ValPro-Stil)
Single spectrum (Einzelnes Spektrum)
Multiple spectra (Mehrere Spektren)
Template type (Vorlagentyp)
Search results (Suchergebnisse)
Single quantification (Einzel-Quantifizierung)
QCheck
Multiple run quantification (Mehrfachlauf-Quantifizierung)

Automatically advance workflow after displaying
report for 5 seconds (Arbeitsablauf nach
Anzeige des Berichts fir 5 Sekunden
automatisch fortsetzen)

Wenn aktiviert, wird der Arbeitsablauf nach Anzeige des Berichts fur 5 Sekunden
automatisch fortgesetzt. Wenn deaktiviert, muss der Anwender den Arbeitsablauf
manuell fortsetzen.

Wenn aktiviert, geben Sie einen Text an, der ein Fehlerergebnis auslésen soll. Wenn
Generate pass/fail result (Bestanden/Nicht Sie z. B. ,Nicht bestanden® angeben, erzeugt die Kachel , Template Report*
bestanden-Ergebnis erzeugen) (Vorlagenbericht) ein Nicht bestanden-Ergebnis, wenn der Bericht den Text ,Nicht
bestanden” enthalt.

TQ Analyst

Sie quantifizieren die Komponenten einer Probe mit einer bestimmten Quantifizierungsmethode.

Quantification method (Quantifizierungsmethode) Wahlen Sie eine QNT-Datei fiir die Quantifizierungsmethode.
Select spectrum (Spektrum auswahlen) Wahlen Sie das Spektrum aus, das fiir die Quantifizierung verwendet werden soll.

Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.
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Variable (Variable)

Verwenden Sie die Kachel ,Variable* (Variable), um einer vorhandenen Variable einen neuen Wert zuzuweisen oder eine
neue, benutzerdefinierte Variable zu erstellen. Mit der Kachel ,Variable® (Variable) erstellte oder bearbeitete Variablen
kdnnen in anderen Kacheln verwendet werden.

M Beschreibung

Wabhlen Sie einen Vorgangstyp. Der von Ihnen gewéhlte Vorgang bestimmt die anderen verfligbaren Einstellungen.

Set Variable (Variable festlegen): Dient zum Setzen des Werts einer aktuellen Variable.

Operation
(Vorgang) Create Variable (Variable erstellen): Dient zum Erstellen einer neuen Variable.
Variable to set (Festzulegende Variable): Wahlen Sie eine Variable, um ihren Wert zu &ndern.
Set Variable
(Variable Current variables (Aktuelle Variablen): Stellt eine Liste der aktuellen Variablen im Arbeitsablauf bereit. Wahlen Sie eine
festlegen) Variable aus und klicken Sie auf ,Add to Expression“ (Zu Ausdruck hinzufligen), um die Variable in den Ausdruck
aufzunehmen.
»Numeric* (Numerisch) oder ,Text“: Wahlen Sie einen Typ fiir den Wert dieser Variablen. Der Typ bestimmt, welche
Create Vorgange fiir diese Variable glltig sind. Wenn Sie den Typ beispielsweise auf ,Text“ setzen, kdnnen Sie den Wert
Variable dieser Variablen nicht fir Berechnungen verwenden.
Variable
( Variable name (Variablenname): Geben Sie einen Namen fiir die Variable ein
erstellen)

Initial value (Anfangswert): Geben Sie einen Startwert fir diese Variable ein

Workflow Table (Arbeitsablauf-Tabelle)
Importieren Sie eine CSV-Datei, um sie als Vorlage fiur Ihren Arbeitsablauf zu verwenden.

Mit der Kachel ,Workflow Table” (Arbeitsablauf-Tabelle) kénnen Sie eine Tabelle mit Optionen importieren, die Sie im
gesamten Arbeitsablauf verwenden kdnnen. Beispielsweise kdnnen Sie mit dieser Kachel eine Option auswéahlen, wenn
Sie den Arbeitsablauf starten, und dann automatisch bestimmte Variablen, Methoden und Bilder wahrend des gesamten
Arbeitsablaufs laden, die dieser Option entsprechen.

Dient zum Suchen nach einer zu importierenden CSV-Datei.

CSVfile (CSV-Datei) Suchen Sie, um eine neue Datei auszuwahlen. Laden Sie neu, um die Datei auf Aktualisierungen zu

prufen.

Select row automatically
(Zeile automatisch Wahlt automatisch eine Zeile in der CSV-Datei aus.
auswahlen)
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Der Anwender des Arbeitsablaufs wahlt wahrend des Arbeitsablaufs manuell eine Zeile aus.
Operator prompt (Anwenderaufforderung): Eine Textanweisung, die dem Anwender angezeigt wird.

Operator selection Column index for selection options (Spaltenindex fiir Auswahloptionen:): Legt die Spalte fest, die fiir
(Auswahl durch Anwender) verfligbare Optionen verwendet wird. Die erste Spalte ist der Index 1.

Column index for selection images (Spaltenindex fiir Auswahlbilder:): Sie kénnen auch ein Bild
zusammen mit den Auswahloptionen anzeigen. Setzen Sie den Index auf 0, wenn Sie keine Bilder
verwenden.

Zeigt an, welche Dateien basierend auf der CSV-Datei erwartet werden und wie viele davon in den
Arbeitsablauf einbezogen wurden.

Included files (Einbezogene

Dateien) « Wabhlen Sie ,Add"“ (Hinzufligen), um eine oder mehrere Dateien hinzuzufiigen.

« Wabhlen Sie ,Manage” (Verwalten), um die einbezogenen Dateien anzuzeigen oder zu entfernen.

Tile name (Kachelname) Legt den Namen der Kachel im Arbeitsablaufbereich fest.

4.6 Kundenspezifische Losungen

Mit dem Paket-Editor kdnnen Sie Arbeitsablaufe biindeln und teilen und Pakete Uber die Oberflache ,Operator” (Anwender)
offnen und starten.

4.6.1 Kundenspezifische Losungen

Auf dieser Seite finden Sie einen kurzen Uberblick iiber die Verwendung von Paketen und der Oberfléche ,Operator*
(Anwender) in der OMNIC Paradigm-Software zur Entwicklung und Ausfuhrung kundenspezifischer Ldsungen. Sofern
verfligbar, rufen Sie die Links auf, um genauere Informationen Gber die Verwendung bestimmter Funktionen zu erhalten.

Was sind kundenspezifische Lésungen?

Mit kundenspezifischen Lésungen in der OMNIC Paradigm-Software kdnnen Sie Arbeitsabldufe entwerfen und biindeln, die
dann von anderen Anwender genutzt werden kénnen.

Ein Entwickler entwirft Arbeitsablaufe und biindelt sie mit allen erforderlichen Dateien in Paketen. Diese Pakete werden
dann als RDEP-Dateien weitergegeben.

Ein Administrator 6ffnet dann die Pakete, so dass die Arbeitsablaufe Gber die Oberflache ,,Operator” (Anwender) ausgeflihrt
werden kénnen.
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Pakete und der Paket-Editor

Ein Paket ist eine strukturierte Sammlung von Arbeitsablaufen, die leicht mit anderen geteilt werden kdnnen. Wenn Sie
Arbeitsablaufe zu einem Paket blindeln, enthdlt das Paket alle Dateien und Informationen, die zur Ausfiihrung des
Arbeitsablaufs auf einem anderen System erforderlich sind. Dazu gehéren auch alle Referenzspektren, Bilder und QNT-
Dateien.

Wenn Sie ein Paket erstellen und exportieren, kann ein Administrator an einem anderen Standort das Paket in der
Oberflache ,Operator (Anwender) 6ffnen, damit die Anwender alle enthaltenen Arbeitsablaufe ausfiihren kdnnen.

Weitere Informationen zum Erstellen und Exportieren von Paketen finden Sie unter ,Erstellen oder Bearbeiten eines
Pakets”.

Abbildung 4-1: Der Paket-Editor

Ein Paket besteht aus zwei Hauptelementen:

¢ Arbeitsabldufe: Ein Arbeitsablauf ist ein vorgegebener Satz aus Verfahren und Einstellungen, die sicherstellen, dass
die Verfahren jedes Mal auf genau dieselbe Weise ausgefiihrt werden. Weitere Informationen zu Arbeitsablaufen
finden Sie unter ,Allgemeines zu Arbeitsablaufen”.

» Kategorien: In einem Paket sind die Arbeitsabldufe in Kategorien organisiert. Sie kdnnen Arbeitsablaufe so in
Kategorien gruppieren, wie es fur lhre Organisation sinnvoll ist. Jedoch kann ein Arbeitsablauf nur in eine Kategorie
aufgenommen werden. Ein und derselbe Arbeitsablauf kann nicht in mehreren Kategorien enthalten sein.

Wenn Sie ein Paket exportieren, werden alle erforderlichen Dateien, die in den Arbeitsablaufen verwendet werden,
ebenfalls in das Paket aufgenommen. So wird sichergestellt, dass die Anwender beim Offnen des Pakets (iber alle Dateien
verfligen, die sie zur Ausfiihrung der Arbeitsablaufe bendétigen.
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Die Oberflache ,Operator (Anwender)

Die Oberflache ,Operator (Anwender) dient zur Ausflihrung von Arbeitsablaufen, die aus Paketen geladen wurden, sowie
zur Verwaltung von Paketen. Nach dem Offnen eines Pakets wird dem Anwender eine vereinfachte Schnittstelle fiir die
Ausflihrung der Arbeitsablaufe in einem Paket angezeigt.

Der Anwender-Administrator kann steuern, welche Arbeitsablaufe verfligbar sind, indem er Pakete 6ffnet oder I16scht.

Abbildung 4-2: Die Oberflache ,Operator” (Anwender)

Die Oberflache ,Operator” (Anwender) dhnelt der Touchscreen-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software, zeigt jedoch
nur Arbeitsablaufe aus gedffneten Paketen an.

Ein Anwender-Administrator kann mithilfe der Bedienelemente ,Administrator” Pakete 6ffnen, aktualisieren und l6schen.
Weitere Informationen zum Offnen und Léschen von Paketen finden Sie unter ,Anwender-Administrator”.

Tipps fir die Arbeit mit Paketen

Beim Erstellen von Arbeitsablaufen und Paketen kann es schwierig sein, den Uberblick iiber Abhangigkeiten zu behalten,
z. B. iiber Quantenmethoden und eingebettete Arbeitsablaufe. Die folgenden Tipps kdnnen lhnen helfen, Ihre Dateien zu
verwalten und sicherzustellen, dass Ihre Arbeitsablaufe auf dem neuesten Stand und leicht zu pflegen sind.

¢ Strukturieren Sie |hre Dateien so, dass sie leicht zu aktualisieren und zu pflegen sind. Sie konnen beispielsweise
einen einzigen Ordner fur die in lhren Arbeitsablaufen verwendeten Ressourcen erstellen. Legen Sie dann innerhalb
dieses Ordners spezielle Ordner fur verwandte Elemente an, z. B. fir Quantenmethoden, Bilder und Spektraldateien.
Behalten Sie den Ordner dann stets am gleichen Speicherort und die Dateinamen unverandert bei. Dann kénnen Sie
die Befehle ,Update” (Aktualisieren) im Arbeitsablaufeditor verwenden, um alle Abhangigkeiten des Arbeitsablaufs
schnell zu aktualisieren.
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¢ Halten Sie lhre Arbeitsablaufe so einfach wie mdglich. So ist beispielsweise die Kachel ,Embedded Workflow*

(Eingebetteter Arbeitsablauf) ein leistungsstarkes Werkzeug, das jedoch die Komplexitét Ihres Projekts erhéht. Jedes
Mal, wenn der eingebettete Arbeitsablauf aktualisiert wird, miissen Sie jeden anderen Arbeitsablauf, der ihn
verwendet, manuell aktualisieren.

4.6.2 Erstellen oder Bearbeiten eines Pakets

Mit dem Paket-Editor konnen Sie ein neues Paket erstellen oder ein bestehendes Paket 6ffnen und bearbeiten.

Zum Erstellen eines Pakets bendtigen Sie mindestens einen Arbeitsablauf. Weitere Informationen zum Erstellen und
Verwenden von Arbeitsablaufen finden Sie unter ,,Allgemeines zu Arbeitsablaufen”.

Pakete kénnen nur in der Desktop-Oberflache der OMNIC Paradigm-Software erstellt werden.

Erstellen eines neuen Pakets

s

So erstellen Sie ein neues Paket
Navigieren Sie in der Desktop-Oberflache zu File > Packages > Create (Datei > Pakete > Erstellen).

Geben Sie einen Namen fiir das Paket ein und klicken Sie auf OK. Der Paket-Editor wird mit einer Standardkategorie
gedffnet. Sie kdnnen weitere Kategorien oder Arbeitsablaufe zur Kategorie hinzufligen.

Zum Hinzufligen eines Arbeitsablaufs wahlen Sie eine Kategorie aus und klicken auf Add Workflow (Arbeitsablauf
hinzufiigen).

Arbeitsablaufe kénnen nur in eine einzige Kategorie aufgenommen werden. Sie kdnnen ein und denselben
Arbeitsablauf nicht in mehreren Kategorien verwenden.

Zum Hinzufligen einer Kategorie wahlen Sie Add Category (Kategorie hinzufiigen).

Wabhlen Sie Save (Speichern), um das Paket zu speichern. Das gespeicherte Paket istim Bereich ,Packages”
(Pakete) auf dem Dashboard verfligbar. Das Paket wird automatisch gespeichert, wenn Sie zum Dashboard
zuriickkehren. Es wird jedoch nicht automatisch gespeichert, wenn Sie die Software aus dem Paket-Editor heraus
beenden.

Zum Freigeben des Pakets wahlen Sie Export (Exportieren). Wenn Sie das Paket exportieren, wird es mit der
Dateinamenerweiterung ,,.rdep“ gespeichert.

Tipps zum Organisieren von Arbeitsablaufen und Kategorien

Bei der Organisation Ihrer Arbeitsablaufe und Kategorien in Paketen miissen Sie einige wichtige Faktoren beachten.

« Ein Arbeitsablauf kann nur in eine Kategorie aufgenommen werden. Sie kdnnen ein und denselben Arbeitsablauf

nicht in mehreren Kategorien verwenden. Wenn Sie Arbeitsablaufe haben, die Sie kategorielibergreifend nutzen
mochten, sollten Sie eine separate Kategorie nur fiir diese gemeinsamen Arbeitsablaufe erstellen. Dies gilt auch bei
mehreren Paketen. Wenn ein zuvor geladenes Paket bereits einen Arbeitsablauf mit demselben Namen enthalt, kann
der Anwender-Administrator ein neues Paket nicht 6ffnen, wenn es diesen Arbeitsablauf in einer anderen Kategorie
enthalt.

Thermo Scientific OMNIC Paradigm-Software Bedienungsanleitung

242



4. Schrittweise Anleitungen

« Kategorien missen ebenfalls einen eindeutigen Namen haben. Wenn der Anwender ein Paket &ffnet, wird jede
Kategorie, die den gleichen Namen wie eine Kategorie aus einem friiheren Paket tragt, mit der entsprechenden
Kategorie zusammengefiihrt. Angenommen, ein neues Paket enthalt eine Kategorie mit dem Namen ,Kategorie A* und
ein vorheriges Paket enthalt bereits eine ,Kategorie A“, so werden die Kategorien zu einer einzigen Kategorie
zusammengefiihrt, die alle Arbeitsablaufe aus beiden Kategorien enthalt.

Betrachten Sie das folgende Beispiel:
¢ Kategorie A (Erstes Paket)
° Arbeitsablauf 1
° Arbeitsablauf 2
* Kategorie A (Zweites Paket)
° Arbeitsablauf 3
Wird angezeigt als:
* Kategorie A
°  Arbeitsablauf 1
° Arbeitsablauf 2

° Arbeitsablauf 3

Bearbeiten eines Pakets

Sie kénnen ein Paket entweder Uiber den Bereich ,Packages” (Pakete) auf dem Dashboard oder liber eine gespeicherte
RDEP-Datei 6ffnen und bearbeiten.
¢ So bearbeiten Sie ein Paket
¢ Aus dem Dashboard der Desktop-Oberflache
1. Scrollen Sie zum Bereich ,Workflows" (Arbeitsablaufe) und wahlen Sie ,Packages” (Pakete) in der Liste aus.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf ein Paket und wéahlen Sie ,Edit* (Bearbeiten). Das Paket wird im Paket-
Editor gedffnet.

* Aus einer gespeicherten RDEP-Datei
1. Navigieren Sie aus dem Dashboard zu File > Packages > Open (Datei > Pakete > Offnen).

2. Markieren Sie eine RDEP-Datei und wahlen Sie ,Open“ (Offnen). Die Datei wird der Liste der Pakete auf dem
Dashboard hinzugefigt.

3. Klicken Sie im Bereich ,Packages” (Pakete) mit der rechten Maustaste auf das Paket und wahlen Sie Edit
(Bearbeiten).

Wenn Sie eine RDEP-Datei aus dem Paket-Editor 6ffnen, wird das Paket automatisch im Paket-Editor gedffnet.
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Aktualisieren von Arbeitsablaufen

Der Paket-Editor enthalt mehrere Werkzeuge zum Aktualisieren von Arbeitsablaufen und den dazugehérigen Dateien.

Wenn Sie einen Arbeitsablauf zu einem Paket hinzufligen, wird die Arbeitsablauf-Datei in das Paket kopiert. Alle
Aktualisierungen gelten nur fir diese Paket-Kopie und werden nicht in der Originaldatei oder in anderen Paketen
berlicksichtigt, die die Arbeitsablauf-Datei kopiert haben.

Zum Synchronisieren von Arbeitsablauf-Dateien und den zugehdrigen Dateien (z. B. Bilder oder QNT-Dateien) miissen Sie
sie im Arbeitsablaufeditor manuell aktualisieren. Um unerwartete Verhaltensweisen oder Ergebnisse zu vermeiden, sollten
Sie den Arbeitsablauf direkt mit dem Arbeitsablaufeditor aktualisieren und dann nur den Befehl ,Update Workflow*
(Arbeitsablauf aktualisieren) im Paket-Editor verwenden.

Befehl Beschreibung
Update Workflow .

P . Ladt die ausgewahlten Arbeitsablaufe neu und aktualisiert alle Anderungen, einschlieRlich aller im
(Arbeitsablauf

. Arbeitsablauf enthaltenen Dateien (z. B. gednderte Bilddateien)
aktualisieren)

Update Embedded
(Eingebettete
aktualisieren)

Aktualisiert alle Arbeitsablaufe, die tiber die Kachel ,Embedded Workflow" (Eingebetteter
Arbeitsablauf) eingebettet sind.

Update Quant (Quant

L. Ladt alle QNT-Dateien neu, die in den Arbeitsablaufen enthalten waren.
aktualisieren)

Update Image (Bild

. L&dt alle Bilddateien neu, die in den Arbeitsablaufen verwendet wurden.
aktualisieren)

Test Packages (Pakete testen)

Mit dem Befehl Run (Ausfiihren) konnen Sie ein Paket testen, bevor Sie es exportieren. Indem Sie das Paket ausfihren,
koénnen Sie Kategorien und Arbeitsablaufe so anzeigen und ausflihren, wie sie in der Oberflache ,,Operator” (Anwender)
angezeigt werden.

Hinweis Wenn Sie wahrend der Ausflihrung des Pakets Arbeitsablaufe ausfiihren, die Daten sammeln, werden die
Messungen so zu |hrer Datenbank hinzugefiigt, als ob Sie den Arbeitsablauf normal ausfiihren wiirden.

Automatisches Ausfiihren von Arbeitsablaufen

Sie kdnnen einen Arbeitsablauf so einrichten, dass er mit dem Befehl ,Auto Run“ (Automatisch ausfiihren) automatisch
ausgeflhrt wird. Wenn die automatische Ausfiihrung aktiviert ist, wird der Arbeitsablauf ohne eine Anwendereingabe
ausgefuhrt. Dabei werden die Arbeitsablaufe im Hintergrund ausgeflihrt, so dass Sie die Software weiter nutzen kénnen.
Wenn ein Arbeitsablauf im Hintergrund ausgefiihrt wird, muss der Anwender warten, bis der Arbeitsablauf beendet wurde,
bevor er einen anderen Arbeitsablauf ausflihren kann.
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Sie kdnnen Arbeitsablaufe so einrichten, dass sie nur dann automatisch ausgefiihrt werden, wenn sie keine
Anwendereingaben erfordern.

Wenn mehrere Arbeitsablaufe fir die Ausfiihrung mit ,Auto Run® (Automatisch ausfiihren) geplant sind, werden sie in eine
Warteschlange eingereiht. Wenn beispielsweise ein Arbeitsablauf stiindlich und ein anderer alle zwei Stunden ausgefiihrt
wird, werden beide in den sich Uiberschneidenden Stunden ausgefiihrt und beeintréchtigen sich nicht gegenseitig.

¢ So aktivieren Sie die automatische Ausfiihrung

1. Klicken Sie im Paket-Editor mit der rechten Maustaste auf einen Arbeitsablauf und wahlen Sie Set Up Auto Run
(Automatische Ausfiihrung einrichten).

2. Wabhlen Sie Enable automatic running for this workflow (Automatische Ausfiihrung fiir diesen Arbeitsablauf
aktivieren) und geben Sie einen Wert fiir die Haufigkeit in Stunden ein. Sie kdnnen auch Teilstunden eingeben. Wenn
Sie z. B. 0,5 eingeben, wird der Arbeitsablauf alle 30 Minuten ausgeflihrt.

3. Klicken Sie auf OK.

Der Arbeitsablauf wird automatisch ausgefiihrt, nachdem das Paket in der Oberflache ,,Operator® (Anwender) gedffnet
wurde.

4.6.3 Anwender-Administrator

Sie verwenden die Bedienelemente ,Administrator” in der Oberflache ,Operator” (Anwender), um Pakete zu verwalten, das
Administratorkennwort zu andern und zur Desktop-Oberflache zuriickzukehren.

Um auf die Bedienelemente ,Administrator® zuzugreifen, wahlen Sie ,Administrator im Menu der Oberflache ,Operator®
(Anwender) aus und geben Sie das richtige Kennwort ein. Das Standardkennwort lautet Password. Der Administrator
sollte das Kennwort unmittelbar nach der Installation der Software andern.

Verwalten von Paketen

Zum Verwalten von Paketen verwenden Sie die Registerkarte ,Package Maintenance” (Paketverwaltung) in der Ansicht
LAdministrator”.

Offnen eines Pakets

Beim Offnen eines Pakets werden die Paketkategorien und Arbeitsablaufe in die Oberflache ,Operator” (Anwender)
geladen. Sobald das Paket gedffnet ist, kdnnen die Anwender Kategorien auswahlen und Arbeitsablaufe ausfiihren. Alle
Arbeitsablaufe, die auf automatische Ausfiihrung eingestellt sind, werden wie geplant ausgefiihrt.

Wenn Sie ein neues Paket 6ffnen, werden neue Kategorien und Arbeitsabldufe zu den Kategorien und Arbeitsablaufen der
zuvor gedffneten Pakete hinzugefiigt. Angenommen, der Administrator 6ffnet ,Paket A“ und spater ,Paket B, so sieht der
Anwender die Kategorien und Arbeitsabldufe aus beiden Paketen.

% So 6ffnen Sie ein Paket

1. Offnen Sie in der Oberflache ,Operator” (Anwender) das Menii und navigieren Sie zu Administrator.

2. Geben Sie das Kennwort fiir den Zugriff auf die Bedienelemente ,Administrator” ein.
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3. Wahlen Sie auf der Registerkarte Package Maintenance (Paketverwaltung) die Option Open (Offnen).

4. Markieren Sie eine Paketdatei und wéhlen Sie Open (Offnen). Paketdateien haben die Dateinamenerweiterung
».rdep®.

Aktualisieren eines Pakets

Wenn Sie ein Paket mit demselben Namen wie ein zuvor gedffnetes Paket 6ffnen, wird das Paket aktualisiert.

Angenommen, Sie haben bereits ein Paket mit dem Namen ,Paket A* gedffnet und 6ffnen dann ein neues Paket, das
ebenfalls den Namen ,Paket A“ tragt, so ersetzt das neue Paket das vorherige Paket.

Ldschen eines Pakets

Durch das Ldschen eines Pakets werden die Kategorien und Arbeitsablaufe dieses Pakets aus der Oberflache ,,Operator®
(Anwender) entfernt.

% So léschen Sie ein Paket

1. Offnen Sie in der Oberflache ,Operator” (Anwender) das Menii und navigieren Sie zu Administrator.
2. Geben Sie das Kennwort fiir den Zugriff auf die Bedienelemente ,Administrator” ein.

3. Wabhlen Sie ein oder mehrere Pakete in der Liste der Pakete aus.

4. Kilicken Sie auf Delete (Léschen) und bestétigen Sie den Léschvorgang in dem Bestatigungsdialogfeld.

Andern des Administratorkennworts

Sie verwenden die Registerkarte ,Change Password“ (Kennwort &ndern), um das Kennwort flir den Anwender-
Administrator zu andern.
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4.0.3 Kapitel 4

4.7 Schutz lhrer Daten

Verwenden Sie die OMNIC Paradigm-Software zusammen mit der Security Suite-Software, um die Integritat und Sicherheit
lhrer Daten zu gewahrleisten.

4.7.1 Datensicherheit und -integritat mit OMNIC Paradigm-

Software

Zur Gewahrleistung der Sicherheit und Integritat lhrer Daten und zur Unterstltzung lhres Labors bei der Einhaltung von 21
CFR Part 11 oder anderen Vorschriften kdnnen Sie die OMNIC™ Paradigm-Software mit der Thermo Scientific Security
Suite-Software kombinieren.

Security Suite ist ein umfassender Werkzeugsatz fiir die Datensicherheit, mit dem Sie die folgenden Aufgaben durchfiihren
kénnen:

Beschranken und Kontrollieren des Zugriffs auf Funktionen und Werkzeuge in der OMNIC Paradigm-Software und
anderen Anwendungen fiir das Gerat.

¢ Einrichten und Verwalten von Sicherheitsrichtlinien zur Gewahrleistung eines ordnungsgemafien Umgangs mit Daten.

¢ Anpassen und Durchsetzen digitaler Signaturen, um Verantwortlichkeiten festzulegen.

Protokollieren und Anzeigen von Sicherheitsereignissen.

Sie kdnnen die Security Suite-Software erwerben, um ein einzelnes System oder mehrere in einem Netzwerk verteilte
Gerate zu verwalten. Nach der Installation dauert die Konfiguration der OMNIC Paradigm-Software fir mehr Sicherheit nur
wenige Augenblicke.

Eine Abhandlung dariiber, wie die Software Security Suite Sie bei der Einhaltung von 21 CFR Part 11 unterstiitzen kann,
finden Sie ,Einhaltung von 21 CFR Part 11“.
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