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1  Uber dieses Dokument

Was ist ASpect UV

Programmversionen

Zielgruppe

Typographische Konventionen

N

Das Programm ASpect UV dient zur Steuerung und Auswertung von Messdaten der Ge-
réate der SPECORD PLUS Serie von Analytik Jena.

Die Beschreibung dieses Handbuchs orientiert sich an folgenden Programmversionen:
= ASpect UV ab Version 2.0
®  SPECORD PLUS Firmware ab Version 4.4.2

Die Programmversion wird angezeigt, wenn Sie im Hauptfenster den Mentipunkt Info |
Uber ASpect UV wihlen.

Dieses Handbuch richtet sich an qualifiziertes Fachpersonal mit Kenntnissen in der UV/
Vis-Analytik. Grundlegende Kenntnisse iber den Umgang mit Computer und Program-
men, wie das Auswahlen einer Option durch Anklicken mit der Maus oder das Speichern
und Offnen von Dateien, werden vorausgesetzt.

Fir die sichere Bedienung des SPECORD PLUS mit ASpect UV ist die Kenntnis der Be-
triebsanleitung "SPECORD PLUS UV/Vis-Spektralphotometer" und "SPECORD PLUS Zube-
hore UV/Vis-Spektralphotometer" erforderlich.

Handlungsanweisungen sind nummeriert oder in Punktaufzahlungen zu Handlungsein-
heiten zusammengefasst.

Die Elemente des Programms ASpect UV sind wie folgt gekennzeichnet:

®=  Alle Elemente Meniipunkte, Fensterbezeichnungen, Buttons usw. sind mit fett ge-
kennzeichnet, z. B. Optionen.

= Menipunkte in einer Befehlsreihenfolge sind mit einem senkrechten Strich anein-
andergefiigt, z. B. Datei | Speichern.

®  FEinige Fenster enthalten Tabs. Bei der Bezeichnung eines bestimmten Tabs wird wie
bei den Mentlipunkten Fenstername und Tab mit einem senkrechten Strich aneinan-
dergefiigt, z. B. Optionen | Allgemein.

Folgende Piktogramme und Signalworte werden verwendet:

HINWEIS

Befolgen Sie so gekennzeichnete Hinweise, um Bedienungsfehler zu vermeiden und kor-
rekte Ergebnisse zu erzielen.

Tipp

Die so gekennzeichneten Hinweise geben Ihnen niitzliche Informationen zur Programm-
bedienung.
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ASpect UV installieren

Optionale Module installieren

HINWEIS

Zur Installation von ASpect UV sind Administratorrechte am Computer erforderlich.

Um den USB-Treiber korrekt zu installieren und die Firmware zu aktualisieren, beachten
Sie unbedingt folgende Reihenfolge:

1. Installieren Sie zuerst das Programm ASpect UV auf dem Computer.

2. SchlieRBen Sie erst danach das SPECORD PLUS an den Computer und schalten Sie das
SPECORD PLUS ein.

Beim erstmaligen Anschluss erfolgt nach Einschalten des SPECORD PLUS die Geréteer-
kennung und die Zuordnung der Treiber.

» Computer einschalten.

» Die Installations-CD ASpect UV in das CD-ROM-Laufwerk einlegen.
Bei den meisten Computern wird die Installation automatisch nach kurzer Zeit gest-
artet. Sollte dies nicht der Fall sein, im Stammverzeichnis der CD die Datei setup.exe
starten.

» Auf Install klicken und den Anweisungen des Installationsprogramms folgen:
» Sprache der Installation wahlen.
» Zielordner fir die Installation wahlen.
v" Die Installation lauft automatisch ab.
» SPECORD PLUS mit dem Computer tber die USB-Anschliisse verbinden.
» SPECORD PLUS einschalten.
v' Die n6tigen USB-Treiber werden automatisch installiert.
Die optional erhaltlichen Module werden ebenfalls auf CDs ausgeliefert.

» Die Installations-CD in das Laufwerk einlegen.
Wenn die Installation nicht automatisch startet, die Datei setup.exe auf der CD star-
ten.

» Die Programme in den gleichen Ordner wie ASpect UV installieren.

v" Die optionalen Module sind bei Start von ASpect UV in das Programm eingebun-
den.
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3

3.1

3.2

ASpect UV starten und beenden

Mit den installierten Voreinstellungen von ASpect UV erscheint beim Start des Pro-
gramms das Hauptfenster und die Verbindung zum SPECORD PLUS mit angeschlos-
senem Zubehor wird hergestellt. Sie kbnnen den Programmstart jedoch auch so kon-
figurieren, dass sofort ein Anwendungsmodul gedffnet wird oder das Quickstart-Me-
n mit einer Sammlung ausgewé&hlter Methoden erscheint.

ASpect UV starten

StandardmaRig wird beim Starten von ASpect UV die Verbindung zwischen Computer
und SPECORD PLUS hergestellt. Dabei muss die Anschaltreihenfolge beachtet wer-
den.

» Zubehor fir die Messung im Probenraum installieren und SPECORD PLUS am
Netzschalter auf der rechten Gerateseite einschalten.

» ASpect UV mit einem Klick auf das Desktop-Icon starten oder im Windows-Start-
meni ASpect UV | ASpect UV wahlen.

» Nur bei Verwendung des Moduls FDA 21 CFR Part 11 Compliance:
Im Anmeldefenster Login (Benutzername) und Passwort eingeben.

v ASpect UV startet und stellt die Verbindung zum SPECORD PLUS her. Der Mo-
nochromator des SPECORD PLUS bewegt sich und auf dem Bildschirm er-
scheint die Meldung Initialisierung. Das SPECORD PLUS ist jetzt messbereit.

Sollte die Verbindung zum SPECORD PLUS nicht hergestellt worden sein, wird
ASpect UV im Simulationsmodus gestartet. Uberpriifen Sie die Einstellungen im
Fenster Optionen | Start | Start ASpect UV. Dort muss das Kontrollkdstchen Gerét in-
itialisieren aktiviert sein. Stellen Sie bei Bedarf die Verbindung mit dem Menipunkt
Gerét | Initialisierung nachtréglich her.

Start von ASpect UV mit Modul oder Quickstart konfigurieren

ASpect UV startet standardméRig mit dem Hauptfenster als Eingangsbildschirm. Der
Programmstart kann jedoch auch so konfiguriert werden, dass ein favorisiertes Mo-
dul oder das Quickstart-Men( erscheint.

» Menipunkt Einstellungen | Optionen wahlen.

» Im Fenster Optionen | Start | Start ASpect UV in der Liste Element 6ffnen das ge-
wiinschte Modul oder den Quickstart wéahlen. Bei der Wahl der Option Keines
startet ASpect UV mit dem Hauptfenster.

» Bei Auswahl von Quickstart das Quickstart-Men( konfigurieren.

v’ Beim nachsten Start von ASpect UV wird das gewéhlte Element als Eingangs-
bildschirm angezeigt.

Sehen Sie dazu auch
Quickstart konfigurieren [+ 141]
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3.3 Quickstart verwenden

Im Quickstart kénnen Sie haufig verwendete Methoden sammeln und starten. Den
Inhalt des Quickstart definieren Sie im Fenster Optionen | Quickstart.

» Menipunkt Module | Quickstart wéhlen.
v' Das Fenster Quickstart erscheint. Die Methoden sind auf Tabs gruppiert.
» Methode wahlen und auf Start klicken.

v’ Es 6ffnet sich das Messmodul mit der voreingestellten Methode. Sie kénnen
die dort gespeicherte Probensequenz sofort fiir die Messung verwenden oder
die Probensequenz vorher editieren.

Life Science  Environment  Example

Kalb/Berlohr
2023-07-27

Start
Kalb und Bernlohr_d.auv
Warburg/Cristian

2023-07-27
Warburg-Christian-Formel (DNS)_d.auv

Start

Spectrum
2023-05-05

Start

Beispiel_Spektrum.auv

Sehen Sie dazu auch
Quickstart konfigurieren [+ 141]

3.4  ASpect UV beenden

Bei der softwaregestiitzten Abschaltroutine wird der Monochromator des Spektro-
meters in der Ausgangsstellung arretiert. In dieser Position kann die Transportsiche-
rung des Monochromators befestigt werden (siehe Bedienungsanleitung "SPECORD
PLUS UV/Vis-Spektralphotometer").

» Alle Dokumentfenster schlief3en.

» Menipunkt Datei | Beenden wahlen.

» Eserscheint die Meldung "Abschaltroutine lauft.".
»

Nach Beenden des Programms ASpect UV das SPECORD PLUS am Netzschalter
ausschalten.

v" Das SPECORD PLUS ist abgeschaltet.

Wenn die Messungen mit dem SPECORD PLUS beendet sind und Sie nur noch Daten
in ASpect UV auswerten, schalten Sie zundchst in den Simulationsmodus. Dadurch
wird die USB-Verbindung zum Gerét geschlossen und Sie kénnen das SPECORD PLUS
am Netzschalter ausschalten. Das Programm ASpect UV kann spéter beendet wer-
den.

10
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4 Grundlegender Aufbau und Funktionen von ASpect UV

In diesem Abschnitt erhalten Sie Informationen Giber den Programmaufbau und modul-
Ubergreifende Programmfunktionen von ASpect UV.

4.1  Programmaufbau von ASpect UV

4.1.1 Module in ASpect UV

Das Programm ASpect UV ist modular aufgebaut. Jedem Applikationsgebiet der UV/Vis-
Spektroskopie ist ein Modul zugeordnet, in dem die einzustellenden Messparameter auf
die Applikation und das angeschlossene Zubehor angepasst sind. Dies ermdglicht eine
schnelle Orientierung bei der Auswahl der benétigten Analysenparameter und erleich-
tert die Datenauswertung.

Folgende Applikationen/Module sind verfligbar:

Photometrie Im Modul Photometrie werden Messungen an ausgewdahlten Wellenldngen vorgenom-
men. Quantitative Analysen an ausgewahlten Wellenldngen fir die Routineanalytik aber
auch alle Auswertungen, die Messwerte an gewéhlten Wellenldngen in einer Formel
verknlipfen, z. B. biochemische Auswertungen, kénnen realisiert werden.

Spektrum Das Modul Spektrum ermdéglicht das Messen von Spektren bzw. Spektrenbereichen.
Darauf aufbauend kann eine mathematische Datenbehandlung der Spektren oder eine
Peaksuche erfolgen. Weiterhin sind anspruchsvolle quantitative Bestimmungen auf der
Grundlage der Spektrenauswertung moglich (automatische Peaksuche, Peakflachen,
Auswertung von Spektrenableitungen usw.).

Kinetik Das Modul Kinetik ermdglicht die Aufzeichnung von zeitabhédngigen Reaktionen, d.h.
Registrierung der Anderung der Transmission oder Absorption an einer Wellenlange
Uber einen Zeitraum. Der Kurvenanstieg und Messwerte zu ausgewéhlten Zeitpunkten
werden ausgewertet.

Schnellmessung Mit dem Modul Schnellmessung kann die Absorption an einer Wellenldnge bestimmt
werden. Weitere Bearbeitung, Speichern oder Drucken der Werte ist nicht méglich.

Thermometrie Das Modul Thermometrie wird fiir die Auswertung temperaturabhangiger Anderungen
der Absorption oder Transmission verwendet. Unter anderem kann der DNA-Schmelz-
punkt aus den Temperaturkurven bestimmt werden. Fiir die Aufnahme der Temperatur-
kurven wird ein peltiertemperiertes Zubehor benétigt.

Farbmetrik Im Modul Farbmetrik werden die Farbkoordinaten reflektierender Oberfldchen oder op-
tisch durchléssiger Proben bestimmt. Weiterhin kdnnen verschiedene Farbzahlen be-
rechnet werden.

Optionale Module Optional sind folgende Module erhéltlich:

ASpect UV Validierung AJ

ASpect UV Validierung Standard Ph. Eur.

ASpect UV Validierung USP

ASpect UV Wartung economic

AJ File Protection

SOAP Webserver

FDA 21 CFR Part 11 Compliance mit Benutzerverwaltung und Datensignierung

11
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4.1.2 Das Hauptfenster von ASpect UV

Das Hauptfenster 6ffnet sich nach dem Start von ASpect UV. Es bietet folgende Funktio-

nen:

= Offnen der Module mit den abgestimmten Mess- und Auswertefunktionen

®  Einstellungen von modulunabhangigen Grundfunktionen fiir Messung und Auswer-
tung (Optionen)

®=  Funktionen zur Priifung des SPECORD PLUS
Zugang zur Benutzerverwaltung, wenn das Modul FDA 21 CFR Part 11 Compliance
installiert ist

Komponenten im Hauptfenster

Gerst Benutzer Info

Datei Einstellungen Module

Beispiel Spekirum

aﬂ Spektrum 3 x
N > B L
Datei ... Sequenz messen Probe messen Referenz Leerwert
+ P Messung  Referenzen
@ A Auswertung  + Neues Arbeitsblatt {07 Optionen
3
2,5
A |
o '§ 1,5 \/\ i
= % Methode Arbeitsblatt [«]» £
JO s = 1

® = N N et — —
Kinetik .

J‘-g 350 400 450 500 550 600 650 700
@ wellenlange [nm]

Farbmetrik -
)ﬂ/ Messwerte  Kalbration ¥
@ Nr. |Farbe Name Datum/Zeit Notiz Tvp Referenz/Leen,| 350,00 350,50 351,00 351,50 352~

Thermamekie 1. Standard 1 27.05.2015 14:25 Standard 0,0674 0,0633 0,0625 0,0629 0,0
R 2. Standard 2 27.05.2015 14:25 Standard 0793% 07694 07 0733 07

3. = Standard 3 27.05.2015 14:27 Standard 1,4751 1,4262 1,4018 1,3745 1,3
4, e Standard 4 27.05.2015 14:28 Standard 2,8287 2,8178 2,6977 2,6378 26 -
Keine Referenz 541,60 nm / 0,0370 4
SIM 210Plus-Demo-Gerat Passives Zubehor Mo ajservice [ BE

Nr.  Beschreibung

1 Die Startleiste enthalt die Modul-lcons und Icons grundlegender Programmfunktionen.

2 In der Mendileiste sind die allgemeinen Funktionen von ASpect UV in Mentis angeord-

net.
Auf der Arbeitsflache werden die Dokumente angeordnet.
4 Die Statusleiste enthalt Informationen zum Gerdt und zum angemeldeten Benutzer.
Menileiste Die Menileiste des Hauptfensters beinhaltet folgende Funktionen:
Menii Unterpunkt Beschreibung
Datei Methode 6ffnen Gespeicherte Methode fiir eine folgende Messung

offnen

Ergebnisse 6ffnen

Gespeicherte Datei mit Ergebnissen in seiner Mo-
dulumgebung 6ffnen

Beenden

ASpect UV beenden

Einstellungen

Menii verbergen

Mendileiste ausblenden

Startleiste verber-
gen / Startleiste
anzeigen

Startleiste ausblenden/anzeigen

Optionen

Grundeinstellungen fiir ASpect UV vornehmen

Module

Schnellmessung

Absorptionsmessungen an einer ausgewéhlten
Wellenldnge starten

Spektrum

Neues Dokument im Modul Spektrum 6ffnen /
zum Modul wechseln

12
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Startleiste

Menii Unterpunkt Beschreibung
Photometrie Neues Dokument im Modul Photometrie 6ffnen /
zum Modul wechseln
Kinetik Neues Dokument im Modul Kinetik 6ffnen / zum
Modul wechseln
Farbmetrik Neues Dokument im Modul Farbmetrik 6ffnen /
zum Modul wechseln
Thermometrie Neues Dokument im Modul Thermometrie 6ff-
nen / zum Modul wechseln
Quickstart Quickstart-Men 6ffnen
Gerat Info Nach der Initialisierung Informationen Gber Gerat,
ASpect UV, Firmware und angeschlossenes Zube-
hér anzeigen
Initialisierung Verbindung zwischen SPECORD PLUS und ASpect
UV herstellen
Simulation ASpect UV in den Simulationsmodus versetzen
Priifung Funktionsfahigkeit des SPECORD PLUS priifen
SPECORD PLUS validieren (optionale Module)
Korrektur Softwaregestiitzte Geratekorrekturen starten
Nullte Ordnung Monochromatorgitter auf die Nullte Ordnung fir
die Justierung von Zubehor und Uberpriifung der
Strahlengénge stellen
Zubehor Zubehér aus- und einschalten, Pumpzeitoptimie-
rung des Sipper-Systems starten, Temperaturen
von Peltier-Zubehér abfragen
Benutzer Abmelden Benutzer abmelden und Programm ASpect UV
sperren
ASpect UV sperren  ASpect UV sperren
Passwort dndern Passwort des angemeldeten Benutzers andern
Benutzerverwal- Benutzerverwaltung 6ffnen
tung
Info Hilfe Hilfe fir ASpect UV 6ffnen
Uber ASpect UV Informationen zur Programmversion

Die Startleiste auf der linken Seite des Hauptfensters enthalt Icons, die einen schnellen
Zugriff auf die haufig verwendeten Programmfunktionen ermdglichen. Die Startleiste
kann im Fenster Optionen konfiguriert werden. Folgende Funktionen kdnnen angeord-

net werden:
Icon Beschreibung
iz Modul Photometrie 6ffnen / neues Dokument hinzufligen
)

Modul Spektrum 6ffnen / neues Dokument hinzufiigen

5

Modul Kinetik 6ffnen / neues Dokument hinzufiigen

((]

N

Modul Thermometrie 6ffnen / neues Dokument hinzufiigen

Modul Farbmetrik 6ffnen / neues Dokument hinzufiigen

(l@g ()
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Statusleiste

Meni und Startleiste ein- und
ausblenden

Hilfe verwenden

14

Beschreibung

Gespeicherte Methode fiir ndchste Messungen laden

Gespeicherte Messergebnisse und Auswertungen 6ffnen

SPECORD PLUS initialisieren

Quickstartmen( mit Methodenauswahl anzeigen

Fenster Optionen 6ffnen

ASpect UV beenden

Benutzer abmelden

Am unteren Ende der Startleiste kann der aktuelle Absorptionswert an der aktuellen
Wellenldngenposition des Monochromators angezeigt werden.

F

olgende Informationen werden in der Statusleiste eingeblendet:
SIM: Die Software befindet sich im Simulationsmodus.
INIT: Das Gerat ist seit dem angegebenen Zeitpunkt initialisiert.
Geratetyp und Seriennummer
Angeschlossenes Zubehor
Modul: Im angezeigten Modul findet eine Messung statt.
Angemeldeter Benutzer
HL/D2E: Lampenstatus

Der Lampenstatus wird mit farbigen Feldern signalisiert:

Statusfar-  Beschreibung
be
Grau Die Lampen sind nicht eingeschaltet oder die Software befindet sich im Simula-
tionsmodus.
Griin Die Lampen sind in Betrieb.
Rot Die Lampen sind defekt.
Bei Bedarf konnen Menii und Startleiste ein- und ausgeblendet werden, um den Ar-

beitsbereich des Hauptfensters zu vergroéfern.

»

H

Um das Menii auszublenden, den Meniipunkt Einstellungen | Menii verbergen wah-
len.

Um das Meni wieder einzublenden, auf das Dropdown-Meniisymbol in der linken
oberen Ecke des Hauptfensters klicken.

Die Startleiste kann mit den Meniipunkten Einstellungen | Startleiste verbergen und
Startleiste anzeigen aus- und eingeblendet werden.

ilfe zur Bedienung von ASpect UV erhalten Sie Gber den MenUpunkt Info | Hilfe. In

den Fenstern von ASpect UV kdnnen Sie auf den Button Hilfe links unten im Fenster kli-
cken oder die Funktionstaste F1 driicken, um Informationen zu den Fenstereinstellun-
gen zu erhalten.
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Sehen Sie dazu auch
Startleiste konfigurieren [+ 141]

4.2 Das Dokumentfenster

ASpect UV verwendet fiir alle Dateien, im folgenden Dokumente genannt, eine einheitli-
che Struktur, die alle Methodeneinstellungen, Probeninformationen, Messdaten und
Auswertungen enthélt.

Das Dokumentfenster, in dem ein Dokument ge&ffnet wird, ist in allen Modulen dhnlich
aufgebaut. Es beinhaltet Funktionen fiir die Messung, Datenverwaltung und Auswer-
tung. In diesem Abschnitt werden die allgemeinen Bedienelemente und Funktionen der
Dokumentfenster erldutert. Funktionen, die nur in einzelnen Modulen verfiigbar sind,
werden in den Kapiteln zu den entsprechenden Modulen beschrieben.

Zwischen ge6ffneten Doku- Wenn mehrere Dokumente des gleichen Moduls gedffnet sind, werden diese in der

menten wechseln Form von Tabs auf der Arbeitsflache des Hauptfensters hintereinander angeordnet. Es
werden jeweils nur die Dokumente eines Moduls gleichzeitig angezeigt. Wenn Doku-
mente in verschiedenen Modulen geéffnet sind, muss fiir deren Anzeige durch einen
Klick auf das Modul-lcon in der Startleiste oder Wahl des Meniipunkts im Meni Module
in das entsprechende Modul gewechselt werden.

4.2.1 Ubersicht des Dokumentfensters

Beispiel Photometrie, 2

. 1 _Photometrie \ 4 y X
S’ =
B F > B [ 3
Datei .. Sequenz messen Probe messen Referenz Leerwert
O+
Mes=ng  Referenzen
. 6 A" Buswertung  + Neues Arbeitsblatt  £07 Optionen
7 Nr. Typ Name Datum/Zeit 446,00 (Mtw.) 446,00 (Std.) |ReferenzjLeerwert || 1. 2 3.
e 1. Standard Standard 1 13.02.2024 1455 1,2879 0,0001 Luft fj,zs?q 11,2878 1,2881
2. Standard Standard 2 13.02.2024 14:57  1,5455 0,0005 Luft 1,5453 1,5462 1,5451
3. Standard Standard 3 13.02.2024 14:57  1,779% 0,0001 Luft 1,7800 1,7799 1,7798
EEEE—— 4. Standard Standard 4 13.02.2024 14:57  2,2595 0,0015 Luft 2,2581 2,2615 2,2589
E Methode Arbeitsblatt [« |» 5 Probe 13.02.2024 14:58  2,0361 0,0015 Luft 2,0374 2,0338 2,0368
Messung
Messwerte
0.
< >
Giltige Referenz vorhanden 9
=
Nr. Beschreibung
1 Die Modulbezeichnung zeigt an, welches Modul gedffnet ist.
2 Der Dokumententitel dient zur Unterscheidung der gedffneten Dokumente. Er wird

wahrend der Methodeneinstellung festgelegt und kann spater editiert werden.
Wenn mehrere Dokumente in einem Modul ge6ffnet sind, kann mit Klick auf den
Dokumententitel zum entsprechenden Dokument gewechselt werden.

3 Die Meni- und Funktionsleiste bietet Funktionen zur Messung und Dateiverwaltung
im Dokument.

4 Der vollstandige Dateiname des Dokuments wird nach dem Speichern angezeigt.
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Nr. Beschreibung
5 Das Arbeitsblatt enthalt Messwerte, Auswertungen, Datenbearbeitung und Audit

4.2.2

Funktionsleiste

16

Trail. In einem Dokument kdnnen mehrere Arbeitsblatter mit verschiedenen Aus-

wertungen angelegt werden.

6 Das Funktionsmeni des Arbeitsblatts enthalt die Menis fiir Auswertung und Ansicht

des Arbeitsblatts.

7 Anzeige des in der Methode verwendeten Zubehérs. Eine Methode ist immer auf ein
Zubehér zugeschnitten und kann nur mit diesem Zubehér verwendet werden.

8 Auf den Tabs werden die Methodenparameter der im Dokument hinterlegten Me-
thode, die Notiz zur Messung und die im Arbeitsblatt vorgenommene Datenbearbei-

tung angezeigt.

9 In der Statusleiste des Dokumentfensters werden Informationen zur Referenz und
zur Messung (aktuelle Messwerte und Messzeit) angezeigt. Wahrend der Messung

wird ein Fortschrittsbalken eingeblendet.

Sehen Sie dazu auch

Arbeitsblatter im Dokument [ 18]

Funktionsleiste und Menii Datei im Dokumentfenster

Jedes Dokument hat eine eigene Funktionsleiste und ein Meni Datei.

Spektrum
= 153
(2 > [ [
Datei ... Methode einstellen  Sequenz messen Probe messen Referenz Leerwert
Meu
Methode offnen

Ergebnisse 6ffnen

Kopieren

Einfiigen

Dokument signieren
Signaturen anzeigen

Audit Trail anzeigen

Speichern
Speichern unter
Export

Drucken

Druckverlage erstellen

Dokumententitel bearbeiten

Excel starten, Messwerte und Ergebnisse exportieren

Schliefen

Autom. ohne Wartezeit ‘ ‘

Die Funktionsleiste des Dokumentfensters beinhaltet Funktionen fir die Dateiverwal-

tung und Messung. Die Anzeige der Leiste wird entsprechend dem aktuellen Analysen-
stand und dem verwendeten Zubehér automatisch angepasst.

Icon Beschreibung

% Meni Datei mit Funktion fiir die Datenverwaltung im Modulfenster
Methodenfenster 6ffnen und Methode einstellen

> Einzelne Probenmessung unabhdngig von der eingestellten Sequenz starten
(S In der Methode eingegebene Sequenz messen

Bei wiederholtem Aufruf der Funktion kann die Sequenz temporar gedndert werden.
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Meni Datei

Icon Beschreibung

B Referenzmessung unabhéngig von den Einstellungen in der Sequenz starten
) Leerwertmessung unabhéngig von den Einstellungen in der Sequenz starten
n Sequenz unterbrechen

Die laufende Probenmessung wird fertig abgearbeitet und anschlieBend wird die
noch ausstehende Probensequenz angezeigt. Die Probensequenz kann nacheditiert

werden.

Nur fiir Kinetikmessungen: Pause

Laufende Messung unterbrechen und zu einem spéteren Zeitpunkt fortsetzen

Stopp

©)

Laufende Messung stoppen und nicht weiter fortsetzen

Fur Kassetten-Sipper-System und Probengeber APG verfligbar:
Pumpe ein- bzw. ausschalten und Probe transportieren bzw. Transport stoppen

Fur Probengeber APG verfiigbar:
Probenkaniile absenken bzw. hochfahren

Fir Probengeber APG mit Riihrfunktion verfiigbar:
Rihrer ein- bzw. ausschalten

\NNQ == o0

Fiir peltiertemperiertes Zubehor verfiigbar:

Starttemperatur im Zubehor einstellen

Die Funktionen im Men( Datei des Dokumentfensters werden jeweils auf das aktuelle
Dokument angewandt. Einige Funktionen kénnen bereits vorhandene Daten tiberschrei-
ben. In diesem Fall erfolgt vor dem Uberschreiben der Daten eine Sicherheitsabfrage.
Folgende Funktionen sind im Men( Datei des Dokumentfensters verfligbar:

% Datei

Neu

Beschreibung

Aktuelles Dokument leeren und fiir neue Analyse vorbereiten

Methode 6ffnen

Methode eines gespeicherten Dokuments 6ffnen
Die Methode kann fiir weitere Messungen modifiziert werden.

Ergebnisse 6ffnen

Messwerte, Methode und Auswertungen 6ffnen
Dem Dokument kdnnen weitere Daten durch Messungen mit unver-
anderter Methode hinzugefiigt werden.

Kopieren / Einfii-
gen

In den Modulen Spektrum und Farbmetrik verfiigbar:
Messergebnisse kopieren und in ein anderes Dokument einfligen

Dokument signie-
ren

Dokument mit einer elektronischen Signatur versehen

Signaturen anzei-
gen / Signaturen-
anzeige schlieflen

Signaturen eines Dokuments anzeigen / Anzeige schlieRRen

Audit Trail anzei-
gen / Audit Trail
verbergen

Audit Trail anzeigen bzw. ausblenden

Speichern

Messwerte, Methode und Auswertungen in einer Datei speichern

Speichern unter

Messwerte, Methode und Auswertungen in einer neuen Datei spei-
chern

Messwerte in CSV-
Datei exportieren

Messwerte des Dokuments in das CSV-Format exportieren

Export Messwerte und Auswertungen tiber die Report-Funktionen exportie-
ren
Drucken Messwerte, Methode und Auswertungen mit ausgewahlter Report-

vorlage drucken
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% Datei Beschreibung

Druckvorlage er- Eigene Druckvorlagen erstellen

stellen

Dokumententitel Dokumententitel auf dem Reiter des Dokuments &ndern

bearbeiten

Excel starten, Messwerte und Ergebnisse in eine Excel-Datei exportieren und diese
Messwerte und Er- Datei in Excel 6ffnen

gebnisse exportie- Hinweis: Diese Funktion erfordert ein installiertes Excel-Programm.
ren

SchlielRen Dokument schlieBen

4.2.3 Arbeitsblatter im Dokument

Auf den Arbeitsblattern des Dokuments werden Messwerte und Referenzen angezeigt.

Das Arbeitsblatt Messung enthalt die Messwerte der Proben und Standards, die Sie mit
den Funktionen des jeweiligen Analysenmoduls auswerten kdnnen. Diese Funktionen
stehen auch in der Methode des Moduls zur Verfligung. Auf dem Arbeitsblatt Referen-
zen finden Sie die gemessenen Referenzen. Die Arbeitsblétter Messung und Referen-
zen kdnnen nicht geléscht werden, auf diese Weise bleiben die originalen Messdaten
immer erhalten.

Messung  Referenzen
A Auswertung -+ Neues Arbeitsblatt {é} Optionen
2,25 — — — — — — —
i 2 2 :
1,754~
N5
8 1,254----
H
2 S
< 075
0,54----
0,254----
0-
Wellenlinge [nm] .
-
-»
Messwerte :
Mr. |Farbe Typ Mame Datum/Zeit 190,00 191,00 192,00 193,00 194,00
1. Probe 24.10.202309:0(( 4,007 9,0000 95,0000 44011 90000
< >« >

Funktionsleiste im Arbeitsblatt  Das Arbeitsblatt hat eine eigene Funktionsleiste auf der rechten oberen Seite:

Funktion Beschreibung

Menti mit modulspezifischen A rtungen
4 Auswertung enii mit modulspezifischen Auswertunge

Nur auf den Arbeitsblattern Messung und Referenzen verfiigbar:

+ Neues Arbeits-
“ : Messwerte in ein neues Arbeitsblatt kopieren

blatt
{@:} . Kurvenansichten skalieren, Textboxen erstellen, Arbeitsblatt umbe-
Optionen
nennen
» Arbeitsblatt l6schen
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Arbeitsblatt aufteilen

Beispiel fiir Trennlinienpfeile
zum Anpassen der Fensterbe-
reiche

Neues Arbeitsblatt einfligen

Arbeitsblatt umbenennen

Das Arbeitsblatt teilt sich in einen unteren und einen oberen Bereich fir die Ausgabe
von Spektren, Messdaten und Auswertungen. Die Ausgabe hangt von den Analysen im
Modul ab. Die Bereichsgrenzen kénnen Sie mit der Maus verschieben.

» Den Mauszeiger auf eine Begrenzungslinie fiihren und, wenn der Doppelpfeil er-
scheint, mit gedriickter linker Maustaste die Begrenzungslinie verschieben.

» Mit einem Klick auf die Trennlinienpfeile an den Enden der Trennlinien die Begren-
zungen in vordefinierten Bereichen verschieben.
B L 3 » [ 4
Datei ... Sequenz messen Probe messen Referenz
04—

Hinweis: Die Trennlinienpfeile finden Sie auch im Methodenfenster auf der Seite Pro-
bensequenz zwischen der grafischen Eingabe und der Probentabelle.

Sie kédnnen die Messdaten in ein neues Arbeitsblatt kopieren, um verschiedene Auswer-
tungen nebeneinander in einem Dokument vorzunehmen.

» Im Arbeitsblatt Messung auf * Neues Arbeitsblatt klicken.

» Das Arbeitsblatt Referenzen kénnen Sie auf die gleiche Weise kopieren.

v" Im Dokument erscheint ein weiteres Arbeitsblatt mit dem Titel Neues Arbeits-
blatt mit der Kopie der Daten des Arbeitsblattes Messung.

Tipp

Es werden nur Messdaten kopiert, die auf dem Arbeitsblatt Messung aktiviert sind. De-
aktivieren Sie die Messdaten, die Sie in der weiteren Datenbearbeitung nicht benétigen,
indem Sie einen Rechtsklick auf die Probe ausfiihren und im Kontextmeni die Funktion
Ausblenden wéhlen.

Zur besseren Ubersicht kénnen Sie den neuen Arbeitsblattern einen neuen Titel geben.
Die Arbeitsblatter Messung und Referenzen kdnnen Sie nicht umbenennen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt Optionen | Arbeitsblatt umbenennen wahlen.
» Im Eingabefeld den Namen editieren.

v" Das aktuelle Arbeitsblatt wird umbenannt.

4.2.4 Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen

In folgenden Modulen werden Spektren oder Messkurven angezeigt:

®  Spektrum

m Kinetik

= Thermometrie
= Farbmetrik

Spektren bzw. andere Messkurven werden in allen Modulen gleich dargestellt. Folgende
Funktionen konnen auf die Kurvendarstellung angewendet werden:

®  Kurve skalieren

= Kurve mit Text versehen (Textbox)

®  Kurve/Probe markieren

®  Kurvenfarbe dndern
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Kurven skalieren

Textbox erstellen

20

= Kurve ausblenden (Probe deaktivieren)

In der grafischen Darstellung der Kurven kénnen Sie den Abbildungsmalistab @ndern
und die Anzeige vergrofRern. Den Kurvenausschnitt legen Sie interaktiv mit der Maus
oder in einem Dialogfenster fest.

Bereich mit Maus umranden

» Mit gedriickt gehaltener Maustaste ein Rechteck iber den zu vergréRernden Bereich
ziehen.

v Beim Loslassen der Maustaste aktualisiert sich die Anzeige fir den markierten
Bereich.

» Mit einem Doppelklick auf die Kurve wird die urspriingliche Anzeige wieder herge-
stellt.

Ausfiihrung iiber Dialogfenster
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt Optionen | Skalierung wéhlen.
» In der Liste Skalierung die Option Benutzerdefiniert wahlen.

» Inden Eingabefeldern X-Achse und Y-Achse die neuen Grenzen eingeben.
Wenn die Option Fixiert aktiviert wurde, kann die Darstellung anschlieRend nicht
mehr mit der Maus gedndert werden.

v’ Die Kurvenanzeige wird aktualisiert.

Hinweis: Bei Auswahl der Option Automatisch in der Liste Skalierung wird die ur-
spriingliche Ansicht wieder hergestellt.

Eine Textbox ist ein Textfeld, das beliebig auf der grafischen Darstellung positioniert
und in der GroRe verandert werden kann. Eine Bezugslinie von der Textbox kann auf ei-
ne bestimmte Stelle in der Grafik verweisen. Auf diese Weise kénnen Sie der grafischen
Darstellung Anmerkungen zu Details der Messkurve hinzufiigen. Textboxen werden mit
den Daten gespeichert und ausgedruckt.

Messung  Referenzen

A Auswertung -+ Neues Arbeitsblatt {<§ Optionen

-
i
1

-
[T
e

]

Absorbanz
1

______________________________________________________________________

0,75

L B | RSttt st ek St Sl HTextbox2 [

0,25 === rrr oo om s AT B s

300 400 500 800 900

Wellenldnge [nm]
» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt Optionen | Textbox erstellen wahlen.
Der Cursor wandelt sich in ein Fadenkreuz mit der Bezeichnung "T".

» Aufdie Stelle in der Kurve klicken, an der die Bezugslinie beginnen soll, und den Cur-
sor mit gedriickter Maustaste zu der Stelle ziehen, an der die Textbox stehen soll.

» Indie Textbox klicken und den Text editieren.

v’ Die Textbox ist nun an der Grafik verankert und wird mit den Daten gespeichert
und gedruckt.

Weitere Textboxfunktionen

» Die GroRe der Textbox kann nachtrdglich angepasst werden. Dafiir den Cursor auf ei-
ne der Rahmenlinien fiihren und mit gedriickt gehaltener Maustaste die Rahmenli-
nie an die gewiinschte Position verschieben.
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Proben markieren

Kurvenfarbe andern

Kurve ausblenden / Proben
(de-)aktivieren

» Um eine Textbox zu verschieben, den Mauszeiger auf den oberen Rand der Textbox
fihren, bis das Orientierungskreuz erscheint, und mit gedrickt gehaltener Maustaste
die Textbox auf die neue Position ziehen.

» Zum Loschen der Textbox den Cursor auf die rechte obere Ecke in der Textbox fiih-
ren. Wenn das Icon * erscheint, darauf klicken.

Zur besseren Ubersicht in einer Kurvenschar kénnen Kurven mit einer fetten Linie her-

vorgehoben werden.
04

Messung  Referenzen

A auswertung 4 Neues Arbeitsblatt {é} Optionen

Absorbanz

Wellenlénge [nm]

Messwerte  Kalibration

MNr. | Farbe MName Datum,Zeit Motiz Typ Referenz/Leen| | 350,00 350,50 351,00 351,50 352 #
1 i—— standard 1 27.05.2015 14:25 Standard 00674 0,063 00625 0,062 0,0
2 Standard 2 27.05.2015 14:26 Standard 07938 07694 07549 07383 07
3. —— Standard3 27.05.2015 14:27 Standard 14751 L4262 1L,4018 13745 1,3
4, —— Standard 4 27.05.2015 14:28 Standard 28087 2817 26977 2637 26
< _ || <€ >

391,73 nm / -0,1968

» Inder Probentabelle Messwerte einen Rechtsklick auf eine Probe ausfiihren.

» Im Kontextmeni die Option Mehrere Proben markieren wahlen. Im Auswahlfenster
nur die Kontrollkdstchen aktivieren, deren Proben in der Grafik und der Probentabel-
le hervorgehoben werden sollen. Um die Hervorhebung riickgdngig zu machen, die
entsprechenden Kontrollkdstchen deaktivieren.

» Alternativ kdnnen auch einzelne Proben direkt markiert bzw. deren Markierung ent-
fernt werden. Daflir im Kontextmenii die Optionen Markieren bzw. Markierung ent-
fernen wéhlen.

v' Die gewahlten Probenkurven werden in der Grafik fett hervorgehoben und in der
Probentabelle mit fetter Schrift markiert.

Den Kurven wird automatisch eine Farbe zugeordnet. Zur besseren Ubersicht kénnen Sie

die Farben einzelner Probenkurven dndern.

» In der Probentabelle Messwerte auf die Tabellenzelle Farbe der Probe klicken.

» Im Fenster Farbe per Mausklick eine neue Farbe wahlen.

v" Die Anzeige der Kurve wird mit der neuen Farbe aktualisiert.

Proben kénnen deaktiviert und aus der Anzeige ausgeblendet werden. Gleichzeitig wird

durch die Deaktivierung die Probe von Analysen ausgeschlossen, ohne die Probe véllig

aus dem Datensatz zu l&schen.

» In der Probentabelle Messwerte einen Rechtsklick auf eine Probe ausfiihren.
» Im Kontextmeni den Punkt Mehrere Proben Ein-/Ausblenden wéahlen. Im Aus-

wabhlfenster nur die Kontrollkdstchen aktivieren, deren Proben angezeigt und analy-
siert werden sollen.

» Alternativ kann auch eine einzelne Probe deaktiviert bzw. aktiviert werden. Daflir im
Kontextmeni die Optionen Ausblenden bzw. Einblenden wéhlen.
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v Die nicht aktivierten Probenspektren werden aus der Grafik ausgeblendet und in
der Probentabelle mit hellgrauer Schrift markiert.

4.3 Dokumente verwalten, drucken und exportieren

Dokumente in ASpect UV haben eine einheitliche Datenstruktur und enthalten folgende
Informationen:

m  Messwerte der Proben, Standards, Referenzen und Leerwerte

Methodenparameter

Auswertungen der Messwerte/Kalibrierkurven

Parameter zur Datenbearbeitung

Audit Trail

Signaturen

Die Dateien sind im Microsoft Windows Dateisystem mit der Dateierweiterung "*.auv"
gekennzeichnet.

4.3.1 Dokumente 6ffnen und speichern

Ergebnisse 6ffnen

22

Dokumente kénnen sowohl im Hauptfenster als auch in den Modulen gedffnet werden.
Der einfachste Weg ist das Laden von Messergebnissen oder Extrahieren von Methoden
durch einen Klick auf das entsprechende Icon in der Startleiste des Hauptfensters. Falls
die Icons noch nicht in der Startleiste angezeigt werden, kdnnen Sie deren Anzeige im
Fenster Optionen | Allgemein | Startleiste aktivieren.

Mit der Funktion Ergebnisse 6ffnen laden Sie das gesamte Dokument in den Arbeitsbe-
reich von ASpect UV. Sie kdnnen bisherige Messergebnisse und Auswertungen betrach-
ten, weitere Messwerte hinzufligen oder die Auswertung editieren oder ergdnzen. Beim
Laden der Ergebnisse werden die Zubehoreinstellungen und das angeschlossenen SPE-
CORD PLUS mit Zubehor geprift (eingeschaltet und initialisiert oder simuliert). Es kon-
nen dem Dokument nur weitere Messungen hinzugefligt werden, wenn die aktuell im
SPECORD PLUS angeschlossenen Zubehdre mit den Zubehéreinstellungen in der Metho-
de Ubereinstimmen. Eine weitere Analyse und Auswertung der Messdaten ist immer
moglich.

Hinweis: Sie kénnen auch Messergebnisse mit der Erweiterung "*.dat" 6ffnen, die mit
WinASPECT oder WinASPECT PLUS erzeugt wurden.

» In der Startleiste auf das Icon Ergebnisse 6ffnen klicken oder im Hauptfenster den
Menipunkt Datei | Ergebnisse 6ffnen 6ffnen wéhlen.

» Im Standardfenster Offnen die Dateitypen "*.auv" fiir ASpect UV-Dateien oder "*.dat"
fur WinASPECT oder WinASPECT PLUS-Dateien auswahlen.

» Datei auswahlen und mit Klick auf Offnen 6ffnen.
v Die Ergebnisse werden im entsprechenden Modul angezeigt.

Alternativ kdnnen Sie im Dokumentfenster eines Moduls den MenUpunkt Datei | Ergeb-

nisse 6ffnen wéhlen. Beim Laden im Dokumentfenster eines Moduls sind folgende Ein-

schrankungen zu beachten:

®  Eskonnen nur Ergebnisse gedffnet werden, die auch mit diesem Modul erzeugt
wurden. Anderenfalls erfolgt eine Fehlermeldung.

= Die Daten werden im aktuellen Dokument ge6ffnet. Vorherige Inhalte des Doku-
ments werden nach Rickfrage tiberschrieben. Wenn das aktuelle Dokument bereits
gespeichert wurde, wird die gespeicherte Datei nicht verandert.
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Methode 6ffnen

Dokument speichern

= WinASPECT und WinASPECT PLUS-Dateien kdnnen nur im Hauptfenster gedffnet
werden.

Mit der Funktion Methode 6ffnen extrahieren Sie die Methode aus einem vorhandenen
Dokument. Die Methode enthalt die Messparameter, Parameter fir Auswertungen und
die Parameter der Messsequenz. Sie kdnnen die Methode editieren oder sofort mit ihr
eine Messung starten.

Beim Offnen der Methode wird gepriift, ob das initialisierte Gerat (Zubehér und SPE-
CORD PLUS-Typ) mit den Einstellungen in der Methode iibereinstimmen. Ist das nicht
der Fall, wird die Methode nicht geladen. Installieren Sie das entsprechende Zubehér
oder laden Sie eine geeignete Methode. Wenn Sie im Simulationsmodus arbeiten, wéh-
len Sie den SPECORD PLUS-Typ und das Zubehér in den Einstellungen im Fenster Optio-
nen.

» In der Startleiste auf das Icon Methode 6ffnen klicken oder im Hauptfenster den
Menipunkt Datei | Methode 6ffnen wéhlen.

1

» Alternativ kdnnen Sie im Dokumentfenster den Menipunkt Datei | Methode 6ffnen
6ffnen wahlen. Beim Laden der Methode gelten die gleichen Einschrankungen wie
beim Laden von Ergebnissen (siehe oben).

» Im Standardfenster Offnen die Datei auswéahlen und mit Klick auf Offnen 6ffnen.

v" Die Methode wird geladen. Sie kdnnen mit der Methode eine Messung starten
oder sie als Vorlage verwenden und editieren.

Das Speichern der Dokumente erfolgt im Dokumentfenster mit den Standardfunktionen
Speichern und Speichern unter. Beim Speichern der Dateien werden sowohl Methoden,
originale Daten als auch Anderungen im Dokument gespeichert.

» Wenn Anderungen in eine bereits vorhandene Datei gespeichert werden sollen, im
Dokumentfenster den Menipunkt Datei | Speichern wéhlen.

» Wenn Anderungen in eine andere Datei gespeichert werden sollen, im Dokument-
fenster den Men(punkt Datei | Speichern unter wahlen. Im Standardfenster Spei-
chern unter einen Dateinamen und eine Dateipfad eingeben und die Datei mit Klick
auf Speichern speichern.

v" Das Dokument wird gespeichert.

4.3.2 Neues Dokument erstellen

Ein neues Dokument ist der Ausgangspunkt fiir die Erstellung einer Methode mit an-
schliellender Messung. Beim Start eines Moduls erscheint ein neues Dokument ohne
Daten. Alternativ kann auch das aktuelle Dokument im Modul durch ein neues Doku-
ment iberschrieben werden.

» Mit einem Klick auf ein Modul-lcon in der Startleiste oder der Wahl des Modul-
Menipunkts wird ein neues Dokument im Modul angelegt, z. B. Modul | Spektrum
oder

v" Es erscheint ein neues Dokument mit dem Titel "Neues Dokument".

» Durch Wiederholtes Klicken auf das Icon werden weitere neue Dokumente im Modul
gedffnet. Die Anzahl der in einem Modul gedffneten Dokumente wird neben dem
Icon in der Startleiste angezeigt.
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» Wenn verschiedene Module gleichzeitig gedffnet sind, miissen Sie mit einem Klick
auf das Icon das Modul zunadchst wieder in den Vordergrund holen, bevor Sie weitere
Dokumente erstellen kénnen.

» Alternativ kénnen Sie im aktuellen Dokument den Meniipunkt Datei | Neu wahlen.
Bereits vorhandene Daten im aktuellen Dokumentfenster werden nach Rickfrage ge-
[6scht und das Dokument erneuert.

4.3.3 Dokumententitel bearbeiten

Der Dokumententitel erscheint auf dem Reiter des Dokuments. Wenn mehrere Doku-
mente in einem Modul geéffnet sind, kénnen Sie anhand des Titels das Dokument iden-
tifizieren. Beim Anlegen eines Dokuments steht im Titel die Bezeichnung "Neues Doku-
ment". Erstmalig wird der Titel in der Methodeneinstellung auf der Seite Allgemein fest-
gelegt. Den Dokumententitel kdnnen Sie nach dem ersten Messstart iber einen Menti-
punkt im Dokument dndern.

» Im Dokument den MenUpunkt Datei | Dokumententitel bearbeiten wéhlen.
» Im Feld Neuer Titel die Bezeichnung editieren.

v' Der Dokumententitel wird aktualisiert.

4.3.4 Anderungen im Audit Trail verfolgen

Alle Operationen in einem Dokument werden grundsatzlich in einem Audit Trail aufge-
zeichnet. Der Audit Trail ist damit das Logbuch fir die erstellte Methode, die ausgefiihr-
ten Messungen und Datenbearbeitungen.

Audit Trail anzeigen » Zur Anzeige des Audit Trails des aktuellen Dokuments im Modul den Menupunkt Da-
tei | Audit Trail anzeigen wéhlen.

v Der Audit Trail wird auf einem Tabellenblatt in der unteren Halfte des Arbeits-
blattes eingeblendet.

» Zum Ausblenden des Audit Trails den Meniipunkt Datei | Audit Trail verbergen wéh-
len.

4.3.5 Dokumente drucken

Sie kdnnen die Inhalte der Dokumente drucken oder als E-Mail versenden. Die Druck-
funktion in den jeweiligen Modulen werden iiber das Fenster LLPrintPreview, das die
Druckvorschau, die Druckfunktionen, den Export der Daten und den E-Mail-Versand ent-
halt, gesteuert. Fiir den Druck miissen Sie mit einer Reportvorlage die Druckinhalte wah-
len.
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Fenster LLPrintPreview mit 8% LLPrintPreview
Druckvorschau und Auswahl fir [1C 4 » W M Q|[0x V& & mGE| &+ &
Druck 2/ Alle Seiten drucken o
- - B - AT Tma AUV - LA T ﬂ“dlvﬁki!ﬂl
= Angezeigte Seite drucl -
- S,
ESpeichern unter
éSenllenan
2
[B schlieBen ans sna .

Folgende Optionen sind fiir den Ausdruck verfligbar:

Option Beschreibung

Alle Seiten drucken Das gesamte Protokoll drucken

Angezeigte Seite Nur die aktuell ausgewahlte Seite drucken

drucken

Speichern unter Protokoll in verschiedene Formate exportieren

Senden an Mit dem auf dem Computer installierten E-Mail-Programm das Pro-

tokoll per E-Mail versenden. Es stehen die gleichen Formate wie beim
Export zur Auswahl.

Dokument drucken / E-Mail » Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Drucken wéhlen.

senden » Im Fenster Offnen im Ordner \\Users\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect

UV\Reports die benétigte Reportvorlage fiir das aktuelle Modul wahlen.
» Im Fenster LLPrintPreview eine der oben aufgefiihrten Optionen wahlen.
» Nur bei Druck des Protokolls: Bei Bedarf Drucker einstellen.

v Das Protokoll wird gedruckt bzw. per E-Mail versandt.

Sehen Sie dazu auch

Reportvorlagen fiir Druck und Export [ 26]

4.3.6 Daten exportieren

Die ASpect UV-Dateien mit der Erweiterung "*.auv" sind verschliisselt und so gegen Ma-
nipulation gesichert. Um die Daten trotzdem in anderen Programmen nutzen zu kén-
nen, besteht die Mdglichkeit die Daten zu exportieren. ASpect UV verfiigt bei der Daten-
ausgabe Uber eine grofRe Anzahl Ausgabeformate. Neben der Ausgabe auf dem Drucker
kdnnen die Daten in das PDF-, HTML-, CSV-, Excel- oder Textformat exportiert oder als
Bilddatei gespeichert werden. Wenn auf lhrem PC ein Excel-Programm installiert ist,
konnen Sie mit dem MenUbefehl Excel starten, Messwerte und Ergebnisse exportie-
ren in eine neue Excel-Mappe exportieren.

Daten iber die Reportfunktio-  Folgende Exportformate stehen unter den Reportfunktionen zur Verfiigung:
nen exportieren = HTML
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oa

o

Messwerte in CSV-Format ex-
portieren

Messwerte in Excel exportieren

= PDF
®  Rich Text Format (RTF)
®m  Text Format (*.txt)

Tipp

Exportieren Sie die Messdaten in eine TXT- oder CSV-Datei, wenn Sie die Daten in ein
Tabellenprogramm &ffnen méchten.

Uber die Reportvorlagen wird der Inhalt der exportierten Datei gesteuert. Fiir jedes Mo-
dul stehen unterschiedliche Vorlagen zur Verfiigung.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Export wéhlen.

» Im Fenster Offnen die Vorlage im Ordner \\Users\Public\Documents\Analytik Je-
na\ASpect UV\Reports auswéhlen.

» Im Fenster Ausgabe-Einstellungen in der Liste Ausgabe auf das gewiinschte Ex-
port-format wéhlen und auf Starten klicken.

» Im Fenster Speichern unter den Namen fir die Exportdatei eingeben.

v’ Die Messdaten werden in das gewahlte Format exportiert.

Tipp

Der Export iber Reports kann auch tber die Druckfunktion erfolgen. Nutzen Sie dafiir im
Fenster LLPrintPreview die Funktion Speichern unter.

Sie kdnnen die Messwerte in eine CSV-Datei exportieren.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Messwerte in CSV-Datei exportieren
wahlen.

» Im Standardfenster Speichern unter einen Dateinamen eingeben bzw. auswahlen
und auf Speichern klicken.

v' Die Daten werden in eine CSV-Datei mit dem gewéhlten Namen exportiert.

Wenn Sie auf ihrem Computer ein Excel-Programm installiert haben, kdnnen Sie die
Messwerte direkt, ohne zu speichern, in das Programm exportieren.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Excel starten, Messwerte und Ergeb-
nisse exportieren wahlen.

v' Excel wird gedffnet und die Daten in eine neue Excel-Mappe exportiert.

Sehen Sie dazu auch

Reportvorlagen fiir Druck und Export [ 26]

4.3.7 Reportvorlagen fiir Druck und Export

26

Fur den Druck und den Export der Messdaten und Analysenergebnisse werden Report-
vorlagen mit unterschiedlichen Inhalten verwendet. Auf diese Weise kann mit Auswahl
einer Reportvorlage Umfang und Inhalt der Ausgabe gesteuert werden. Fiir jedes Modul
stehen spezielle Reportvorlagen zur Verfiigung, die an die Messdaten und die méglichen
Auswertungen angepasst sind.
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Standardmaéfig wird ein Satz Reportvorlagen installiert. Bei Bedarf kdnnen diese Vor-
lagen von Programmierern oder geiibten Anwendern mit dem Reportdesigner "Report-/
Druckmodul List & Label" individuell angepasst werden. Eine Beschreibung des Report-
designers ist auf der Installations-CD von ASpect UV enthalten.

Die Vorlagen sind nach der Programminstallation in folgenden Ordnern abgelegt:
= |m Installationspfad C:\Program Files (x86)\ ASpect UV\Reports
= |m Bibliothekspfad \\Users\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect UV\Reports 2.0

Modul Spektrum \Spectrum

Vorlage

Spectrum_All_Data.lst

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Alle vorliegenden Daten: Methode, Spektren, Kalibration, Er-
gebnistabelle, Auswertungen

Spectrum_All_Da-
ta_wo_MeasureData.lst

(all data without measured data)

Ergebnistabelle (inkl. Variablen und Statistik falls aktiviert) und
die Kalibrierkurve (falls vorhanden)

Spectrum_Audit Trail.lst

Audit Trail des Dokuments

Spectrum_Calibration.Ist

Kalibrierkurve und Kalibrierparameter

Spectrum_Chart.Ist

Spektren (mit dicken Linien), Ergebnisse und Kalibrierkurve

Spectrum_Measure_Va-
lues.Ist

Messwerte des Dokuments

Spectrum_Measure_Va-
lues_Transposed.|st

Transponierte Ausgabe der Messwerte des Dokuments

Spectrum_Method.Ist

Methode des Dokuments

Spectrum_Results.Ist

Auswertungen der Messwerte

Modul Photometrie \\Photometry

Vorlage
Photometry All_Data.lst

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Alle vorliegenden Daten: Methode, Kalibration, Ergebnistabelle,
Auswertungen

Photometry_Audittrail.lst

Audit Trail des Dokuments

Photometry_Calibrati-
on.Ist

Kalibrierkurve und Kalibrierparameter

Photometry_Evaluati-
on.lst

Auswertungen der Messwerte

Photometrie_Measu-
re_Values.Ist

Messwerte des Dokuments

Photometry _Measu-
re_Values_Transposed.Ist

Transponierte Ausgabe der Messwerte des Dokuments

Photometry_Method.lst

Methode des Dokuments

Photometry_Results.Ist

Ergebnistabelle (inkl. Variablen und Statistik falls aktiviert) und
die Kalibrierkurve (falls vorhanden)

Modul Kinetik \\Kinetics

Vorlage
Kinetics_All_Data.lst

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Alle vorliegenden Daten: Methode, Spektren, Kalibration, Er-
gebnistabelle, Auswertungen

Kinetics_Audit Trail.lst

Audit Trail des Dokuments

Kinetics_Calibration.Ist

Kalibrierkurve und Kalibrierparameter

Kinetics_Charts.Ist

Ergebnistabelle, Kinetikkurven (mit dicken Linien) und Kalibrie-
rung (falls vorhanden)
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ASpect UV

Modul Thermometrie

Modul Farbmetrik

Modul Validierung AJ

Modul Validierung Standard
Ph. Eur.
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Vorlage

Kinetics_Evaluation.|st

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Auswertungen der Messwerte

Kinetics_Measure Va-
lues.Ist

Messwerte des Dokuments

Kinetics_Measure_Va-
lues_Transposed.lst

Transponierte Ausgabe der Messwerte des Dokuments

Kinetics_Method.Ist

Methode des Dokuments

Kinetics_Results.|st

Ergebnistabelle (inkl. Variablen und Statistik falls aktiviert) und
die Kalibrierkurve (falls vorhanden)

W\Thermometry

Vorlage (de/en)

Thermometry_All_Da-
ta.lst

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Alle vorliegenden Daten: Methode, Temperaturkurven, Ergebni-
stabelle, Auswertungen

\\Colometric

Vorlage (de/en)

Colormetric_All_Data.lst

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Alle vorliegenden Daten: Methode, Spektren, Ergebnistabelle,
Farbkoordinaten/Farbzahlen

\\Validation\AJ

Vorlage (de/en)
Compact_AJ.Ist

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Kurzprotokoll mit Ubersicht der Validierungsergebnisse

Detailed_AJ.Ist

Ausfihrliches Validierungsprotokoll mit Sollwerten, Messdaten
ggf. Spektren, Validierungsergebnissen und Audit Trail

\\Validation\Standard Ph Eur

Vorlage (de/en)
Compact_EUP.Ist

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Kurzprotokoll mit Ubersicht der Validierungsergebnisse

Detailed_EUP.Ist

Ausflhrliches Validierungsprotokoll mit Sollwerten, Messdaten
ggf. Spektren, Validierungsergebnissen und Audit Trail
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Modul Validierung Wartung
economic

Modul Validierung USP

Benutzerverwaltung

Service Dokumentation

4.3.8 Messdaten automatisch archivieren

Zieldateien und Reportvorlagen
in der Methode definieren

\\Validation\Eco maintenance

Vorlage (de/en)
Compact_ECO.Ist

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Kurzprotokoll mit Ubersicht der Validierungsergebnisse

Detailed_ECO.Ist

Ausfihrliches Validierungsprotokoll mit Sollwerten, Messdaten
ggf. Spektren, Validierungsergebnissen und Audit Trail

\\Validation\USP

Vorlage (de/en)
USP_AIl_Data.lst

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Ausflhrliches Validierungsprotokoll mit Sollwerten, Messdaten
ggf. Spektren, Validierungsergebnissen und Audit Trail

\\User Management

Vorlage
UM _Audittrail.Ist

Inhalt des Ausdrucks bzw. Exports

Audit Trail iiber die Anderungen in den Benutzerprofilen

UM _LoginList.Ist

Liste der erfolgreichen und fehlgeschlagenen Benutzeranmel-
dungen in ASpect UV

UM_UserList.Ist

Liste der angelegten Benutzerprofile und deren Status

UM_UserRights.Ist

Liste der Rechte eines ausgewahlten Benutzerprofils

Die Reportvorlagen im Ordner \\Service werden fiir Service-Zwecke verwendet.

Sie kdnnen Daten automatisch archivieren. Folgende Optionen stehen lhnen dafiir zur

Verfligung:
= Daten speichern

Drucken mit einer ausgewdhlten Reportvorlage
Exportieren mit einer ausgewéhlten Reportvorlage
Daten als CSV-Datei exportieren

Fur das automatische Archivieren miissen Sie in der Methode die Zieldateien und Re-
portvorlage festlegen. Den Zeitpunkt und die Aktivierung dieser Funktion definieren Sie
programmweit im Fenster Optionen.

» Inden Methodenparametern auf die Seite Automatisch archivieren wechseln.

» Die Archivierungsfunktion aktivieren.

» Fiir das automatische Speichern oder den Datenexport die Zieldatei wahlen. Neben
Zieldatei auf ...| klicken und im Fenster Speichern unter den Pfad und den Datein-

amen eingeben.

» Optional kénnen Sie nach Klick auf Erweitert ein Fenster mit Optionen fiir den Ziel-
dateinamen 6ffnen und Folgendes definieren:

- Zusatz im Dateinamen: Eine Zeichenkette vor den gewéhlten Namen (Préfix)
setzen oder an den Namen anhéngen (Suffix).
Diese Funktion kénnen Sie beispielsweise zusammen mit der Option Anderung
vor der Speicherung erlauben nutzen, um an einen festgelegten Probennamen
eine Serien-ID anzuhdngen oder diese dem Probennamen voranzustellen.

- Zeitstempel: Die Startzeit der Messung zum Namen hinzufiigen.
Die Startzeit wird im Format yyyy-mm-dd_hh_mm-ss,sss ausgegeben,z. B. "auto-
save-Photometrie 2020-10-22_13-59 50,022.auv". Der Zeitstempel kann eben-
falls dem Dateinamen vorangestellt oder angehangt werden.
Diese Option ist in der Voreinstellung aktiviert.
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- Anderung vor der Speicherung erlauben: Wenn aktiviert, erscheint zum Zeit-
punkt der Archivierung ein Fenster mit einem Eingabefeld zum Andern des Da-
teinamens. Der Zielpfad kann nicht gedndert werden.

» Fiir das automatische Drucken oder den Datenexport die Reportvorlage wahlen. Ne-
ben Reportvorlage auf |..| klicken und im Fenster Offnen die Reportvorlage wihlen.

Hinweis: Die automatische Archivierung missen Sie programmweit im Fenster Optio-
nen | Erweitert | Automatische Archivierung aktivieren. Wenn die Archivierung nicht
aktiviert ist, erhalten Sie dariiber eine Meldung beim Schliellen und Laden einer Metho-
de mit automatischer Archivierung. Sie kdnnen (iber den Link in der Meldung das Fens-
ter Optionen 6ffnen und die Archivierung aktivieren. Wenn die Archivierung weiterhin
deaktiviert ist, kdnnen Sie mit der Methode Messungen starten, missen aber die Daten
manuell speichern, drucken oder exportieren.

BeiSpiel Methodeneinstellun- B Spekirum - Einstellungen
gen im Modul Spektrum

Allgemein
Messzyklen
Start Messzyklen Einstallungen fir sutomatisches Archivieren
Zubehar
Auswertung
Kalibration
Probensequenz
Automatisch archivieren Erweitert
Matiz

Automatisch archivieren

Automatisch speichern

Tieldatei - C:\UsersPublic\Documents\analytk Jena\aspect UVData\archiviAuto Arch Example.auv

Automatisch exportieren mit Reportvorlage
Zieldatei . C:\Wsers\Public\Documents\Analytk Jena\ASpect UViData\ArchiviAuto Arch Example. et
Erweitert
Reportvorlage - C:\Users\Public\Documents\analytk Jena\aspect UViReports\Spektrum\Spekirum_AuditTrail st
Automatisch in eine CSV-Datei exportieren
Zieldatei . CsWsers'\PubliciDocumentsiAnalytk Jena\ASpect UViData\ArchiviAuto Arch Example.csv

Erweitert

Automatisch drucken

Reportvorlage - C:\UsersPublic\Documents\analytik Jena\aSpect UViReports\Spektrum\Spektrum_AuditTrail st

Hiffe ... ok Abbruch

Sehen Sie dazu auch

Automatische Archivierung aktivieren [ 148]

4.4  Probensequenzen

Eine Probensequenz enthalt eine Liste mit der Reihenfolge der abzuarbeitenden Proben
mit Informationen Gber Probentyp, Namen und weiteren fiir die Analyse wichtigen Da-
ten der Proben. Nach Messstart wird diese Sequenz automatisch abgearbeitet und die
Ergebnisse im Ergebnisfenster angezeigt. Probensequenzen kénnen nach der Messung
eingesehen und um weitere Proben erganzt werden

4.4.1 Probentypen und Sonderproben in ASpect UV

In ASpect UV werden verschiedene Probentypen in den Probensequenzen verwendet.
Die Probentypen haben in der Analyse bestimmte Funktionen. In den Probentabellen
werden die Probentypen in der Spalte Probentyp definiert. In der Grafik der Pro-
bensequenzen sind die Probentypen mit einem kleinen Symbol (Kreis mit Buchstaben)
gekennzeichnet und kénnen per Mausklick gedandert werden.
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Probe

Referenz

Symbol

Probe mit unbekannter Konzentration des Analyten

Jede Absorptions-, Transmissions- oder Reflexionsmessung
erfordert eine vorhergehende Messung der Basislinie als
geratespezifischen Referenzwert. Die Referenzmessung
kann mit leerem Probenraum oder Referenzprobe (Proben-
matrix ohnen Analyten) erfolgen. Meist wird in der Refe-
renzmessung gleich die Referenzprobe mitgemessen.

Die folgenden Messungen von Probe und Standard werden
mit der Referenzmessung korrigiert.

Probe

(En:S)

Probe mit Analyten

Leerwert

Probe ohne Analyten (nur Probenmatrix)

Dieser Wert wird bendtigt, wenn Sie den Messwert der Pro-
benmatrix angezeigt bekommen méchten. Sonst kdnnen
Sie die Probenmatrix auch in der Referenz messen.

Fir die Aufnahme des Leerwerts miissen Sie in der Pro-
bensequenz die Reihenfolge Referenz — Leerwert - Probe
einstellen. Die Referenzmessung (Basislinie) erfolgt mit lee-
rem Probenraum oder einer Probe ohne Probenmatrix, z. B.
einer Klivette mit Wasser.

Alle folgenden Probenmessungen werden mit dem Leer-
wert korrigiert.

Standard

Std

Probe mit bekannter Konzentration des Analyten bei Analy-
sen mit Kalibration

Fir einige Zubehore gibt es Sonderproben, an denen keine Messwertaufnahme erfolgt.
Sie werden ebenfalls als Probentyp spezifiziert.

Probentyp Symbol Beschreibung
Keine Messung ? Fur Kivettenwechsler und APG

Der betreffende Zubehérplatz ist nicht belegt.
Spiilen W Fir Kassetten-Sipper-System und APG

Die Probe auf diesem Zubehdrplatz wird zum Spiilen der
Probenwege (Kanile, Schlduche) verwendet.

4.4.2 Aufbau der Seite Probensequenz

Die Seite Probensequenz der Methodenparameter ist in allen Modulen von ASpect UV
identisch. Die Seite ist in zwei Bereiche aufgeteilt: links der Grafikbereich und rechts die
Probentabelle. Im Grafikbereich erhalten Sie eine schnellen Uberblick tiber die Proben-
folge und kénnen den Probentyp per Mausklick zuordnen. In der Tabelle editieren Sie al-
le Eigenschaften der Proben wie Probentyp, Probennamen, Standardkonzentrationen

und andere.

Wenn der Grafikbereich nicht angezeigt wird, klicken Sie auf die Trennlinienpfeile (Pfeil
in Abbildung unten), um den Grafikbereich zu 6ffnen. AnschlieRend schieben Sie mit ge-
driickter Maustaste die Trennlinie in die richtige Position.
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ASpect UV

Beispiel fiir Methodenseite
Probensequenz im Modul Pho-
tometrie

Buttons im Fenster Pro-
bensequenz

Probentabelle

32

1% Photometrie - Einstellungen

Allgemein
Messzyklen
Start Messzyklen
Zubehér

Erstellen cier Probencabeles rizssen Start Gar SEqUEZ Mt SEGUERZ messen im Men,

Aemartung Probentyp Probentabelle
Kalibration 0 Proben hinzufigen | Proben entfernen | Daten importieren
Probensequenz
Automatisch archivieren [ Tvp Name Referenz/Leernert |Notiz Konzentration Verdinnung
Motiz O O O O 1 Refererz  Referenzi Messen 1,0000
2 Stendard  Std 1 Referenz1 10 1,0000
CCee 3 Standard  Std 2 Referenz1 20 1,0000
. . . ks Standard std3 Referenzl 50 1,0000
5 Stendard  std4 Referenzl 100 1,0000
6 Stendard  Std5 Referenz1 200 1,0000
7 Frobe 1 Referenz1 10,0000
3 Probe 2 Referenz1 10,0000
3

Probensequenz

Probe 4 Referenz1 10
Prabe 5 Referenzl 10

Probe 3 Referenz1 10

Hife ...

ok Abbruch

Mit den Buttons fiigen Sie der Tabelle weitere Proben hinzu oder 16schen nicht benétig-

te Proben.

Button

Proben hinzufiigen

Beschreibung

Eine oder mehrere Proben eines Probentyps ab einem ausgewahlten
Listenplatz in der Sequenz hinzufiigen

Proben entfernen

Ein oder mehrere Proben eines Probentyps aus der Sequenz entfer-
nen

Daten importieren

Probendaten aus einer CSV- oder TXT-Datei importieren

Die Spalten der Probentabelle kénnen Sie selbst konfigurieren.

» Rechtsklick auf den Spaltenkopf ausfiihren und im Kontextmen alle bendtigten

Spalten aktivieren.

» Um eine Spalte an eine andere Position zu verschieben, auf den Titel der Spalte kli-
cken und mit gedriickter Maustaste die Spalte an die gew{inschte Position ziehen.

v' Die Tabelle ist konfiguriert.

Die Tabellenspalten beinhalten die Probeneigenschaften.

Spalte Beschreibung

Nr. Zeile in der Probensequenz

Pos. Position im Zubehor

Charge Beladung des Zubehéors

Typ Probentyp oder Sonderprobe

Name Probenname

Referenz/Leer- Referenz bzw. Leerwert, mit dem Probenmesswert korrigiert wird

wert

Notiz Optionale Notiz zur Probe

Einwaage Einwaage der Probe beim Probenaufschluss
Dieser Wert wird bei Analysen mit Kalibration in der Berechnung der
Konzentration bei Proben und Leerwerten berticksichtigt. Er kann dar-
tber hinaus fir alle Probentypen (inkl. Standard) im Formeleditor ge-
nutzt werden.

Konzentration Konzentration des Standards

Verdiinnung Verdiinnung der Probe
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Spalte Beschreibung

Dieser Wert wird bei Analysen mit Kalibration in der Berechnung der
Konzentration bei Proben und Leerwerten berticksichtigt. Er kann dar-
Uber hinaus fur alle Probentypen (inkl. Standard) im Formeleditor ge-
nutzt werden.

Variable A ... H Probenabhéngige Variablen, die in einer Formel verrechnet werden
kénnen

Beispiel: Wenn Sie eine Konzentrationsanalyse mit Faktor berechnen,
konnen Sie in der Formel die Verdiinnung als probenabhéangige Varia-
ble beriicksichtigen.

4.4.3 Probensequenzen erstellen und editieren

Probensequenzen mit manuel-
lem Probenwechsel

Probensequenzen sind abhdngig vom Zubehér. Bei manuellem Probenwechsel folgen
die Proben liickenlos aufeinander. Bei Kiivettenwechslern und automatischen Probenge-
bern wird jeweils die Beladung (Charge) bericksichtigt.

Ab ASpect UV 2.0 werden Referenzen und Leerwerte im Dokument gespeichert, sodass
sie in anderen Methoden geladen und fiir die Berechnung wiederverwendet werden
kdnnen. Dafiir miissen Sie fir jede Referenz und jeden Leerwert einen eindeutigen Na-
men in der Probentabelle eintragen.

Bei Bestatigen der Methodenparameter mit Ok wird unter anderem gepriift, ob die Pro-
bentabelle ausreichend ausgefillt ist oder ob fiir die Analyse notwendige Daten fehlen.
Unter anderem miissen die Standardkonzentrationen und die Namen der Referenzen/
Leerwerte eingetragen sein.

HINWEIS

Am Beginn der Probensequenz sollte eine Referenz stehen. Alle darauf folgenden Mes-
sungen werden mit der Referenz korrigiert. Sie ist so lange gliltig, bis eine neue Refe-
renz gemessen oder die Methode (das Dokument) gewechselt wird.

Wenn in der Sequenz keine Referenz definiert wurde, muss eine Referenzmessung ma-
nuell vor dem Start der Sequenz erfolgen.

Bei Verwendung von Kiivettenhaltern und Zubehor fiir feste Proben miissen Sie nach je-
der Messung die Probe manuell tauschen. Die Proben geben Sie aufeinanderfolgend oh-
ne Liicken in der Probentabelle ein.

» Inden Methodenparametern auf die Seite Probensequenz wechseln.
» Auf Proben hinzufiigen klicken.

» Im Fenster Proben hinzufiigen fiir die ersten Proben eines Typs folgende Daten ein-
geben:

Option Beschreibung

Einfligen Auswahl des Einfiligebereichs der Proben
Am Anfang
Proben ab der Zeile 1 der Probentabelle einfiigen
Am Ende

Proben an das Ende der Probentabelle anfiigen

Ab Zeilennummer
Proben mit Beginn der ausgewahlten Zeilennummer aufeinanderfol-
gend einfligen
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Probensequenzen mit automa-
tischen Probenwechsel

34

Option Beschreibung

Wenn auf dem gewahlten Probenplatz schon Eintrdge vorhanden
sind, werden sie in der Probentabelle nach unten verschoben. Es wer-
den keine Probeneintrage tiberschrieben.

Probentyp Auswahl des Probentyps

Anzahl Anzahl der einzufiigenden Proben des gleichen Typs

» Eingaben mit Ok bestatigen.

» Erneut auf Proben hinzufiigen klicken und die weiteren Eintrdge vornehmen, bis alle
Proben/Probentypen angelegt sind.

» Wenn Referenzen und Leerwerte angelegt sind, fir diese Proben einen Probenna-
men eingeben.

» Fir Standards die bekannten Analytkonzentrationen eingeben.

v’ Die Probentabelle ist angelegt. Sie konnen weitere Eingabe zu den Probeneigen-
schaften vornehmen (siehe unten).

Bei der Verwendung von Kiivettenwechslern oder Probengebern werden die Proben ge-
malk der Belegung des Zubehors (Charge) automatisch angefahren und gemessen. Nach
der Messung der 1. Charge kénnen Sie das Zubehor erneut belegen und die nachsten
Messungen automatisch ausfiithren. In der Probentabelle definieren Sie die Probenabfol-
ge deshalb chargenweise. Innerhalb einer Charge miissen die Probenplatze nicht licken-
los belegt werden.

Wenn nicht bereits angezeigt, blenden Sie bei Verwendung eines Kivettenwechslers
oder Probengebers zur besseren Ubersicht tiber die Probenplatzierung im Zubehér die
Spalte Charge ein.

» Inden Methodenparametern auf die Seite Probensequenz wechseln.
» Auf Proben hinzufiigen klicken.

» Im Fenster Proben hinzufiigen fiir die ersten Proben eines Typs folgende Daten ein-
geben:

Option Beschreibung

Einfiigen Auswahl des Einfligebereichs der Proben
Am Anfang
Proben ab der Zeile 1, 1. Charge der Probentabelle einfiigen
Am Ende

Proben an das Ende der Probentabelle anfiigen

Ab Zeilennummer
Proben mit Beginn der ausgewahlten Zeilennummer aufeinanderfol-
gend einfligen

Ab Position in Charge
Proben ab der ausgewéhlten Position in der Charge einfligen

Ab erster freier Position in Charge
Die ndchste freie Position zum Einfligen der Proben wird automatisch

gesucht
Probentyp Auswahl des Probentyps
Anzahl Gesamtanzahl der einzufiigenden Proben des gleichen Typs

Gesamt pro Charge Gesamtanzahl Proben innerhalb einer Belegung des Zubehors unab-
héngig vom Probentyp

» Eingaben mit Ok bestatigen.

» Erneut auf Proben hinzufiigen klicken und die Eintrdge vornehmen, bis alle Proben/
Probentypen angelegt sind.
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» Wenn Referenzen und Leerwerte angelegt sind, fir diese Proben einen Probenna-
men eingeben.

» Fir Standards die bekannten Analytkonzentrationen eingeben.

v’ Die Probentabelle ist angelegt. Sie konnen weitere Eingabe zu den Probeneigen-
schaften vornehmen (siehe unten).

Beispiel fiir eine Pro- Innerhalb der Probensequenz kénnen Sie die Proben unterschiedlicher Typen Uber ver-
bensequenz mit 8fach-Kivet-  schiedene Chargen im Kiivettenwechsler oder Probengeber verteilen. Im Beispiel werden
tenwechsler fur den 8fach-Kiuvettenwechsler die Einstellungen fiir eine Messung von 4 Chargen mit

jeweils 5 Proben und der dazugehdérigen Referenz vorgenommen.

» Auf Proben hinzufiigen klicken und zuerst die 4 Referenzproben auf die jeweils
1. Probenplatze der einzelnen Chargen des Kivettenwechslers verteilen:

Proben hinzufiigen

Einfiigen Am Ende i
Probentyp Referenz e
Anzahl

Gesamt pro Charge '

Ok Abbruch

» Eingaben mit Ok bestatigen.

» Erneut auf Proben hinzufiigen klicken und die Proben auf die verschiedenen Char-
gen verteilen (5 Proben * 4 Chargen = Anzahl 20; 1 Referenz + 5 Proben = 6 Proben

gesamt pro Charge):

Proben hinzufigen

Einfiigen Ab erster freier Position in Charge
Probentyp Probe ~
Anzahl Izl
Gesamt pro Charge '
Ok Abbruch

» Eingaben mit Ok bestatigen.

v’ Es werden 4 Chargen angelegt, in denen jeweils eine Referenz an erster Stelle
steht und anschlieBend 5 Proben folgen. Pro Charge (Beladung) bleiben 2 Pro-
benplatze im Kivettenwechsler leer.
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Probennamen eingeben

Weitere Probendaten eingeben

Probentypen editieren

36

Probensequenz

Erstallen cder Probentzballe, nach Verlzssen Start der Seguenz mit Sequenz messen' im Manu.
Probentyp Probentabelle
R P D ? Proben hinzufiigen | | Proben entfernen | | Daten importieren
I, Typ Mame Referenz/Leerwert Motz [
. . O 1 Referenz Referenz 1 Messen

2 Probe 1 Referenz 1

. . . 3 Praobe 2 Referenz 1

/4 = 4 Praobe 3 Referenz 1

5 Praobe 4 Referenz 1
3 Probe 5 Referenz 1
7
8
9 Referenz Referenz 2 Messen
10 Probe 6 Referenz 2
11 Probe 7 Referenz 2
12 Probe 8 Referenz 2
13 Probe 9 Referenz 2
14 Probe 10 Referenz 2
13 W
£ >

Die Eingabe der Probennamen fiir die Probentypen Probe und Standard ist optional. Sie
konnen auch nach der Messung noch eingetragen werden. Fiir die Probentypen Refe-
renz und Leerwert missen zwingend eindeutige Probennamen vergeben werden.

»

In die Probenzelle der Spalte Name klicken und den Namen eingeben.

Wenn Sie den Namen mit der Maus markieren, stehen lhnen nach Rechtsklick im
Kontextmen( die Standard-Editierfunktionen (Ausschneiden, Kopieren, Einfiigen
und Loschen) zur Verfligung.

Aufeinanderfolgenden Proben kann der gleiche Name bzw. bei Namen mit Nummerie-
rung auch ein aufsteigender Index zugewiesen werden.

»

In der 1. Zelle der Folge einmal klicken, den Namen eingeben und mit der Enter-Tas-
te bestétigen.

Zelle mit Namen sowie die folgenden Zellen mit gedriickter Maustaste markieren.

Mit rechter Maustaste auf die Markierung klicken und im Kontextment Unten aus-
fiillen bzw. Unten aufsteigend ausfiillen wéhlen.

v" Allen Proben wurde der gleiche Name oder der Name mit aufsteigender Numme-
rierung zugewiesen.

Bei Aktivierung der Kalibration miissen Sie in der Spalte Konzentration der Proben-
tabelle die Konzentration der Standardproben eingeben.

Bei Bedarf kénnen Sie die Faktoren fiir Einwaage und Verdiinnung fiir Proben und
Standardproben eingeben.

In weiteren Tabellenspalten kdnnen Sie individuelle Variablen A ... H, Notiz und wei-
tere Probendaten fiir jede Probe eingeben.

Die Parameter Einwaage und Verdiinnung werden nur bei Analysen mit Kalibration
in der Berechnung beriicksichtigt. Bei allen anderen Analysen sind diese Eingaben
nur eine zusétzliche Information zur Probe. Wenn Sie Einwaage und Verdiinnung in
einer Konzentrationsanalyse mit Faktor verrechnen méchten, nutzen Sie die Varia-
blen A ... Hin der Formel.

In der Probentabelle kénnen Sie die Probentypen andern. Fir Referenzen und Leerwerte
ist beim ersten Einfiigen in die Probentabelle die Messung in der Sequenz voreingestellt.
Sie kdnnen stattdessen die Verwendung von gespeicherten Daten definieren.
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» In das Probentypenfeld in der Probentabelle rechtsklicken und im Kontextmenii den
neuen Probentyp wahlen.

» Fir Referenzen und Leerwerte eine der beiden Optionen Messen oder Laden aus
Datei wahlen. Bei Bedarf eine passende gespeicherte Referenz mit gleichen Metho-
denparametern auswahlen.

Alternativ kdnnen Sie die Probentypen mit den Probensymbolen in der Grafik editieren.

» Den Grafikbereich durch Verschieben der Trennlinienpfeile vergréern, bis die Pro-
bensymbole mit ihrer Nummerierung erscheinen. Die Nummerierung bezeichnet bei
manuellem Probenwechsel die Zeile in der Probentabelle oder bei automatischen
Wechsel den Platz im Zubehor.

» Den Button des Probentyps (Probentyp) aktivieren und auf das Probensymbol kli-
cken. Um mehrere nebeneinanderliegende Proben gemeinsam zu markieren, mit ge-
driickter Maustaste einen Rahmen um die Probensymbole ziehen.

v' Die Probentypen werden entsprechend geéandert.
Proben aus der Sequenz entfer-  Sie kdnnen nicht benotigte Proben aus der Probentabelle entfernen.
nen » Auf Proben entfernen klicken.

» Die zu entfernenden Proben mit den folgenden Einstellungen auswéhlen:

Option Beschreibung

Loschen Am Anfang
Anzahl Proben am Anfang der Probentabelle [6schen
Am Ende

Anzahl Proben am Ende der Probentabelle I6schen

Anzahl ab Zeilennummer
Anzahl Proben ab ausgewahlter Zeilennummer ldschen

Zeilennummer von - bis
Proben zwischen den angegebenen Zeilennummern l6schen

Typ Alle
Proben, unabhdngig vom Probentyp, l6schen

Probentyp
Proben des ausgewahlten Probentyps l6schen

Anzahl Anzahl der zu entfernenden Proben

Probensequenz wahrend der Eine laufende Messung kénnen Sie unterbrechen, um noch nicht abgearbeitete Proben
Messung editieren der Sequenz zu editieren oder weitere Proben der Sequenz hinzuzufligen.

» Im Dokumentfenster die Messung mit Klick auf I unterbrechen.
Das Fenster Sequenz einstellen erscheint.

» Weitere Proben der Sequenz hinzufiigen oder die noch nicht bearbeiteten Proben
beliebig editieren (siehe oben) und mit Ok bestatigen.

» Die Abfrage zum Starten der Messung mit Ja bestatigen.
v" Die Messung wird fortgefhrt.

4.5 Formeln verwenden

In ASpect UV kdnnen Messergebnisse einer oder mehrerer Proben einer Sequenz in ei-
ner Formel (Funktion) ausgewertet werden.
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Aufbau des Formeleditors
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In der Methode kénnen Sie die Formeln auf den Seiten Auswertung oder Kalibration
erstellen. Diese Formeln werden dann auf die mit dieser Methode gemessenen Proben
angewendet.

Nach der Probenmessung werden die Ergebnisse der Formelberechnungen im Auswer-
tebereich des Dokumentfensters auf dem Tab Formel angezeigt. Sie kénnen die Aus-
wertungen durch Eingabe weiterer Formeln erganzen oder vorhandene Formeln editie-

ren.

Formeleditor =

w260, w280 1
N
Test Laschen
Probentabelle
Probe 1 ‘\—n/ Probe 2 Probe 3 »
Probe 4 Probe 5 Frobe 6
Probe 7 Probe 8 Probe 9 .
Auswahl def. Wellenlénge
w3
g
R AREA INTEG At || 7 [
= I 4 rt Lix] CONC C D 4 5 &
O || xmy MEAN| 5 WEIGHT E | F 1 2| 3
lg | I | pi DEV DILU G || H ] .
Einheit der Ergebnisse | 8
Y
Hiffe ... Ok Abbruch
Nr.  Beschreibung
1 Im Eingabebereich konnen Sie die Formel (Funktion) entweder mit Hilfe der Buttons
zusammenstellen oder direkt tiber die Tastatur eingeben.
Die Buttons unter dem Eingabereich dienen zur Priifung und Korrektur der Formeln:
Test
Richtigkeit der Formelsyntax testen
Léschen
Letzten Term in der Formel [6schen
2 Probentabelle entsprechend der eingestellten Probensequenz
Wenn Sie in der Formel die Werte ausgewahlter Proben (Argument mit Probenbezug)
miteinander verknlpfen mochten, erstellen Sie zunéchst auf der Seite Probensequenz
eine Probentabelle und geben Sie den Proben eindeutige Namen. Die angelegten Pro-
ben finden Sie in diesem Bereich des Formeleditors.
3 Funktionsargumente
4 Operanden
5 Funktionen
6 Probenabhangige Variablen

ASpect UV
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Nr.  Beschreibung

Es stehen 8 (A - H) probenabhdngige Variablen zur Verfiigung. Der Wert der Variablen
wird fiir jede Probe individuell bereits in der Probentabelle der Sequenz oder bei nach-
traglichen Berechnungen nach der Messung in die Ergebnistabelle eingetragen.

Zahlen
8 Einheit des Ergebnisses

Funktionsargumente Sie kdnnen Messwerte an definierten Wellenldngen, Zeiten oder Temperaturen als Ar-
gumente in den Funktionen verwenden. Die Verfiigbarkeit hangt vom gewéhlten Modul
und den Einstellungen im Messparameterfenster ab.

Button Beschreibung Syntaxbeispiel
W... Messwert an einer definierten Wellenldnge w280
t... Fur Modul Kinetik t00:00:10
Messwert an einem definierten Zeitpunkt im Format
thh:mm:ss
T... Fur Modul Thermometrie 38

Messwert an einer definierten Temperatur

Funktionen Im Formeleditor sind Funktionen enthalten, die in der Formel verwendet werden kon-
nen. Sie finden die Funktionen im unteren Bereich des Formeleditors.

Button Beschreibung Syntaxbeispiel
INTEG Fur Spektren, Zeitkurven oder Temperaturkurven INTEG[320~500]
Integral zwischen der Messkurve und einer Basislinie

Die Basislinie wird durch zwei Grenzpunkte, deren Ab-
szissenwerte eingegeben werden, definiert. Die Ordina-
tenwerte der Grenzpunkte entsprechen den zu den Ab-
szissenwerten zugehodrigen Messwerten. Wenn eine Ba-
sislinie mehrere Peaks schneidet, werden Flachen ober-
halb und unterhalb von Messkurve und Basislinie einge-
schlossen. Das Integral ist die Differenz der Flachen ober-
halb und unterhalb der der Basislinie.

A

AN

>
-

AREA Fir Spektren, Zeitkurven oder Temperaturkurven AREA[320~500]

Betrag der Flache zwischen der Messkurve und einer Ba-
sislinie

Die Basislinie wird, wie beim Integral, durch 2 Grenz-

punkte definiert. Der Betrag der Flachen ist die Summe
der Flachen oberhalb und unterhalb der der Basislinie.
F'y

A\
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ASpect UV

Funktionsargumente fur Ener-
giemessungen

Formeln mit und ohne Bezug
auf eine ausgewéhlte Probe

Eingabe der Formel

40

Button Beschreibung Syntaxbeispiel
SLOPE Fur Modul Kinetik SLO-
Anstieg der Kinetikkurve in einem definierten Zeitbereich PE[00:00:10~
00:01:00]
TIME Fir Modul Kinetik TIME(2)
Zeitpunkt an einem definierten Absorbanzwert
Wenn der Zeitpunkt zwischen 2 Messwerten liegt, wird
mit linearer Interpolation der Zeitpunkt des Absorbanz-
werts ermittelt.
Y[i] Fir Modul Kinetik Y[1]
Messwert an einem ausgewdahlten Messpunkt
CONC Fir Methoden mit Kalibration CONC
Konzentrationswert einer Probe oder eines Standards
WEIGHT Faktor firr die Einwaage einer Probe aus der Probentabel- ~ WEIGHT
le
DILU Verdiinnungsfaktor einer Probe aus der Probentabelle DILU
[ix] Mehrfachmessungen und zeitzyklische Messungen [5]w560
Wert einer ausgewahlten Einzelmessung
Die Einzelmessungen innerhalb einer Mehrfachmessung
oder einer zyklischen Messung werden beginnend mit 1
durchnummeriert. An den Index der Einzelmessung fi-
gen Sie direkt den gewtinschten Wert an.
MEAN Mehrfachmessungen und zeitzyklische Messungen MEANw560
Mittelwert der Einzelmessungen
DEV Standardabweichung der Einzelmessungen DEVw560

Probenbezug

Den Wert einer ausgewéhlten Probe aus der Probenta-
belle in der Formel verwenden.

{Probe 1}w560

Bei Zweistrahlgerdten werden die Energiespektren von beiden Strahlengdngen aufge-
zeichnet. Beim SPECORD 50 wird eine interne Referenz mit einer zweiten Diode im Mo-
nochromator ermittelt. Sie mussen fiir Energiemessungen den Kanal M (Messkanal)
oder R (Referenzkanal) vor dem Funktionsargument angeben, z. B. Messwert an der
Wellenldge 560 nm im Messkanal: Mw560.

Formeln kénnen Sie mit und ohne Bezug auf eine bestimmte Probe erstellen. Bei einer

Formel ohne Probenbezug wird die Funktion auf alle Proben angewendet, z. B. berechne
den Quotienten aus den Absorptionswerten an den Wellenldngen 260 und 280: w260/
w280.

Bei einem Probenbezug wird das Funktionsargument einer ausgewéhlten Probe aus der
Probensequenz erzeugt und in der Formel verwendet, z. B. subtrahiere den Messwert an
der Wellenlange 560 nm der ersten Probe "Sample 1" bei allen anderen Proben vom
Messwert bei 560 nm: w560-{Sample 1}w560. Bei einem Probenbezug steht der Pro-
benname in geschweiften Klammern vor dem Funktionsargument.

Den Probenbezug kénnen Sie auch auf die Funktionen im Formeleditor anwenden, z. B.
{Sample 1}INTEG[320~500] oder {Sample 1}conc.

Am einfachsten ist es, die Formel mit Klick auf die Buttons des Formeleditors zusam-
menzustellen. Alternativ kénnen Sie die Formeln entsprechend der oben beschriebenen
Syntax direkt in das Feld eintragen. Wenn Sie einen Probenbezug herstellen méchten,
klicken Sie zundchst auf den Button der Probe und schlieBen daran gleich den ge-
wiinschten Wert (Argument) an.
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Beispiel 1 (mit Probenbezug)

Beispiel 2 (ohne Probenbezug)

Subtrahiere den Absorptionswert der Probe 1 an der Wellenlange 560 von den Absorp-
tionen der weiteren Proben an der Wellenldnge 560 nm.

» Auf w... klicken, den Wert "560" eingeben und mit der ENTER-Taste bestatigen.
» Auf den Button - klicken.

» Auf den Button Probe 1 klicken.

» Auf w... klicken, den Wert "560" eingeben und mit der ENTER-Taste bestatigen.

v" Im Editor wird die Formel "w560-{Probe 1}w560" angezeigt. Die Ergebnisse der
Berechnung werden im Dokument auf dem Tab Formel ausgegeben.

Berechne als MaR fiir die DNA-Reinheit den Quotient aus den Absorptionswerten an
den Wellenldngen 260 nm und 280 nm.

» Auf w... klicken, den Wert "260" eingeben und mit der ENTER-Taste bestatigen.
» Auf den Button / klicken.
» Auf w... klicken, den Wert "280" eingeben und mit der ENTER-Taste bestatigen.

v" Im Editor wird die Formel "w260/w280" angezeigt. Die Ergebnisse der Berech-
nung werden im Dokument auf dem Tab Formel ausgegeben.

4.6 Zubehore verwenden

Angeschlossene Zubehore werden automatisch beim Einschalten des SPECORD PLUS er-
kannt und in den Methodenparametern beriicksichtigt. In diesem Kapitel finden Sie eine
Ubersicht iiber die zubehérspezifischen Methodenparameter und Programmfunktionen
geordnet nach Zubehértyp und Modul.

Beachten Sie auch die Hinweise zur Montage, Justierung und Funktion der Zubehore in
der Bedienungsanleitung "SPECORD PLUS Zubehoére UV/Vis-Spektralphotometer.

In der Methode sind die Zubeh&rparameter jeweils auf der Seite Zubehor angeordnet.

4.6.1 Passive Zubehore

Methodenparameter

Passive Zubehore sind Zubehore, die nicht elektronisch angesteuert oder durch einen
Identifikationsstecker automatisch erkannt werden:

m  Standardkiivettenhalter

Halter fir 100mm-Kivetten

Halter fiir Rundkivetten

Halter fiir Mikro-Kleinkivetten

Justierbarer Halter fir Mikro-Kleinkiivetten
Kivettenhalter temperierbar 10 mm und 50 mm
Halter fir Zylinderkiivetten bis 50 mm und 100 mm
Set Lichtleiterkopplung

Halter fiur feste Proben

In allen Modulen stehen auf der Seite Zubehor folgende Methodenparameter zur Verfi-
gung:

Option Beschreibung
Auswahl passives Auswahl des oben aufgefiihrten Zubehérs
Zubehor

Das Zubehor wird im Dokument angezeigt. Die Auswahl hat keinen
weiteren Einfluss auf die Methodenparameter.

41



Grundlegender Aufbau und Funktionen von ASpect UV ASpect UV

Option Beschreibung

Messkanéle tau- Strahlengdnge im Probenraum tauschen. Der Strahlengang fiir die

schen Probenmessung (M) wird zum Referenzstrahlengang (R) und umge-
kehrt.

4.6.2 Kassetten-Sipper-System

Methodenparameter

Funktionen im Dokumentfens-
ter

Funktionen im Hauptfenster

4.6.3 Probengeber

Methodenparameter

42

In allen Modulen stehen folgende Methodenparameter zur Verfiigung:

Option Beschreibung

Pumpzeit [s] Diese Zeit wird benétigt, um die Probe optimal in die Durchflusskii-
vette zu transportieren.

Spiilzeit [s] In dieser Zeit wird die Kiivette mit der Spiillésung gespiilt.
Hinweis:

Die Reihenfolge der Proben und Spiillésung wird in der Methodense-
quenz festgelegt.

Langsamlauf Die Pumpgeschwindigkeit ist auf die Halfte herabgesetzt. Dadurch
kann das Entgasen oder Entmischen der Proben reduziert werden.
Kleinere Probenvolumina kdnnen genauer dosiert werden.

Messkanéle tau- Strahlengdnge im Probenraum tauschen. Der Strahlengang fiir die
schen Probenmessung (M) wird zum Referenzstrahlengang (R) und umge-
kehrt.

Bei Verwendung des Kassetten-Sipper-Systems werden in der Fuktionsleiste des Doku-
mentfensters folgende Icons zusatzlich angezeigt:

Icon Beschreibung
% % Pumpe ein- und ausschalten

Pumpe an / Pumpe Diese Funktion kann genutzt werden um das System zusatzlich oder
aus nach Ende der Messung zu befiillen, zu spilen oder zu leeren.

Die Ermittlung der optimalen Pumpzeit kann mit dem Menibefehl Gerat | Zubehér |
Pumpzeit optimieren programmunterstitzt erfolgen.

Sehen Sie dazu auch

Pumpzeit des Kassetten-Sipper-Systems optimieren [ 138]

Folgende Probengeber stehen fiir das SPECORD PLUS zur Verfiigung:
= APG 49

APG 64

APG 116

APG S

In allen Modulen stehen folgende Methodenparameter zur Verfligung:

Option Beschreibung

Pumpzeit [s] Diese Zeit wird ben6tigt, um die Probe optimal in die Durchflusski-
vette zu transportieren.

Spiilzeit [s] In dieser Zeit wird die Kiivette mit der Spilldsung gespiilt.
Hinweis:

Die Reihenfolge der Proben und Spiillésung wird in der Methodense-
quenz festgelegt.
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Option Beschreibung

Manueller Start Messung einer Probe erst durch weiteren Tastendruck starten
Diese Option muss aktiviert werden, wenn Mehrfachmessungen pro-
benweise ausgefithrt werden.

Messkanéle tau- Strahlengdnge im Probenraum tauschen. Der Strahlengang fiir die

schen Probenmessung (M) wird zum Referenzstrahlengang (R) und umge-
kehrt.

Riihrfunktion Bei Probengebern mit Riihrer die Rihrfunktion aktivieren

Riihrgeschwindig- Rihrgeschwindigkeit einstellen

keit [%] Die maximale Rihrgeschwindigkeit entspricht 100 %

Riihrzeit [s] In dieser Zeit wird die Probe geriihrt, bevor sie angesaugt und in die
Kivette transportiert wird.

Test Riihrfunktion Rihrer ein- und ausschalten, um die optimale Riihrgeschwindigkeit
zu ermitteln

Langsamlauf Die Pumpgeschwindigkeit ist auf die Halfte herabgesetzt. Dadurch

kann das Entgasen oder Entmischen der Proben reduziert werden.
Kleinere Probenvolumina kdnnen genauer dosiert werden.

Funktionen im Dokumentfens-  Bei Verwendung eines Probengebers werden folgende Icons in der Funktionsleiste des

ter Moduls zusatzlich angezeigt:
Icon Beschreibung
"‘\’ 2% Pumpe ein- und ausschalten

Pumpe an / Pumpe Diese Funktion kann genutzt werden um das System zusatzlich oder
aus nach Ende der Messung zu befiillen, zu spiilen oder zu leeren.

@ . Probengeberkantle in das ProbengeféR absenken bzw. hochfahren
Kaniile absen-

ken

T!T Kaniile anhe-
ben

ey . . Magnetriihrer ein- und ausschalten
3 Riihrer ein 9

;‘i Riihrer aus

Funktionen im Hauptfenster Im Menipunkt Gerdt | Zubehor des Hauptfensters werden weitere Funktionen fiir die
Justierung des Probengebers freigeschaltet.

Sehen Sie dazu auch

Probengeber APG justieren, einzelne Positionen anfahren und Pumpzeit optimieren
[ 139]
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4.6.4 Kiuvettenwechsler

Folgende Kiivettenwechsler stehen im SPECORD PLUS zur Verfiigung:

= Kivettenkarussel

m  6fach-Kivettenwechsler (auch peltiertemperiert)

m  8fach-Kivettenwechlser (auch peltiertemperiert)

®  (leichzeitige Verwendung von zwei 6fach- oder 8fach-Kiivettenwechlsern im Mess-
und Referenzkanal des SPECORD PLUS

= Kombination eines peltiertemperierten Kiivettenwechslers mit dem peltiertempe-
rierten Kiivettenhalter

Methodenparameter In allen Modulen stehen folgende Methodenparameter zur Verfiigung:
Option Beschreibung
Zyklisch fiir Nur bei aktivierter zyklischer Messung
Reihenfolge der Probenabarbeitung
Probe

Alle Messwiederholungen werden zunéchst an einer Probe ausge-
fuhrt. Danach wird die néchste Probe im Kivettenwechsler angefah-
ren und die Messungen dort ausgefiihrt. Auf diese Weise werden alle
Proben nacheinander abgearbeitet.

Charge

Zunéchst wird in jeder Probe im Kivettenwechsler die erste Messung
ausgefiihrt, danach fahrt der Kiivettenwechsler zuriick auf Position 1
und startet die ndchste Messung in jeder Probe usw. bis zur letzten
Messwiederholung.

Hinweis: Wenn eine Sequenz mehr als eine Charge enthalt, werden
die Chargen nacheinander abgearbeitet.

Manueller Start Jede Messung einer Probe im Kiivettenwechsler muss durch Tasten-
druck gestartet werden.

Synchron Nur bei Verwendung von zwei Kiivettenwechslern

Wenn aktiviert, bewegen sich beide Kiivettenwechsler synchron. Zu
jeder Probe kann damit eine eigene Referenz mitgefiihrt werden.

Wenn deaktiviert, werden die Kiivettenwechsler nacheinander durch
die Strahlengénge bewegt (versetzter Betrieb). Auf diese Weise wer-
den beide Kiivettenwechsler zur Probenmessung verwendet. Erst wer-
den die Proben im Referenzkanal und anschlieRend die Proben im
Messkanal gemessen. Im versetzten Betrieb werden Mess- und Refe-
renzkanal wahrend der Messung getauscht. Um fiir diesen Vorgang
die jeweiligen Strahlenverhéltnisse zu bestimmen, miissen der erste
Platz des Kiivettenwechslers im Messkanal und der letzte Platz des
Kiivettenwechslers im Referenzkanal leer bleiben. Bei 2 8fach-Kii-
vettenwechslern stehen Ihnen deshalb 14 Messplatze zur Verfiigung
und bei 2 6fach-Kiivettenwechslern 10 Messplétze.

Referenzmessungen bei Kine-  Wenn bei einer chargenweisen Abarbeitung die Messung der Referenz innerhalb der Se-

tik- und Temperaturverlaufen  quenz vereinbart ist, erfolgt diese nur einmalig bei Start der Sequenz. Alle Probenmes-
sungen werden mit dieser Referenz korrigiert. Sie kdnnen zeit- oder temperaturabhén-
gige Verdnderungen in der Probenmatrix aufzeichnen oder korrigieren, indem Sie eine
Leerwertmessung in der Sequenz vereinbaren.

Funktionen im Hauptmend Unter dem Meniipunkt Gerat|Zubehor des Hauptfensters sind fiir Kiivettenwechsler
folgende Funktionen verfiigbar:
®  Einzelne Probenpositionen gezielt anfahren
®  Kivettenwechsler aus- und einschalten
Beim Ausschalten wird der Kiivettenwechsler in die Parkposition gefahren, um einen
leichten Ein- und Ausbau zu ermdglichen und um ihn in der Aufbewahrungsbox zu
verpacken.
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= Kivettenwechsler justieren
®  Zubehor erkennen

Sehen Sie dazu auch
Kiivettenwechsler justieren und einzelne Positionen anfahren [ 138]
Peltiertemperiertes Zubehor [ 45]

4.6.5 Peltiertemperiertes Zubehor

Methodenparameter

Temperaturmodus Kein

Temperaturmodus Konstant

Folgende peltiertemperierte Zubehére stehen fiir das SPECORD PLUS zur Verfligung:
Peltiertemperierbarer Kiivettenhalter

6fach-Kivettenwechsler, peltiertemperiert

Zwei 6fach-Kivettenwechsler, peltiertemperiert

8fach-Kiivettenwechsler, peltiertemperiert

Zwei 8fach-Kivettenwechsler, peltiertemperiert

8fach- bzw. 6fach-Kivettenwechsler, peltiertemperiert (im Messkanal) und Kivet-
tenhalter, peltiertemperiert (im Referenzkanal)

Mit dem peltiertemperierten Zubehér sind folgende Modi des Temperaturbetriebs még-
lich:

m Kein
= Konstant
= Variabel

Der Temperaturbetrieb Kein ist in den Modulen Photometrie, Spektrum, Kinetik und
Farbmetrik verfligbar. In diesem Betrieb wird die Temperatur des peltiertemperierten
Zubehors nicht iiber das Programm ASpect UV geregelt, sondern kann am Temperatur-
regelgerat direkt vorgegeben werden (siehe auch Bedienungsanleitung " SPECORD PLUS
Zubehére UV/Vis-Spektralphotometer').

Nach einem Klick auf den Button Info erscheinen Information tber den einstellbaren
Temperaturbereich und die aktuellen Temperaturen im Zubehor.

Der Temperaturbetrieb Konstant ist in den Modulen Photometrie, Spektrum, Kinetik
und Farbmetrik verfiigbar. In diesem Temperaturmodus wird das peltiertemperierte Zu-
behor auf einer konstanten Temperatur gehalten. Die optische Messwertaufnahme
(Messung von Transmission oder Absorption) erfolgt 5 s nach Erreichen der Temperatur
im Bereich der vereinbarten Temperaturgenauigkeit zuzlglich einer eventuell gewéhlten
Wartezeit.

Zubehor

Finstaliungen des Zubehdrs
Zubehér Temperaturbetrieb Konstant ~
Info Temperatur [°C] 30,0
Temperaturgenauigkeit [*C] | 2,0 w

Wartezeit [s] l:l

Kivettenmelifihler aktiv O

Option Beschreibung

Temperaturbetrieb Konstant
Eine konstante Temperatur einstellen

Temperatur [°C] Solltemperatur eingeben
Temperaturgenau- Genauigkeit der Temperatursteuerung wahlen
igkeit [°C]
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Temperaturmodus Variabel

Einstellungen im Fenster Varia-
bler Temperaturbetrieb

46

Option Beschreibung

Wartezeit [s] Wartezeit vom Erreichen der Solltemperatur bis zum Start der opti-
schen Messung eingeben

Kiivettenmessfiih- Beim Start der Messung nach erreichter Solltemperatur im Tempera-

ler aktiv turregelgerat wird die Kiivettentemperatur registriert. Der Messwert

(Absorbanz/%T) wird der Kiivettentemperatur zugeordnet. Die Tem-
peraturmessung ist damit genauer als die Probenblocktemperatur.

Wenn die Option nicht aktiviert ist, wird die Blocktemperatur (Regel-
temperatur) erfasst und als Abszissenwert im Modul Thermometrie
angegeben.

Info Information Uber den einstellbaren Temperaturbereich und die aktu-
ellen Temperaturen im Zubehér anzeigen

Der Temperaturmodus Variabel ermdglicht die Aufnahme von temperaturabhéngigen
Messkurven. Die optische Messwertaufnahme erfolgt jeweils 5 s nach Erreichen der
Temperatur im Bereich der vereinbarten Temperaturgenauigkeit zuziiglich einer eventu-
ell gewahlten Wartezeit.

Der Temperaturmodus Variabel steht in den Modulen Thermometrie, Spektrum und
Farbmetrik zur Verfiigung. Im Modul Thermometrie erfolgt die Messung an einer Wel-
lenlange. Im Modul Spektrum wird an jeder vorgegebenen Temperaturstufe ein Spek-
trum aufgenommen. Durch die resultierende Spektrenschar kann ein Schnitt an einer
Wellenlédnge gelegt und die Schnittkurve im Modul Thermometrie ausgewertet werden.

Der Temperaturmodus Variabel kann nicht mit einer Kinetikmessung (Messzeit [s])
kombiniert werden. Bei Verwendung von peltiertemperierten Kiivettenwechslern wer-
den die Proben chargenweise abgearbeitet. Dabei wird die erste Temperatur im Kivet-
tenwechsler eingestellt und in allen Proben der Messwert aufgenommen. Danach wird
die ndchste Temperatur eingestellt und erneut in allen Proben der Messwert ermittelt.
Die Messungen werden fortgesetzt, bis alle abgearbeitet sind.

Option Beschreibung

Temperaturbetrieb ~ Variabel
Aufnahme einer Temperaturkurve an einer festen Wellenldnge (Mo-
dul Thermometrie) oder einer Spektrenschar (Modul Spektrum oder
Farbmetrik)

Temperaturgenau- Genauigkeit der Temperatursteuerung wahlen

igkeit [°C]

Kiivettenmessfiih- Beim Start der Messung nach erreichter Solltemperatur im Tempera-
ler aktiv turregelgerat wird die Kiivettentemperatur registriert. Der Messwert

(Absorbanz/%T) wird der Kiivettentemperatur zugeordnet. Die Tem-
peraturmessung ist damit genauer als die Probenblocktemperatur.

Wenn die Option nicht aktiviert ist, wird die Blocktemperatur (Regel-
temperatur) erfasst und als Abszissenwert im Modul Thermometrie

angegeben.

Temp. nach Se- Haltetemperatur nach der optischen Messung aktivieren

quenz Diese Temperatur wird nach der letzten optischen Messung angefah-
ren und gehalten.

Temperaturwerte Mit Klick auf Einstellen... das Fenster Variabler Temperaturbetrieb
zur Eingabe der Temperaturwerte 6ffnen

Info Information Uber den einstellbaren Temperaturbereich und die aktu-

ellen Temperaturen im Zubehér anzeigen

Nach einem Klick auf Einstellen... in der Methodensequenz erscheint das Fenster Varia-
bler Temperaturbetrieb. Die Parameter der Temperaturstufen kénnen in den Tabellen-
zeilen einzeln editiert oder mit den Kontroll- und Eingabefeldern automatisch festgelegt
werden.
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Grundlegender Aufbau und Funktionen von ASpect UV

ﬂﬁ Variabler Temperaturbetrieb

z

Temperatur [°C]
30,0
31,0
32,0
33,0
34,0
35,0
36,0
37,0
9 33,0
o 39,0
1 40,0
12 41,0
13 420
14 43,0
15 44,0
16 450
17 46,0
18 47,0
19 48,0
0 49,0
21 50,0
22 51,0
23 52,0
24 53,0
25 54,0
26 550
27 56,0
28 57,0
29 53,0
30 59,0
60,0
32 61,0

L R T SR,

Wartezeit [s] Optische Messung 2

LN L1 T N L N LT LN N LN WD LN N BN LN L N BN BN L1 6N BN BN th W1 L BN Aot w1 onoen

JA Zeile an markierter Position
JA Einfiigen

A Léschen

A Gradient ab markierter Position

iy Diff, [*¢]

JA big =C 90,0

Anfiigen

Wartezeit [s] fur alle Positionen

JA Rickgangig

Ok Abbruch

Option/Button

Einfiigen

Beschreibung

Neuen Temperaturschritt nach der markierten Tabellenzeile einfiigen

Léschen

Markierte Tabellenzeile [6schen

Gradient ab mar-

Temperaturgradienten ab einer markierten Tabellenzeile automatisch

kierter Position erstellen. Beginnend mit der Starttemperatur der markierten Tabel-
lenzeile werden schrittweise weitere Temperaturstufen in die Tabelle
eingefligt, bis die Endtemperatur erreicht ist.

Diff. [°C]

Temperaturdifferenz einer Temperaturstufe

bis °C

Endtemperatur des Gradienten

Anfiigen

Temperaturgradienten an markierte Position anfligen

Wartezeit [s] fiir
alle Positionen

Wartezeit vom Erreichen der Solltemperatur bis zum Start der opti-
schen Messung

Mit Klick auf Setzen wird die eingetragene Temperatur in alle Tempe-
raturstufen der Tabelle Gibertragen.

Hinweis: Unabhéngig von der eingestellten Wartezeit erfolgt die opti-
sche Messung erst 5 s nach Erreichen der Temperatur im Bereich der
vereinbarten Temperaturgenauigkeit im Block. Die Wartezeit wird zu
diesem 5-s-Zeitraum addiert.

Riickgdngig Letzte Aktion riickgangig machen

Optische Messung Ja
Am Temperaturschritt eine optische Messung ausfithren
Nein
Am Temperaturschritt erfolgt keine optische Messung.

Funktionen im Dokumentfens-  |n der Funktionsleiste des Dokumentfensters wird folgendes Icon zusétzlich angezeigt.
ter

Icon Beschreibung

Temperatur des Zubehors auf den vorgegebenen Wert (Temperatur-
modus Konstant) bzw. auf die Starttemperatur der Temperaturkurve
(Temperaturmodus Variabel) setzen

/ Setze Tempe-
ratur
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4.6.6 Integrationskugel

Die Integrationskugel wird fiir die Messung streuender fester, flissiger oder pulverférmi-
ger Proben in Transmission, Absorption oder Reflexion verwendet.

Methodenparameter In den Methodenparametern stehen folgende Messmodi zur Verfligung:
= Transmission
= Absorption (nicht im Modul Farbmetrik)
= Reflexion

4.6.7 Scaneinsatz fiir feste Proben

Der Scaneinsatz fiir feste Proben dient zur ortsauflésenden Bestimmung der Transmissi-
on oder der Absorption kleiner lichtdurchldssiger fester Proben.

Methodenparameter In allen Modulen stehen folgende Methodenparameter zur Verfiigung:
Option/Button Beschreibung
Beginn Anfangskoordinate einer Messung
Ende Endkoordinate einer Messung
Schrittweite Messpunktabstand auf der Probe
Setzen Scaneinsatz zur Anfangs- oder Endkoordinate der Messung fahren
Nullte Ordnung Das Monochromatorgitter auf die Nullte Ordnung einstellen.

Das unzerlegte (weile) Licht der Vis-Lampe geht durch den Proben-
raum und erleichtert aufgrund seiner guten Sichtbarkeit die Justie-
rung der Probe im Scaneinsatz.
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5  Modul Schnellmessung und Online-Messungen

Modul Schnellmessung Das Modul Schnellmessung dient der Bestimmung eines einzelnen Messwertes. Die Da-
ten werden nur auf dem Bildschirm angezeigt und kénnen weder gespeichert noch aus-
gedruckt werden. Wahlweise kann der Messwert in einer einmaligen Messung oder au-
tomatisch fortlaufend ermittelt werden. Bei dieser Messung werden elektrisch angesteu-
erte Zubehdre nicht unterstitzt. Der Kiivettenwechsler kann nur als Kiivettenhalter ge-
nutzt werden. Das Kassetten-Sipper-System oder der Probengeber kdnnen nicht ver-
wendet werden.

Aufbau des Fensters Schnell-
messung

hnellmessung

> B

Messen  MNulsetzen Schiiefien

0,0000

Wellenlange [nm]

Anzeige Absorbanz

(O Automatisch alle 5 Sekunden messen

(® Manueller Start

Absorbanz

130 ' 1100

Option/Icon

P Messen

Beschreibung

Messung starten

0
P Nullsetzen

Referenzwert ermitteln

Der Referenzwert wird als Basiswert verwendet, d.h. auf nullgesetzt.

Il SchlieRen

Fenster Schnellmessung verlassen

Wertanzeige

Zeigt den gemessenen Wert an

Wellenldnge [nm]

Die Wellenldnge im Eingabefeld eingeben oder iiber den Schiebereg-
ler einstellen

Anzeige

Anzeige auswahlen: Absorbanz oder Transmission [%T]

Automatisch alle 5
Sekunden messen

Messwert fortlaufend alle 5 Sekunden ermitteln

Manueller Start

Messwert nach Klick auf ® ermitteln

Manueller Start In diesem Modus wéhlen Sie eine Wellenldnge und starten die Messung per Mausklick.
» Den Menipunkt Module | Schnellmessung wahlen.
» Die Wellenldnge im Eingabefeld editieren oder mit dem Schieberegler einstellen.
» Als Werteanzeige die Option Transmission [%T] oder Absorbanz wéhlen.
» Die Option Manueller Start aktivieren.
» Ggf. Referenzprobe in den Kiivettenhalter einsetzen und auf © Kiicken.
v" Die Referenzmessung erfolgt. In der Anzeige erscheint"0,000" bei Absorptions-
messungen und "100,0" in Transmission.
» Proben in den Kiivettenhalter einsetzen und auf ® klicken.
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Kontinuierliche Messung

Online-Messung

50

v" Die Ergebnisanzeige wird aktualisiert. Messwert ablesen.

» Fir weitere Probenmessungen nédchste Probe in den Kivettenhalter setzen und auf
P Klicken.

In diesem Modus wird kontinuierlich ein Messwert im Zeitintervall von 5 s ermittelt.

» Den Meniipunkt Module | Schnellmessung wéhlen.

» Die Wellenldnge im Eingabefeld editieren oder mit dem Schieberegler einstellen.

» Als Werteanzeige die Option Transmission [%T] oder Absorbanz wéhlen.

»

Die Option Automatisch alle 5 Sekunden messen aktivieren.

» Ggf. Referenzprobe in den Kiivettenhalter einsetzen und auf B Kicken.
v" Die Referenzmessung erfolgt. In der Anzeige erscheint der Referenzwert.

» Proben in den Klvettenhalter einsetzen. Warten, bis der neue Messwert angezeigt
wird, und Messwert ablesen.

» Fir die weitere Messung Proben einsetzen und jeweils warten, bis der Messwert ak-
tualisiert wird.

Bei der Online-Messung werden permanent die Messwerte an der aktuell eingestellten
Wellenldnge im Sekundentakt ermittelt und in der Startleiste des Hauptfensters ausge-
geben. Die Online-Messwerte werden nach der ersten Messung eingeblendet. Die Onli-
ne-Messung kann im Fenster Optionen | Allgemein | Startleiste aktiviert werden.

Die Online-Messung kann wie das Modul Schnellmessung fiir eine schnelle Proben-
wertbestimmung genutzt werden. Der Messwert wird nicht gespeichert und kann nicht
gedruckt werden. Um die Online-Messung zu nutzen, miissen Sie in der Schnellmessung
die Wellenlange einstellen und den Referenzwert ermitteln (nullsetzen). Die angezeigte
Messgrof3e richtet sich nach der im aktiven Dokument zuletzt gemessenen Messgrof3e.

» Das Fenster Schnellmessung aktivieren.

» Die Wellenlénge einstellen und auf B Kicken.
» Das Fenster Schnellmessung schliefRen.

» Proben in den Kivettenhalter einsetzen und die aktuellen Messwerte in der Startleis-
te ablesen.

v Die Messwerte werden fortlaufend aktualisiert.

INIT (1 min) 200Plus-SP200P_1

Sehen Sie dazu auch
Startleiste konfigurieren [ 141]
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6 Modul Photometrie

Modul Photometrie 6ffnen

Das Modul Photometrie ermdglicht die Messung von Transmission oder Absorption an
ausgewadhlten Wellenldngen. Die Messungen kdnnen Sie quantitativ in einer Kalibration
oder Formel auswerten. Zusammen mit der Vorbereitung von Messmethoden und leicht
editierbaren Probensequenzen erfilllt das Modul Photometrie die Anforderungen der
Routineanalytik mit hohem Probendurchsatz.

» Das Modul Photometrie mit einem Klick auf das Icon in der Startleiste 6ffnen.

e

\—
» Alternativden Meniipunkt Module | Photometrie wahlen.
v Auf der Arbeitsoberflache wird ein neues Dokument gedffnet.

» Mit jedem weiteren Klick auf das Icon wird ein weiteres neues Dokument auf der Ar-
beitsoberflache gedffnet.

Alle Funktionen der Dokumentfenster des Moduls Photometrie sind den Messungen an

einzelnen Wellenlangen und der entsprechenden Auswertung zugeordnet. Sie kénnen

nun eine Methode erstellen und auf deren Grundlage eine Messung mit Auswertungen

starten.

Sehen Sie dazu auch
Grundlegender Aufbau und Funktionen von ASpect UV [ 11]

6.1 Methodeneinstellungen im Modul Photometrie

oa

Methode erstellen

Dieser Abschnitt enthalt alle Einstellungen, die fiir eine Methode im Modul Photome-
trie getroffen werden kénnen.

Tipp

Im Programm ASpect UV sind bereits Methoden fiir Enzymatik, Wasseranalytik und bio-
chemische Analysen vorinstalliert.

» Im Dokumentfenster mit einem Klick auf ¥ Methode einstellen das Methoden-
fenster 6ffnen.

» Die Einstellungen auf den Seiten des Methodenfensters vornehmen.
» Die Eingabe der Parameter mit Klick auf Ok abschliel3en.

v" Die Methodenparameter werden auf der linken Seite des Dokumentfensters auf
dem Tab Methode ausgegeben. Die Icons fiir den Messstart erscheinen in der
Werkzeugleiste des Dokumentfensters.

Sehen Sie dazu auch
Vorinstallierte Methoden [ 184]
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6.1.1

Titel

Allgemein

52

Photometrie - Einstellungen | Allgemein

Auf der Seite Allgemein werden die grundlegenden Messeinstellungen vorgenommen.

B¥ Photometrie - Einstellungen

Allgemein .
Messzyklen _ : AI'QEI’I‘IEII’I

StartMessung Einstallungen cer | e und Gerst sl zituslien Mathosk
:::::ng Titel Neues Dokument |
Kalibration
:fb:?n?;:;e:rzmivieren Allgemein Messmodus Absorption w
Notiz Wellenlangen [nm] 500,00 +

Integrationszeit [s] a1 ~

Spalt [nm] 1 -

Lampenwechsel 320 nm * -

Mehrfachmessung Referenz =

Probe 2

Leerwert =

Standard =
Hiffe ... ok Abbruch

Hier geben Sie den Titel des Dokuments ein, der im Reiter des Dokuments angezeigt
wird. Den Titel kénnen Sie spater editieren.

In diesem Bereich wahlen Sie die Parameter fiir die optische Messung.

Option

Messmodus

Beschreibung

Folgende Messmodi sind wahlbar:

= Transmission

= Absorption

= Reflexion (nur fiir Reflexionsmesseinsatze und Integrationsku-

gel)

Wellenldngen [nm]

Wellenldngen fir die Analyse auswahlen:

Auf| + |klicken, im Eingabefeld die gewiinschte Wellenldnge eintra-
gen und mit erneutem Klick auf| + | in die Liste Gibertragen.

Um eine Wellenlange aus der Liste zu entfernen, Wellenlédnge in der
Liste markieren und auf| - | klicken.

Integrationszeit [s]

Zeit fur die Aufnahme eines Messpunkts auswéhlen

Spalt [nm]

Fur SPECORD 210/250 PLUS

Spektrale Spaltbreite (optische Auflésung) auswahlen:
0,2;0,5;1;2; 4 nm

Hinweis: In dlteren SPECORD 210/250 PLUS wurde der Spalt 0,2 nm
noch nicht eingebaut. Fir diese Gerate steht er nicht zur Auswabhl.

Lampenwechsel

Wellenldnge des Wechsels von UV-Lampe auf Vis-Lampe auswéhlen

Der voreingestellte Lampenwechsel bei 320 nm gewahrleistet eine
optimale Energieverteilung Gber den gesamten Wellenldngenbereich
des Spektrometers. Wenn Sie nur im UV-Bereich oder Vis-Bereich ar-
beiten, kdnnen Sie auch mit den Optionen nur UV oder nur Vis mit
der gewédhlten Lampe messen.
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Mehrfachmessung

Sie kdnnen eine Messung mehrfach hintereinander ausfiihren und den Mittelwert fir
die weiteren Berechnungen und Analysen verwenden. Bei Messungen mit sehr wenig
Energie, z. B bei Proben mit hoher Absorption, kann dieses Verfahren das Signal-
Rausch-Verhaltnis verbessern und die Messgenauigkeit erhdhen.

Option

Mehrfachmessung

Beschreibung

Bei Bedarf fiir die Probentypen Referenz, Leerwert, Probe und Stan-
dard die Anzahl der Messwiederholungen eingeben

Wenn die Option Manueller Start aktiviert ist, erfolgt fur jede Einzel-
messung innerhalb einer Wiederholung die Aufforderung zum Start.

Sehen Sie dazu auch

Dokumententitel bearbeiten [ 24]

6.1.2 Photometrie - Einstellungen | Messzyklen

Parameter fir die Kinetikmes-
sungen

Auf der Seite Messzyklen vereinbaren Sie zeitgestaffelte Messwiederholungen (Kinetik-
messungen) in einer Probe. Fiir jede Probe wird dabei in jedem Zyklus ein Messwert
aufgenommen. Wenn Sie auf der Seite Allgemein die Messung an mehreren Wellenlan-
gen definiert haben, werden die Messpunkte fiir jede Wellenldnge aufgenommen. Die
Messdaten konnen Sie als CSV-Datei (Messwert/Zeit) exportieren.

Messzyklen

Zyklische Steuerung
ZyKlisch fiir
Intervalle definiert tber

Einmalige Dunkelstromkorrektur

Gesamtzeit [hh,mm,ss]

Intervallzeit [hh,mm,ss]

Option

Zyklische Steue-
rung

Probe
Messzeit e

[o e[ ]e[ o0 ] "

Beschreibung

Mit Aktivierung die Eingaben fiir zyklische Messungen freischalten

Zyklisch fiir

Nur bei Verwendung von Kiivettenwechslern oder APG

Probe

Die gesamte reaktionskinetische Messung wird an einer Probe ausge-
fuhrt und anschlieBend die Messung in der ndchsten Probe gestartet.
Auf diese Weise werden nacheinander alle Proben in der Sequenz ab-
gearbeitet.

Die Messung eignet sich fiir eine schnelle Reaktionskinetik. Wenn die
Reaktion jeweils unmittelbar vor der Messung gestartet werden soll,
muss auf der Seite Start/Stopp Messung die Option Manueller Start
aktiviert werden.

Charge

In diesem Modus erfolgen die Probenmessungen gestaffelt. Innerhalb
eines Intervalls werden alle Proben der Sequenz, beginnend mit der
1. Probe, gemessen. Anschlielend beginnt das néchste Intervall er-
neut mit der Messung der 1. Probe. Auf diese Weise wird die Mes-
sung bis zum letzten Intervall fortgesetzt.

Es wird jeweils eine Charge des Kiivettenwechslers/APG gemessen.
Sind alle Messungen fir diese Charge (entweder proben- oder char-
genweise) abgearbeitet, werden die Proben im Zubehor ausgetauscht
und die Messung der ndchsten Charge wird gestartet.
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Option Beschreibung
Intervalle definiert Messpunkte
iber Fur die Messung missen die Anzahl der Messpunkte/Messwiederho-

lungen und die Intervallzeit definiert werden. Die resultierende Ge-
samtmesszeit wird automatisch berechnet.

Messzeit

Fir die Messung missen die Intervallzeit und eine Gesamtmesszeit
definiert werden. Die resultierende Anzahl der Messpunkte wird auto-
matisch berechnet.

Einmalige Dunkel- In der Voreinstellung ist diese Option aktiviert. Dabei wird vor der ers-

stromkorrektur ten Messung der Dunkelstrom ermittelt und die Messwerte damit
korrigiert. Wenn die Option deaktiviert ist, erfolgt vor jeder Messung
eine Dunkelstromkorrektur.

+ Zeitabschnitt einfligen
Bei zeitgesteuerten zyklischen Messungen kénnen mehrere Zeitab-
schnitte mit jeweils unterschiedlichen Intervallzeiten festgelegt wer-
den.

Nahere Informationen zu den Einstellungen der Kinetikmessung finden Sie im Modul
Kinetik.

Sehen Sie dazu auch
Kinetik - Einstellungen | Messzyklen [ 90]

6.1.3 Photometrie - Einstellungen | Start Messung

Den Messstart einer Probe definieren Sie auf der Seite Start Messung. Folgende Start-
optionen stehen zur Verfiigung:

Option Beschreibung

Autom. ohne War-
tezeit

Autom. mit Warte-
zeit

Die Messung beginnt sofort nach Klick auf ¥ oder P

Nach Klick auf B oder P beginnt die Messung erst nach Ablauf
der Wartezeit.

Manuell ohne War-

tezeit Nach Klick auf ¥ oder ® erscheint eine Rickfrage zum Start der

Messung. Bei Beantwortung mit Ja beginnt die Messung sofort.

Manuell mit Warte- Nach Klick auf B oder P erscheint eine Ruckfrage zum Start der

eit ) ) N . . .
zel Messung. Bei Beantwortung mit Ja lauft zunachst die Wartezeit ab
und danach startet die Messung.
Wartezeit Zeitverzdgerung fir Startoptionen mit Wartezeit
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6.1.4 Photometrie - Einstellungen | Zubehor

Die Parameter auf der Seite Zubehor hangen vom installierten Zubehor ab.

Zubehdr

Zubehér Auswahl passives Zubehér Standardkiivettenhalter ~

Messkanile tauschen O

Sehen Sie dazu auch
Zubehore verwenden [ 41]

6.1.5 Photometrie - Einstellungen | Auswertung

Auf der Seite Auswertung werden folgende Einstellungen vorgenommen:
®m  Fingabe von Formeln
®  Fingabe eines Grenzwerts fiir die Messergebnisse

Folgende Auswertungen werden nach der Messng vt

Formel w260/w 250 + || -
Grenzwert [A Obere Grenze
Formel Sie kédnnen die Messwerte in einer Formel verkniipfen und bspw. eine Konzentrations-

analyse auf Grundlage der Multiplikation der Messwerte mit einem Faktor ausfiihren.

Grenzwert Sie kdnnen einen oberen und einen unteren Grenzwert aktivieren und eingeben. Die
Messwerte die groRRer oder kleiner als der Grenzwert sind, werden in der Ergebnistabelle
mit einem "l" gekennzeichnet.

Sehen Sie dazu auch

Formeln verwenden [ 37]
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6.1.6  Photometrie - Einstellungen | Kalibration

Auf der Seite Kalibration kdnnen Sie Auswerteparameter flir eine quantitative Analyse
mit Kalibration definieren.

Kalibration
Kalibration
Auswahl New erstelen e
Regression ¥y = A +B*x ~
Ordinaterwert Wert an Wellenlénge ~
w260 ~
Einheit mg/ ¥
Schichtdicke [cm] IIIII
[ Grenzwert 0,0000
Obere Grenze

Fir Konzentrationsbestimmungen tiber eine Kalibration mit Standards aktivieren Sie die
Option Kalibration und nehmen folgende Einstellungen vor:

Option Beschreibung

Auswahl Neu erstellen
Kalibration innerhalb der folgenden Messserie aufnehmen
In der Probensequenz miissen Sie die Standardproben und deren
Konzentration definieren.

Aus Datei laden
Kalibrierparameter aus einer vorhandenen Methode laden

Regression Regressionstyp der Kalibrierfunktion
y=B*x
y=A+B*x

y=A+B*x+C*x?

Ordinatenwert Ordinatenwert fiir die Kalibrierfunktion

Messwert an Wellenldnge

Einen Messwert an einer der Wellenldngen fiir die Kalibration im Lis-
tenfeld auswahlen. Die Wellenldngen werden auf der Seite Allgemein
festgelegt.

Formel
Das Ergebnis einer Formelberechnung fiir die weitere Kalibration ver-
wenden. Mit einem Klick auf ... erscheint der Formeleditor.

Hinweis: Die auf der Seite Kalibration verwendete Formel ist unab-
hangig von einer eventuell auf der Seite Auswertung eingegebenen

Formel.
Einheit Einheit des Analysenergebnisses
Schichtdicke Schichtdicke der Kiivette

Dieser Wert dient nur zur Information und wird mit den Methodenpa-
rametern gespeichert.

Grenzwert Einen oberen oder unteren Grenzwert fiir das Analysenergebnis fest-
legen

Ergebnisse, die oberhalb bzw. unterhalb dieses Grenzwertes liegen,
werden in der Ergebnistabelle mit"" gekennzeichnet.

Sehen Sie dazu auch

Formeln verwenden [ 37]
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6.1.7 Photometrie - Einstellungen | Probensequenz

Anforderung an die Pro-
bensequenz

Auf der Seite Probensequenz kénnen Sie die Reihenfolge der Proben fiir eine folgende

Messung bestimmen, die Sie mit dem Icon ¥ im Dokumentfenster starten kénnen. Ei-

ne Probensequenz kdnnen Sie auch direkt vor einer Messung erstellen.

= Die Aktivierung der Kalibration erfordert eine Eingabe einer Sequenz mit Standard-
proben.

= Bei Verwendung von Kiivettenwechslern und Probengebern werden die Proben den
Probenplatzen im Zubehor zugeordnet.

= Wenn die Probensequenz leer ist, erscheint beim Messstart der Probensequenz zu-
ndchst das Fenster Sequenz einstellen. Das Fenster kann erst verlassen werden,
wenn mindestens eine Probe definiert ist.

Sehen Sie dazu auch

Probensequenzen [ 30]

6.1.8 Photometrie - Einstellungen | Automatisch archivieren

Sie kdnnen die Messdaten und deren Auswertung automatisch speichern, exportieren
und drucken. So kénnen Sie lhre Prozesse zur Archivierung der Daten vereinheitlichen
und sicherstellen, dass Daten nicht verlorengehen. Auf der Seite Automatisch archivie-
ren wahlen Sie dazu die Zieldateien und Reportvorlagen. Zusatzlich missen Sie im Fens-
ter Optionen die automatische Archivierung programmweit aktivieren und den Zeit-
punkt fir die einzelnen Archivierungsfunktionen wahlen.

Sehen Sie dazu auch

Messdaten automatisch archivieren [ 29]

6.1.9 Photometrie - Einstellungen | Notiz

Auf der Seite Notiz kénnen Sie optional eine Notiz zur Methode eingeben.

6.2 Messungen im Modul Photometrie ausfiihren

Voraussetzung fir einen Messstart ist, dass im Dokumentfenster eine Methode neu er-
stellt oder geladen wurde. Die Messung kann mit einer in der Methode hinterlegten
Probensequenz oder als Einzelmessung gestartet werden.

Fur die Messungen werden folgende Icons eingeblendet:

Icon Beschreibung

Einzelne Probenmessung unabhangig von der eingestellten Pro-

P Probe messen
bensequenz starten

¥ Sequenz mes- Probensequenz starten

sen Wenn Sie in den Messparametern keine Probensequenz hinterlegt
haben, erscheint nach Klick auf dieses Icon das Fenster Sequenz ein-
stellen. Das Fenster kénnen Sie erst verlassen, wenn Sie mindestens
eine Probe definiert haben.

73 Referenz messen
F Referenz
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Referenz messen

Erste Sequenz starten

Sequenz unterbrechen oder
stoppen

Nachste Sequenz starten
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Icon Beschreibung

Eine separate Referenzmessung ist nétig, wenn die Probensequenz
nicht mit einer Referenzmessung beginnt oder keine Referenz, pas-
send zu den aktuellen Methodenparametern, verfiigbar ist.

Stopp Laufende Messung stoppen und nicht fortsetzen

n Messung unterbrechen und zu einem spéteren Zeitpunkt fortsetzen
Sequenz unter-

brechen Die laufende Probenmessung wird fertig abgearbeitet. Die noch aus-
stehende Probensequenz wird anschlielend angezeigt und kann edi-
tiert werden.

% % Fir Kassetten-Sipper-System und Probengeber APG verfiigbar:
Pumpe ein- bzw. ausschalten und Probe transportieren bzw. Trans-
port stoppen

@ T!T Fur Probengeber APG verfligbar: Probenkaniile absenken bzw. hoch-
fahren

-y ;f‘w Fur Probengeber APG mit Riihrfunktion verfiigbar: Riihrer ein- bzw.

-

ausschalten

/ Temperatur in einem peltiertemperierten Zubehér einstellen

Wenn keine Referenz an erster Stelle in der Probensequenz steht, muss die Referenz se-
parat aufgenommen werden.

» Referenz im Probenraum platzieren.

» Auf ¥ Referenz Klicken und Abfrage zur Referenzmessung bestatigen.

v' Die Referenzmessung wird ausgefiihrt. Alle folgenden Messungen werden mit
dieser Referenz korrigiert, bis die Messparameter durch eine neue Methodenein-
stellung gedndert werden oder die ndchste Referenzmessung erfolgt.

Mit Start der Probensequenz werden die Proben in der Reihenfolge entsprechend der
Probentabelle abgearbeitet.

» Die erste Probe der Sequenz im Probenraum platzieren bzw. Kiivettenwechsler/APG
mit Proben bestiicken.

» Auf F Sequenz messen klicken.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v' Die Probensequenz wird abgearbeitet. Die Messwerte und Auswertungen werden
im Dokumentfenster angezeigt.

Eine laufende Messung kénnen Sie unterbrechen und fortfihren oder endgliltig stop-
pen.

» Auf Stopp klicken, um die Messung zu stoppen.

v Die Messung der Sequenz wird gestoppt und kann nicht fortgesetzt werden. Bis
zu diesem Zeitpunkt aufgenommene Messdaten bleiben erhalten und kénnen
weiter bearbeitet werden.

» Auf Il Sequenz unterbrechen klicken, um eine Messung zu unterbrechen und spa-
ter fortzusetzen.

v' Die aktuelle Probenmessung wird beendet und danach die Abarbeitung unterbro-
chen. Die Messpause konnen Sie nutzen, um die laufende Probensequenz anzu-
sehen und zu editieren.

Nach Abarbeitung der ersten Probensequenz kdnnen Sie die Sequenz weitere Male star-
ten oder nacheditieren. Dies ist auch moglich, wenn das Dokument bereits gespeichert
und zur Anzeige der Ergebnisse erneut gedffnet wurde.
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Einzelmessungen ausfiihren

Proben nachmessen

» Auf ¥ Klicken.
Das Fenster Sequenz einstellen mit der in der Methode hinterlegten Sequenz er-
scheint.

» Bei Bedarf eine neue Sequenz zusammenstellen.
» Die Einstellungen im Fenster Sequenz einstellen mit Klick auf Ok bestatigen.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v’ Die aktuelle Sequenz wird abgearbeitet und die Daten an die vorhandene Mess-
werttabelle und Auswertungen angehdngt.

Sie kdnnen unabhdngig von der eingestellten Sequenz einzelne Proben des Probentyps
Probe messen und an die Messwerttabelle und Auswertungen anhangen.

» Probeim Probenraum platzieren.

» Auf ® Probe messen klicken.
» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v" Die Messung erfolgt und die Daten werden an vorhandene Messwerte und Aus-
wertungen angehéngt.

Tipp

Wenn Messungen anderer Probentypen angehdngt werden sollen, klicken Sie auf 3
Sequenz messen und geben Sie eine Sequenz mit den entsprechenden Proben ein.

Sie kdnnen Ausreilier einer Messung nachmessen und damit stark abweichende Werte
einer Messserie durch neue Werte ersetzen. Eine Nachmessung von Proben wird stets
im Audit Trail protokolliert. Fiir das Nachmessen einer Probe miissen Sie auf das Ar-
beitsblatt Messung wechseln.

» Die Probe im Probenraum platzieren.

» Auf die Zeile der nachzumessenden Probe mit der rechten Maustaste klicken. Bei
Mehrfachmessungen kdnnen Sie einen einzelnen Wert durch Klicken mit der rechten
Maustaste auswahlen.

» Im Kontextmenl den Menlpunkt Probe nachmessen wahlen.
» Weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v’ Die Messung wird ausgefithrt und der Messwert in der Probentabelle ersetzt. Die
vorhandenen Auswertungen werden aktualisiert.

HINWEIS

Wenn im Dokument bereits weitere Arbeitsbldtter neben dem Arbeitsblatt Messung an-
gelegt sind, werden diese bei einer Nachmessung nicht aktualisiert.

Bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder APG muss die nachzumessende Probe auf
die gleiche Position im Zubehér gesetzt werden. Die Position im Zubehdr kann in der
Probentabelle auf dem Arbeitsblatt angezeigt werden.

Zeitzyklische Messungen kénnen nicht nachgemessen werden.

Sehen Sie dazu auch

Probensequenzen erstellen und editieren [ 33]
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6.3 Ergebnisse im Modul Photometrie anzeigen, auswerten und bearbeiten

In diesem Abschnitt werden die Besonderheiten der Ergebnisanzeige und Auswertung
im Modul Photometrie erlautert.

Dokumentfenster Photometrie T sesrsr=:~ |

. . Photometrie X
mit Messwerten und quantita- B = = B g
tiver Auswertun g Datei...  Sequenzmessen FProbemessen  Refersnz Leernert
O«
Messung  Referenzen  Neues Arbeitsblatt 1
o A Auswertng  + MNeues Arbeitsblatt  $07 Optionen
Nr. | Name Datum/Zeit Tye  Konzentrationmgl 446,00 (Miw.) i 2 3.
1 Standard 1 27.05.201514:36 | Standard  1,0000 1,373% 1,37330 1,3731( 1,3738()
2 Standard2 27.05.20151437 | Standard  2,0000 16294 162950 162820 162850
3. | Standard3 27.05.2015 1437 | Standard  3,0000 1,8637 1,8645 () 1,8621 () 1,8645 )
4 Standard 4 27.05.20151437 | Standard  5,0000 2,344 2,34940 2,348 0 2,348 0
E Methode | Arbetsbiatt [+ 5. Probe 27050151435 [N+ 05+ 2,1216 212290 2,1188 0 2,1230 0
Messung.
Messung e
+
Kalibration 2
N ) Enstelungen X
Kalibration
N Quelle: Messung 2,300 tandard 4
y=A+B7x 22000
Wert an Welleniange
6,00 2,1000 Probe
u
Berechnete Koeffizienten § 2,0000
A = 1,1370 % 1000
5 =023 2 o Standard 3
Rz = 0,998
Schichteicke [cam] L7000
1,0000 1,6000 Standard
Datum/Zeit der Messung 1,500
27.05.2015 14:36 1,4000
Standard 1
1,0000 1,5000 2,0000 2,5000 3,0000 3,5000 4,0000 4,5000 5,0000
Konzentration [mg/I]

Nr.  Beschreibung

1 Arbeitsblatter mit Messdaten, Referenzdaten und weiteren Auswertungen
2 Tabs mit Auswertungen zum aktiven Arbeitsblatt
3 Tabs mit Informationen zu Methodeneinstellungen und mathematischen Auswertun-

gen auf den Arbeitsblattern

Arbeitsblatt Messung Auf dem Arbeitsblatt Messung ist die Probentabelle mit den Messdaten im oberen Teil
angeordnet. Der untere Teil des Arbeitsblatts enthélt die Datenauswertungen, die schon
in der Methode festgelegt wurden, jeweils auf separaten Tabellenblattern. Diese Aus-
wertungen kdnnen Sie ergdnzen und editieren.

Probentabelle Die Anzeige der Probentabelle kann frei konfiguriert werden. Nach einem Rechtsklick
auf den Kopf der Tabelle kénnen im Kontextmeni folgende Parameter gewdhlt werden:
=  Nummer in der Sequenzreihenfolge

Position im Zubehor bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber

Charge bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber

Probenbezeichnung

Probentyp

Datum und Zeitpunkt der Messung

Messwert bzw. Mittelwert bei Mehrfachmessungen

Standardabweichung bei Mehrfachmessungen

Referenz oder Leerwert, mit dem die Probe korrigiert wurde

Temperatur bei Methoden mit peltiertemperierten Zubehor

Notiz

Probenkonzentration bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration

Verdiinnung und Einwaage

Diese Eingaben werden nur bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration be-

riicksichtigt.

= Probenspezifische Variablen A — H fiir die Berechnungen in Formeln
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Probentabelle von Mehrfach-
messungen

Arbeitsblatt Referenz

Neues Arbeitsblatt

Per Drag&Drop kann die Reihenfolge der Spalten in der Tabelle verdndert werden.

Bei Mehrfachmessungen wird in der Probentabelle der Mittelwert angezeigt und fiir
weitere Auswertungen verwendet. Die Einzelmessungen sind daneben in einer separa-
ten Tabelle aufgefiihrt.

Messung  Referenzen

A" muswertung  ++ Neues Arbeitshlatt @ Optionen

Nr. Typ Name Datum,Zeit 500,00 (Mtlw.) |Referenz/Leerwert|| 1. 2 3.

1 Sample 1 22.08.2023 10:55  1,5475 Referenz 1 1,5475
2, Sample 2 22.08.2023 10:55  1,5475 Referenz 1 1,5474 1,5478 1,5475
3, Sample 3 22.08.2023 10:57  1,5475 Referenz 1 1,5476 1,5473 1,5477
4, Sample 4 22.08.2023 10:57  0,0364 Referenz 1 0,034 0,034 0,034
5, Sample 5 22.08.2023 10:57  0,0364 Referenz 1 0,034 0,034 0,034

Auf dem Arbeitsblatt Referenz werden die Referenzwerte aufgelistet.

Sie kdnnen im Dokumentfenster weitere Arbeitsblatter erzeugen und auf ihnen weitere
Auswertungen vornehmen. Auf diese Weise kdnnen Sie in einem Dokument (Datei) ver-
schiedene Auswertungen nebeneinander anlegen. Das Arbeitsblatt Neues Arbeitsblatt

wird nach einem Klick auf den Mentpunkt + Neues Arbeitsblatt auf dem Arbeitsblatt
Messung angelegt. Die unbearbeiteten, originalen Messdaten werden zunéchst in das
neue Arbeitsblatt kopiert und kénnen dann bearbeitet werden.

6.3.1 Probentabelle im Modul Photometrie editieren

Probentabelle editieren

Referenz neu zuweisen

Proben markieren

Sie kénnen folgende Werte der Probentabelle nachtrdglich editieren:

=  Probenbezeichnung

= Notiz

= Verdinnung und Einwaage
Diese Eingaben werden nur bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration be-
riicksichtigt.

®  Probenspezifische Variablen A = H fiir die Berechnungen in Formeln

» Auf die Tabellenzelle klicken und den Wert editieren.

v’ Die Anderungen werden im Audit Trail protokolliert. Vorhandene Auswertungen
werden neu berechnet und aktualisiert.

Standardmalig werden Proben immer mit vorangegangen Referenzen oder Leerwerten
korrigiert. Wenn Sie mehrere Referenzen/Leerwerte in der Probentabelle haben, kon-
nen Sie Proben auch eine der anderen Referenzen/Leerwerte zuweisen und auf diese
Weise die Proben neu korrigieren.

» Inder Zeile der Probe einen Rechtsklick in der Spalte Referenz/Leerwert ausfiihren
und im Kontextmen( die neue Referenz wahlen.

v Die Referenz wird auf die Probe angewendet. In der Zelle Referenz/Leerwert
steht der Name der Referenz.

Sie kédnnen Proben in der Probentabelle markieren und damit fett hervorheben.
» In der Probentabelle einen Rechtsklick auf eine Probe ausfiihren.

» Im Kontextmeni den Punkt Mehrere Proben markieren wahlen.

» Im Auswahlfenster die Kontrollkdstchen der Proben aktivieren.

v' Die gewédhlten Proben werden in der Probentabelle mit fetter Schrift markiert
und in der Anzeige der Kalibrierkurve dicker hervorgehoben.

Hinweis: Alternativ konnen auch einzelne Proben direkt markiert bzw. deren Markie-
rung entfernt werden. Dafiir im Kontextmeni den Punkt Markieren bzw. Markierung
entfernen wahlen.
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Proben ausblenden

Sie kdnnen Proben in der Probentabelle ausblenden. Die ausgeblendete Probe wird bei
der Analyse nicht berticksichtigt, jedoch nicht aus dem Datensatz geldscht. Eine ausge-
blendete Probe kdnnen Sie wieder einblenden.

» In der Probentabelle einen Rechtsklick auf eine Probe ausfiihren.
» Im Kontextmeni den Punkt Mehrere Proben Ein-/Ausblenden wahlen.

» Im Auswahlfenster nur die Kontrollkastchen aktivieren, deren Proben angezeigt und
analysiert werden sollen.

v" Die Analysenergebnisse werden neu berechnet. Die ausgeblendeten Proben wer-
den in der Probentabelle mit hellgrauer Schrift markiert.

Hinweis: Alternativ kann auch eine einzelne Probe aus- oder eingeblendet werden. Da-
fir im Kontextmen( den Punkt Ausblenden bzw. Einblenden wéhlen.

6.3.2 Photometriedaten auswerten

Auswertung editieren

Auswertung ldschen

Formel

Kalibration
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Die in der Methode angebotenen Datenauswertungen kénnen Sie auch nachtraglich
vornehmen. Die Funktionen sind im Menl Auswertung zusammengefasst, das auf je-
dem Arbeitsblatt zur Verfligung steht. Die Auswertungen beziehen sich immer auf die
Messwerte des jeweiligen Arbeitsblatts. Wenn die Messwerte mit mathematischen
Funktionen bearbeitet werden, wird die Auswertung auf diesem Arbeitsblatt entspre-
chend angepasst.

Die Auswertungen werden im unteren Teil des Arbeitsblatts auf einem eigenen Tabel-
lenblatt ausgegeben.

Folgende Funktionen stehen im Modul Photometrie in der Methode fiir die Auswertung
zur Verfligung und kénnen nachtréglich angewendet oder editiert werden:

= Formel

= Kalibration

= Grenzwert

Bei vorhandenen Auswertungen kénnen Sie die Auswerteparameter editieren.
» Auf dem Tabellenblatt der Auswertung auf i} Einstellungen klicken und im Dialog-
fenster die Auswerteparameter andern.
v" Die Auswertung wird aktualisiert.

Nichtbenétigte Auswertungen kdnnen Sie I8schen.

» Auf dem Tabellenblatt der Auswertungen rechts oben auf * klicken.
v' Die Auswertung wird vom Arbeitsblatt entfernt.
Mit der Funktion Formel kdnnen Sie Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer
Formel verkniipfen.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Formel wéhlen.
» Aufl + klicken und die Formel mit dem Formeleditor erstellen.
» Bei Bedarf auf die gleiche Weise weitere Formeln hinzufiigen.
v’ Die Ergebnisse werden auf dem Tab Formel angezeigt.

Die Funktion Kalibration ist verfiigbar, wenn ein Dokument keine eigene Kalibration mit
Standards enthélt. Mit dieser Funktion kdnnen Sie nachtréglich die Kalibrierdaten aus
anderen Dateien laden und damit eine quantitative Analyse der Messwerte ausfiihren.
Dabei werden nur die Kalibrierparameter und nicht die Standards geladen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt e Auswertung | Kalibration wahlen.

» Die Option Kalibration aktivieren.
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» Auf Offnen klicken und Dokument mit der Kalibrierkurve auswahlen.

v Das Tabellenblatt Kalibration mit der aktuellen Kalibrierkurve und den berechne-
ten Kalibrierparametern wird angezeigt. Die Ergebnisse der Konzentrationsanaly-
se mit Kalibration werden direkt in die Probentabelle eingetragen. Konzentratio-
nen, die aulRerhalb des kalibrierten Bereichs liegen, werden in Klammern gesetzt.

Kalibration
{é} Einstellungen x
Kalibration
Quelle: Messung 2,3000 : : | : Standard 4 - -
¥y =A+B*x 2,2000 -+~
‘Wert an Wellenldnge 2,10001----
446,00 E 2,0000 |-~
Berechnete Koeffizienten % 1,9000
A = 14,1370 2 13000
B = 0,2423 = 1,7000
Rz = 0,9994 !
Schichtdicke [cm] 16000
1,0000 L5000 1=
Datum,Zeit der Messung 1,4000 ctandard 1 ' : :
TOSAB 1% 1,0600 z,oluoo 3,0600 4,0600 5,0600
Konzentration [mg/I]
Das Tabellenblatt Kalibration enthalt folgende Informationen:
= Quelle der Kalibrierkurve (in diesem Dokument gemessen oder aus einer Datei gela-
den)
®m  Regressionsmodell
= Analysenwellenldnge bzw. verwendete Formel der Kalibration
®  Regressionskoeffizienten A, B und C, soweit im Regressionsmodell berechnet
®  Bestimmtheitsmal R?
®  Schichtdicke der Kivette (nur informativ, wird nicht in der Berechnung berticksich-
tigt)
= Datum und Zeitpunkt der Messung
Grenzwert Mit der Funktion Grenzwert konnen Sie Messwerte identifizieren, die ober- oder unter-
halb eines festgelegten Werts liegen.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt "‘H“Auswertung | Grenzwert wahlen.
» Im Eingabefeld Grenzwert den Wert eingeben.
» Inder Liste die Option Obere Grenze oder Untere Grenze wahlen.

v Auf dem Tabellenblatt Grenzwert werden die Proben aufgelistet, die unter- oder
oberhalb des vorgegebenen Werts liegen. Zusatzlich werden die Werte in der
Probentabelle fett und mit einem "!" gekennzeichnet.

Sehen Sie dazu auch
Formeln verwenden [ 37]
6.3.3 Photometriedaten mathematisch bearbeiten

Sie kdnnen mathematische Funktionen, z. B die Addition einer Konstanten, auf die
Messdaten anwenden. Die Messdaten und vorhandene Auswertungen auf einem Ar-
beitsblatt werden daraufhin neu berechnet und aktualisiert. Die mathematischen Opera-
tionen kdnnen Sie aufeinanderfolgend im gleichen Arbeitsblatt anwenden.
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Datenbearbeitung riickgéngig
machen

Offset

Faktor
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HINWEIS

Sollten die Messdaten auf dem Arbeitsblatt Messung verandert werden, z. B. durch
Nachmessen oder Deaktivieren einer Probe, werden die Daten auf dem weiteren Ar-
beitsblattern nicht aktualisiert.

Folgende Funktionen stehen Ihnen im Men( Auswertung zur Verfligung:
= Addition eines Offsets

= Multiplikation mit einem Faktor

®  Werte in Transmission [%T] bzw. Absorption konvertieren

Das Protokoll Gber die ausgefiihrten Operationen finden Sie auf der linken Seite des Do-
kuments auf dem Tab Arbeitsblatt. Die Operationen sind dort der Reihe nach aufgelis-
tet. Mit einem Klick auf die entsprechende Operation wird der Bearbeitungsschritt ange-
zeigt. Auf diesem Tab kénnen Sie Operationen riickgdngig machen.

» Mit rechter Maustaste auf die letzte Operation klicken, die riickgdngig zu machen ist.
» Im Kontextmeni eine der beiden Optionen auswahlen:

- Bis zu diesem Schritt in neues Arbeitsblatt kopieren
Ein neues Arbeitsblatt wird geéffnet und die Daten mit der Anderungshistorie bis
zur gewahlten Operation dorthin kopiert. Im vorherigen Arbeitsblatt bleiben alle
Operationen erhalten.

- Operation l6schen
Alle Schritte inklusive der gewahlten Operation werden im aktuellen Arbeitsblatt
geldscht.

v’ Die Operationen werden entsprechend der gewahlten Option in ein neues Ar-

—

2. Sample2 22.08.2023 10:56

3. Sample3 22.08.2023 10:57 [

4, | Sample 4 22,08.2023 10:57

Methode  Arbeitsbiatt [ 5. Sample 5 22,08.2023 10:57

6. Standard 1 27.05.2015 14:36 Standard

Messers ‘ 7. |standard 2 27.05.2015 14:37  Standarc

e g?fs;'in% o5 ‘ 8. | Standard 3 27.05.2015 14:37 Standard

Kinetik et:

Ealior =t q Standard 4 77 N5 W15 14:37 Standard

a@ Bis zu diesem Schritt in neues Arbeitsblatt kopieren 53
- Operation lGschen

Farbmetrik.

Mit dieser Funktion wird eine Konstante zu den Messwerten addiert. Der Wert der Kon-
stanten kann sowohl positiv als auch negativ sein. Auf diese Weise lassen sich Stérgro-
Ren simulieren oder kompensieren.

» Auf einem neuen Arbeitsblatt den MenUlpunkt M Auswertung | Offset wahlen.

» Im Feld Offset den Wert eingeben.

v’ Die Messwerte und Auswertungen werden neu berechnet und die Anzeigen ak-
tualisiert.

Mit dieser Funktion werden die Messwerte mit einer Konstanten multipliziert. Die Multi-
plikation eines Absorptionswerts mit einer Konstanten entspricht theoretisch einer Ver-
anderung der Schichtdicke oder der Konzentration der Probe.

» Auf einem neuen Arbeitsblatt den Meniipunkt e Auswertung | Faktor wahlen.

» Im Feld Faktor den Wert eingeben.
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v' Die Messwerte und Auswertungen werden neu berechnet und die Anzeigen ak-

tualisiert.
Konvertieren in Transmissi- Diese Funktionen ermdglich die Umwandlung der Messwerte von Absorbanz in Trans-
on[%T] / Konvertieren in Ab- mjssion [%T] und umgekehrt.

sorbanz
» Auf einem neuen Arbeitsblatt den MenUpunkt A Auswertung | Konvertieren in

Transmission[%T] oder Konvertieren in Absorbanz wahlen.

v' Die Messwerte werden konvertiert und die Anzeigen aktualisiert.

6.4 Beispielmessung im Modul Photometrie

Im Beispiel wird die Konzentration in 3 Proben mit der Formel "c = A(446 nm) * 24,3"
bestimmt. Fiir die Messung wird der Standardkivettenhalter verwendet. Als Proben
kénnen die Graufilter des Hellma Standardfiltersatzes verwendet werden.

Folgende Schritte miissen ausgefiihrt werden:
1. Dokumentim Modul anlegen.
2. Methode 6ffnen und Parameter eingeben.

3. Messung starten.

Dokument anlegen » Den Meniipunkt Module | Photometrie wahlen oder auf das Icon in der Startleiste
klicken.
e
-
Methodenparameter festlegen ) Dokumentfenster auf & Methode einstellen klicken.
» Auf den Seiten des Methodenfensters Photometrie - Einstellungen die Parameter

entsprechend den Screenshots eingeben (siehe unten).

» Parameter im Methodenfenster mit einem Klick auf Ok bestatigen und in das Doku-
mentfenster zuriickkehren.

Seite Allgemein Allgemein
Einstailungan dar Wallanlingsn und Gerstarametar cer shwslen Methoc

Titel Faktor 23,4

Allgemein Messmodus Absorption w
wellenldngen [rm] 446,00 =
Integrationszeit [s] 01 w
Lampenwechse| 320 nm * -

Mehrfachmessung Referenz =
Probe =
Leerwert =
Standard =

Wellenldnge 446 nm eingeben:
» Doppelklick auf den voreingestellten Wert "500" ausflihren.

» Im Eingabefeld den Wert "446" eintragen und mit Klick auf| + | in die Liste ibertra-
gen.

Hinweis: Die Spalteinstellung gibt es nur fiir die SPECORD 210/250 Plus.
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Seiten Messzyklen, Start Mes-
sung, Zubehor

Seite Auswertung

Seite Kalibration

Seite Probensequenz
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Keine Eintrdge vornehmen.

Polgende

Formel wW446%23,4 [ma/l] + || -

Grenzwert [Jobere Grenze 0

DUntEre Grenze 0

Formel "w446 * 24,3" eingeben:
» Auf|+ klicken. Der Formeleditor erscheint.
» Auf wa46 klicken.

» Auf"*klicken, an das Ende der Formel im Editorfeld klicken und anschlieBend Wert
"24,3" eingeben.

» Im Feld Einheit der Ergebnisse "mg/I" eingeben. Mit Klick auf Ok die Eintrage bestati-
gen.

Keine Eintrdge vornehmen.

Erstelien der Probentsbelle. nach Verlzss
Probentabelle

Proben hinzufiigen | | Proben entfernen | | Daten importieren

Ir. Typ MName Referenz/Leerwert Notiz Verdunnung
1 Referenz Referenz Messen 1,0000
2 Probe 1 Referenz 1,0000
3 Probe 2 Referenz 1,0000
4 Probe 3 Referenz 1,0000

» Auf Proben hinzufiigen klicken und eine Referenz an den Anfang der Probentabelle
setzen:

Proben hinzufigen

Einfiigen Am Anfang ~
Probentyp Referenz i
Anzahl
Ok Abbruch

» Noch einmal auf Proben hinzufiigen klicken und 3 Proben an das Ende der Proben-
tabelle anfiigen:
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Proben hinzufigen

Einflgen Am Ende ~
Probentyp Probe ~
Anzahl
Ok Abbruch

» Inder ersten Zeile der Probentabelle im Feld Name "Referenz" eingeben und mit der
Enter-Taste bestatigen.

» In der zweiten Zeile als Namen "Probe 1" eingeben und mit der Enter-Taste bestati-
gen.

» Mit gedriickter Maustaste die drei aufeinanderfolgenden Namensfelder der Proben,
inklusive des "Probe 1"-Feldes, markieren.

» Mit rechter Maustaste auf die Markierung klicken und im Kontextmeni den Befehl
Unten aufsteigend ausfiillen wahlen.

Seite Automatisch archivieren  Keinen Eintrag vornehmen.

Seite Notiz Den Text "Beispiel fiir eine Konzentrationsanalyse mit Faktor" eingeben.

Messung ausfiihren » Im Dokumentfenster auf ¥ klicken.

Die Startinformation zur Messung der Referenz erscheint.

» Referenzprobe einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

» Die Referenzmessung erfolgt. Aufforderung zur Messung der Probe 1 erscheint.
» Probe 1 einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

» Probe 2 und Probe 3 auf die gleiche Weise messen.

v' Die Messergebnisse werden in der Probentabelle des Arbeitsblattes Messung an-
gezeigt. Die Ergebnisse der Formelberechnung werden auf dem Tab Formel im
unteren Teil des Arbeitsblattes ausgegeben.

Faktor 23,4
Photometrie %
B > > ¥ [
Datei ... Sequenz messen Probe messen Referenz Leerwert
04—
Messung  Referenzen
A Auswertung + Neues Arbeitsblatt S':fi} Optionen
Mr. Typ MName Datum/Zeit 446,00 Referenz/Leerwert Notiz Verdinnung
1 PruhEl 06.10.2023 11:23  1,3158 Referenz 1,0
: - 06.10.2023 11:23  1,3175 Referen: 10
3. PruhEE 06.10.2023 11:23  1,3166 Referenz 1,0
o
“ Methode  Arbeitsblatt |+ [* < i
Allgemein " -
Messmodus Absorptii Formel B

Wellenlangen 446,00

{é} Einstellungen x
Integrationszeit 0,15

Lampenwechsel 320 nm *

Spalt inm Name Formel Ergebnis
Start Messung Probe 1 wa46*23,4 [mg/l] = 30,7903
Autom. ohne Wartezeit Probe 2 w446%23,4 [ma/fl] = 30,8286
Zubehsr Probe 3 wWa46*23,4 [ma/fl] = 30,8089
Standardkiivettenhalter

v

< >

Giiltige Referenz vorhanden
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7

Modul Spektrum

Im Modul Spektrum erfolgt die Aufnahme von Spektren und deren Auswertung. Das
Modul enthalt folgende Funktionen:

Modul Spektrum 6ffnen >

Quantitative Auswertung mit Kalibrierfunktion

Auswertung von Messwerten an definierten Wellenldngen des Spektrums
Umfangreiche mathematische Datenbehandlung der Spektren

Automatische Peaksuche

Schnitte durch eine Spektrenschar als Ergebnis einer Kinetikmessung oder einer
Messung mit peltiertemperiertem Zubehér

Das Modul Spektrum mit einem Klick auf das Icon in der Startleiste des Hauptfens-
ters 6ffnen.

Alternativ den Meniipunkt Module | Spektrum wahlen.
v Auf der Arbeitsoberflache wird ein neues Dokument geoffnet.

Mit jedem weiteren Klick auf das Icon wird ein weiteres neues Dokument auf der Ar-
beitsoberflache geodffnet.

Alle Funktionen der Dokumentfenster des Moduls Spektrum sind den Messungen von
Spektren und deren Auswertungen zugeordnet. Sie kénnen nun eine Methode erstellen
und auf deren Grundlage eine Messung mit Auswertungen starten.

Methodeneinstellung im Modul Spektrum

Dieser Abschnitt enthalt alle Einstellungen die fiir eine Methode im Modul Spektrum
getroffen werden kénnen.

7.1

Methode erstellen >
>
>

7.1.1
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Im Dokumentfenster mit einem Klick auf & Methode einstellen das Methoden-
fenster 6ffnen.

Die Einstellungen auf den Seiten des Methodenfensters vornehmen.
Die Eingabe der Parameter mit Klick auf Ok abschlieRen.

v’ Die Methodenparameter werden auf der linken Seite des Dokumentfensters auf
dem Tab Methode ausgegeben. Die Icons fiir den Messstart erscheinen in der
Werkzeugleiste des Dokumentfensters.

Spektrum - Einstellungen | Allgemein

Im Fenster Spektrum - Einstellungen | Allgemein werden die grundlegenden Messein-
stellungen vorgenommen.
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% Spektrum - Einstellungen
ﬁ'f;";;”en Allgemein
Start Messung Einstellngen der Spekiren- und (ardtaparameter der ethode
Zubentr Titel Newes Dokument] |
Auswertung
kalibration
Prabens?quenz . Parameter Messmodus Absorption ~
Automatisch archivieren
Messpunktabstand [rm] 1,0 ~ | Integrationszeit [5]
Geschwindigkeit [nm/s] 10,0 ~ 0.1
Spalt [nm] 1 w
Lampenwechsel 320 nm = bl
ohne Yormonochromator [ =t Lampernwechsel
Mehrfachmessung Referenz
Prabe
Leerwert
Standard
Hiffe ... Ok Abbruch
Titel Hier geben Sie den Titel des Dokuments ein, der im Reiter des Dokuments angezeigt
wird. Den Titel kdnnen Sie spéter editieren.
Parameter In diesem Bereich wahlen Sie die Parameter fiir die optische Messung.

Option

Messmodus

Beschreibung

= Transmission
= Absorption
= Reflexion (nur fiir Reflexionsmesseinsatze und Integrationsku-

Folgende Messmodi sind wahlbar:

gel)
Bereich [nm] Wellenldngenbereich fiir die Messung in den Eingabefeldern einge-
ben
Messpunktabstand Messpunktabstand wahlen
[nm]
Geschwindigkeit Messgeschwindigkeit wahlen
[nm/s]

Integrationszeit

Zeit fir die Aufnahme eines Messpunkts

Dieser Wert wird automatisch berechnet.

Spalt [nm]

Fur SPECORD 210/250 PLUS

Spektrale Spaltbreite (optische Auflésung) auswahlen:
0,2;0,51;2; 4 nm

Hinweis: In &lteren SPECORD 210/250 PLUS wurde der Spalt 0,2 nm
noch nicht eingebaut. Fir diese Gerate steht er nicht zur Auswahl.

Lampenwechsel

Wellenldnge des Wechsels von UV-Lampe auf Vis-Lampe auswahlen

Der voreingestellte Lampenwechsel bei 320 nm gewahrleistet eine
optimale Energieverteilung Gber den gesamten Wellenldngenbereich
des Spektrometers. Wenn Sie nur im UV-Bereich oder Vis-Bereich ar-
beiten, kdnnen Sie auch mit den Optionen nur UV oder nur Vis mit

der gewdhlten Lampe messen.
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Sie kdnnen eine Messung mehrfach hintereinander ausfiihren und den Mittelwert fir

die weiteren Berechnungen und Analysen verwenden. Bei Messungen mit sehr wenig
Energie, z. B bei Proben mit hoher Absorption, kann dieses Verfahren das Signal-
Rausch-Verhaltnis verbessern und die Messgenauigkeit erhéhen.

Beschreibung

Bei Bedarf fiir die Probentypen Referenz, Leerwert, Probe und Stan-
dard die Anzahl der Messwiederholungen eingeben

Wenn die Option Manueller Start aktiviert ist, erfolgt fir jede Einzel-
messung innerhalb einer Wiederholung die Aufforderung zum Start.

Dokumententitel bearbeiten [ 24]

Mehrfachmessung
Option
Mehrfachmessung
Sehen Sie dazu auch
7.1.2  Spektrum - Einstellungen | Messzyklen
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Auf der Seite Messzyklen definieren Sie zeitgestaffelte Messwiederholungen (Kinetik-
messungen) in einer Probe. Im Ergebnis der Messung entsteht fiir jede Probe eine Spek-
trenschar, durch die an definierten Wellenldngen Schnitte gelegt werden. Die resultie-
renden Kinetikspektren (Anderung der Absorption/Transmission iber die Zeit) kénnen
im Modul Kinetik weiter ausgewertet werden.

Messzyklen

Zyklische Steuerung
ZyKlisch fiir
Intervalle definiert tber

Einmalige Dunkelstromkorrektur

Gesamtzeit [hh,mm,ss]

Intervallzeit [hh,mm,ss]

Option

Zyklische Steue-
rung

Probe
Messzeit e

+
5[5 (=] :
(o] [w ][]

Beschreibung

Mit Aktivierung die Eingaben fiir zyklische Messungen freischalten

Zyklisch fiir

Nur bei Verwendung von Kiivettenwechslern oder APG

Probe

Die gesamte reaktionskinetische Messung wird an einer Probe ausge-
fuhrt und anschlieBend die Messung in der ndchsten Probe gestartet.
Auf diese Weise werden nacheinander alle Proben in der Sequenz ab-
gearbeitet.

Die Messung eignet sich fiir eine schnelle Reaktionskinetik. Wenn die
Reaktion jeweils unmittelbar vor der Messung gestartet werden soll,
muss auf der Seite Start/Stopp Messung die Option Manueller Start
aktiviert werden.

Charge

In diesem Modus erfolgen die Probenmessungen gestaffelt. Innerhalb
eines Intervalls werden alle Proben der Sequenz, beginnend mit der
1. Probe, gemessen. Anschlielend beginnt das néchste Intervall er-
neut mit der Messung der 1. Probe. Auf diese Weise wird die Mes-
sung bis zum letzten Intervall fortgesetzt.

Es wird jeweils eine Charge des Kiivettenwechslers/APG gemessen.
Sind alle Messungen fir diese Charge (entweder proben- oder char-
genweise) abgearbeitet, werden die Proben im Zubehor ausgetauscht
und die Messung der néchsten Charge wird gestartet.




ASpect UV Modul Spektrum

Option Beschreibung
Intervalle definiert Messpunkte
iber Fur die Messung missen die Anzahl der Messpunkte/Messwiederho-

lungen und die Intervallzeit definiert werden. Die resultierende Ge-
samtmesszeit wird automatisch berechnet.

Messzeit

Fir die Messung missen die Intervallzeit und eine Gesamtmesszeit
definiert werden. Die resultierende Anzahl der Messpunkte wird auto-
matisch berechnet.

Einmalige Dunkel- In der Voreinstellung ist diese Option aktiviert. Dabei wird vor der ers-

stromkorrektur ten Messung der Dunkelstrom ermittelt und die Messwerte damit
korrigiert. Wenn die Option deaktiviert ist, erfolgt vor jeder Messung
eine Dunkelstromkorrektur.

+ Zeitabschnitt einfligen
Bei zeitgesteuerten zyklischen Messungen kdnnen mehrere Zeitab-
schnitte mit jeweils unterschiedlichen Intervallzeiten festgelegt wer-
den.

Nahere Informationen zu den Einstellungen der Kinetikmessung finden Sie im Modul
Kinetik.

Sehen Sie dazu auch
Kinetik - Einstellungen | Messzyklen [ 90]

7.1.3 Spektrum - Einstellungen | Start Messung

Den Messstart einer Probe definieren Sie auf der Seite Start Messung. Folgende Start-
optionen stehen zur Verfiigung:

Option Beschreibung

Autom. ohne War-

. Die Messung beginnt sofort nach Klick auf ¥ oder P
tezeit

Autom. mit Warte-

Zeit Nach Klick auf B oder P beginnt die Messung erst nach Ablauf

der Wartezeit.

Manuell ohne War-

tezeit Nach Klick auf % oder ® erscheint eine Rickfrage zum Start der

Messung. Bei Beantwortung mit Ja beginnt die Messung sofort.

Manuell mit Warte- Nach Klick auf B oder P erscheint eine Ruckfrage zum Start der

eit ) ; w . . .
zel Messung. Bei Beantwortung mit Ja lauft zunachst die Wartezeit ab
und danach startet die Messung.
Wartezeit Zeitverzdgerung fir Startoptionen mit Wartezeit

7.1.4  Spektrum - Einstellungen | Zubehor

Die Parameter im Fenster Spektrum - Einstellungen | Zubehér hangen vom installierten
Zubehér ab.

Sehen Sie dazu auch
Zubehore verwenden [ 41]
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7.1.5  Spektrum - Einstellungen | Auswertung

Im Fenster Spektrum - Einstellungen | Auswertung kénnen Sie folgende Analysen akti-
vieren:

®  Bestimmung von Peaks

®  Anzeige der Messwerte an ausgewahlten Wellenldngen

®m  Fingabe von Formeln

Folgende Auswertungen werden nach Messungsende autom ;e

Peaks bestimmen

im gesamten Spektrum ~
Art des Peak Maxima w
Peaks nur tber
[ schwellwert 0,0000
Wert 500 o
de?“m;ﬂ:er 550
Wellenldngen 580
Formel W580-w500 T
Peaks bestimmen Mit Aktivieren des Kontrollkastchens Peaks bestimmen werden Extremwerte nach vor-

gegebenen Kriterien automatisch gesucht. Die Peaks werden in der grafischen Anzeige
der Messkurve gekennzeichnet und auf einem gesonderten Tab im Auswertungsbereich

ausgegeben.

Option Beschreibung

Auswabhlliste im gesamten Spektrum
Alle Peaks im Messbereich suchen
in definierten Teilbereichen
Peaks in definierten Spektrenbereichen suchen

Art des Peak Art der gesuchten Peaks wahlen: Minima, Maxima oder Minima und
Maxima

Peaks nur Absolute Grenze fir die Anzeige der Peaks
Peaks werden nur angezeigt, wenn sie (ber bzw. unter dem eingege-
benen Ordinatenwert liegen.

Schwellwert Differenz zwischen Peakhdhe und dem benachbarten darauffolgen-

den lokalen Maximum/Minimum

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie den eingegebenen Schwell-
wert Giberschreiten (Maximum) oder unterschreiten (Minimum).

Werte definierter Wellenldngen  Sie konnen Messwerte an definierten Wellenldngen des Spektrums auswahlen. Diese
Messwerte werden in der Probentabelle in den Auswertungen des Dokumentfensters
angezeigt.

» Das Kontrollkdstchen Werte definierter Wellenldngen aktivieren.

» Auf| + klicken, im Eingabefeld die Wellenldnge innerhalb des Spektralbereichs wah-
len und mit erneutem Klick auf | + |in die Liste ibertragen.

Formel Sie kdnnen die Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer Formel verkniipfen. Da-
durch sind komplexe Auswertungen der Spektren maglich.
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Sehen Sie dazu auch
Formeln verwenden [ 37]
7.1.6  Spektrum - Einstellungen | Kalibration

Auf der Seite Kalibration kdnnen Sie Auswerteparameter flir eine quantitative Analyse

mit Kalibration definieren.

Kalibration

Einsteliungen der Kalibration

Kalibration

Auswahl Meu erstellen a
Regression y = A +B*x w
Einheit |mgﬂ w |
Schichtdicke [cm] [1 |

|:| Grenzwert 0,0000 Obere Grenze
Ordinatenwert Meszwert an Wellenldnge ~
Wellenlinge 190,00

L

Fur Konzentrationsbestimmungen (iber eine Kalibration mit Standards aktivieren Sie die

Option Kalibration u

Option

Auswahl

nd nehmen folgende Einstellungen vor:

Beschreibung

Neu erstellen

Kalibration innerhalb der folgenden Messserie aufnehmen

In der Probensequenz missen Sie die Standardproben und deren
Konzentration definieren.

Aus Datei laden
Kalibrierparameter aus einer vorhandenen Methode laden

Regression

Regressionstyp der Kalibrierfunktion
y=B*x

y=A+B™*x

y=A+B*x+(C*x?

Einheit

Einheit des Analysenergebnisses

Schichtdicke

Schichtdicke der Kiivette

Dieser Wert dient nur zur Information und wird mit den Methodenpa-

rametern gespeichert.

Grenzwert

Einen oberen oder unteren Grenzwert fiir das Analysenergebnis fest-

legen

Ergebnisse, die oberhalb bzw. unterhalb dieses Grenzwertes liegen,
werden in der Ergebnistabelle mit"!" gekennzeichnet.

Das Modul Spektrum kann verschiedene Werte aus dem Spektrum zur Kalibration her-

anziehen:

Option
Messwert an Wel-
lenldnge

Beschreibung

Messwert an einer ausgewdhlten Wellenldnge

Formel

Ergebnis einer Formelberechnung
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Option

Beschreibung

Mit einem Klick auf |...| erscheint der Formeleditor. Als Funktionsar-
gument stehen die auf der Seite Auswertung gewéhlten Peaks in de-
finierten Teilbereichen oder Werte definierter Wellenlangen zur Ver-
fligung.

Maximum zwischen
x1 und x2

Automatisch ermitteltes Peakmaximum zwischen Wellenldnge 1 und
Wellenlange 2

Flache

Peakflache zwischen Wellenldnge 1 und Wellenlénge 2

Bei Aktivierung der Option Korrektur erfolgt eine Basislinienkorrektur
des Peaks.

Korrigierte Bande

Basislinienkorrigierte Peakhohe

Korrigierte Bande x
Wellenlédnge des Peaks eingeben

Wellenldnge 1 und Wellenlénge 2
Wellenldngen, zwischen denen die Basislinienkorrektur erfolgt, ein-
geben

Ableitung

1. bis 4. Ableitung des Spektrums zwischen 2 Wellenldngen

Wellenldnge 1 und Wellenldnge 2
Wellenlangenbereich fiir die Analyse der Ableitung

Ordnung
Ordnung der Ableitung

Anzahl der Stiitzstellen
Anzahl Stiitzstellen fir die Ableitung mit integriertem Glattungsfilter

Bereich
Wert fur die Kalibration (von 0 bis Maximum, von 0 bis Minimum
oder von Min. bis Max.)

7.1.7 Spektrum - Einstellungen | Probensequenz

Anforderung an die Pro-
bensequenz

Auf der Seite Probensequenz kénnen Sie die Reihenfolge der Proben fiir eine folgende

Messung bestimmen, die Sie mit dem Icon ¥ im Dokumentfenster starten kénnen. Ei-
ne Probensequenz kénnen Sie auch direkt vor einer Messung erstellen.
®  Dije Aktivierung der Kalibration erfordert eine Eingabe einer Sequenz mit Standard-

proben.

= Bei Verwendung von Kiivettenwechslern und Probengebern werden die Proben den
Probenplatzen im Zubehor zugeordnet.

= Wenn die Probensequenz leer ist, erscheint beim Messstart der Probensequenz zu-
nachst das Fenster Sequenz einstellen. Das Fenster kann erst verlassen werden,
wenn mindestens eine Probe definiert ist.

Sehen Sie dazu auch

Probensequenzen [ 30]

7.1.8 Spektrum - Einstellungen | Automatisch archivieren
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Sie kénnen die Messdaten und deren Auswertung automatisch speichern, exportieren
und drucken. So kénnen Sie lhre Prozesse zur Archivierung der Daten vereinheitlichen
und sicherstellen, dass Daten nicht verlorengehen. Auf der Seite Automatisch archivie-
ren wahlen Sie dazu die Zieldateien und Reportvorlagen. Zusatzlich missen Sie im Fens-
ter Optionen die automatische Archivierung programmweit aktivieren und den Zeit-
punkt fir die einzelnen Archivierungsfunktionen wahlen.
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Sehen Sie dazu auch

Messdaten automatisch archivieren [ 29]

7.1.9 Spektrum - Einstellungen | Notiz

Auf der Seite Notiz kénnen Sie optional eine Notiz zur Methode eingeben.

7.2 Messungen im Modul Spektrum ausfiihren

Referenz messen

Erste Sequenz starten

Voraussetzung flr einen Messstart ist, dass im Dokumentfenster eine Methode neu er-
stellt oder geladen wurde. Die Messung kann mit einer in der Methode hinterlegten
Probensequenz oder als Einzelmessung gestartet werden.

Fur die Messungen werden folgende Icons eingeblendet:

Icon

F Sequenz mes-
sen

Beschreibung
Probensequenz starten

Wenn Sie in den Messparametern keine Probensequenz hinterlegt
haben, erscheint nach Klick auf dieses Icon das Fenster Sequenz ein-
stellen. Das Fenster kénnen Sie erst verlassen, wenn Sie mindestens
eine Probe definiert haben.

P Probe messen

Einzelne Probenmessung unabhdngig von der eingestellten Pro-
bensequenz starten

53 Referenz

Referenz messen

Eine separate Referenzmessung ist nétig, wenn die Probensequenz
nicht mit einer Referenzmessung beginnt oder keine Referenz, pas-
send zu den aktuellen Methodenparametern, verfiigbar ist.

Stopp

Laufende Messung stoppen und nicht fortsetzen

n Sequenz unter-
brechen

Messung unterbrechen und zu einem spéteren Zeitpunkt fortsetzen

Die laufende Probenmessung wird fertig abgearbeitet. Die noch aus-
stehende Probensequenz wird anschlieRend angezeigt und kann edi-
tiert werden.

R X

Fur Kassetten-Sipper-System und Probengeber APG verfligbar:
Pumpe ein- bzw. ausschalten und Probe transportieren bzw. Trans-
port stoppen

it

Fur Probengeber APG verfligbar: Probenkaniile absenken bzw. hoch-
fahren

o %

Fir Probengeber APG mit Riihrfunktion verflighar: Rithrer ein- bzw.
ausschalten

Wenn keine Referenz an erster Stelle in der Probensequenz steht, muss die Referenz se-
parat aufgenommen werden.

» Referenz im Probenraum platzieren.

» Auf ¥ Referenz klicken und Abfrage zur Referenzmessung bestatigen.

v' Die Referenzmessung wird ausgefiihrt. Alle folgenden Messungen werden mit
dieser Referenz korrigiert, bis die Messparameter durch eine neue Methodenein-
stellung gedndert werden oder die ndchste Referenzmessung erfolgt.

Mit Start der Probensequenz werden die Proben in der Reihenfolge entsprechend der
Probentabelle abgearbeitet.
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Sequenz unterbrechen oder
stoppen

Nachste Sequenz starten

Einzelmessungen ausfihren
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» Die erste Probe der Sequenz im Probenraum platzieren bzw. Kiivettenwechsler/APG
mit Proben bestiicken.
» Auf ¥ Sequenz messen klicken.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v' Die Probensequenz wird abgearbeitet. Die Messwerte und Auswertungen werden
im Dokumentfenster angezeigt.

Eine laufende Messung kénnen Sie unterbrechen und fortfiihren oder endgiiltig stop-
pen.
> Auf Stopp klicken, um die Messung zu stoppen.

v" Die Messung der Sequenz wird gestoppt und kann nicht fortgesetzt werden. Bis
zu diesem Zeitpunkt aufgenommene Messdaten bleiben erhalten und kénnen
weiter bearbeitet werden.

» Auf Il Sequenz unterbrechen klicken, um eine Messung zu unterbrechen und spa-
ter fortzusetzen.

v' Die aktuelle Probenmessung wird beendet und danach die Abarbeitung unterbro-
chen. Die Messpause konnen Sie nutzen, um die laufende Probensequenz anzu-
sehen und zu editieren.

Nach Abarbeitung der ersten Probensequenz kénnen Sie die Sequenz weitere Male star-
ten oder nacheditieren. Dies ist auch mdglich, wenn das Dokument bereits gespeichert
und zur Anzeige der Ergebnisse erneut gedffnet wurde.

» Auf B Klicken.
Das Fenster Sequenz einstellen mit der in der Methode hinterlegten Sequenz er-
scheint.

» Bei Bedarf eine neue Sequenz zusammenstellen.
» Die Einstellungen im Fenster Sequenz einstellen mit Klick auf Ok bestatigen.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v Die aktuelle Sequenz wird abgearbeitet und die Daten an die vorhandene Mess-
werttabelle und Auswertungen angehangt.

Sie kdnnen unabhéngig von der eingestellten Sequenz einzelne Proben des Probentyps
Probe messen und an die Messwerttabelle und Auswertungen anhdngen.

» Probeim Probenraum platzieren.

» Auf ® Probe messen klicken.
» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v' Die Messung erfolgt und die Daten werden an vorhandene Messwerte und Aus-
wertungen angehdngt.

Tipp

Wenn Messungen anderer Probentypen angehdngt werden sollen, klicken Sie auf >
Sequenz messen und geben Sie eine Sequenz mit den entsprechenden Proben ein.
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Proben nachmessen

Sie kdnnen Ausreil3er einer Messung nachmessen und damit stark abweichende Werte
einer Messserie durch neue Werte ersetzen. Eine Nachmessung von Proben wird stets
im Audit Trail protokolliert. Fiir das Nachmessen einer Probe miissen Sie auf das Ar-
beitsblatt Messung wechseln.

» Die Probe im Probenraum platzieren.

» Auf die Zeile der nachzumessenden Probe mit der rechten Maustaste klicken. Bei
Mehrfachmessungen kénnen Sie einen einzelnen Wert durch Klicken mit der rechten
Maustaste auswahlen.

» Im Kontextmeni den Menutpunkt Probe nachmessen wahlen.
» Weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v" Die Messung wird ausgefiihrt und der Messwert in der Probentabelle ersetzt. Die
vorhandenen Auswertungen werden aktualisiert.

HINWEIS

Wenn im Dokument bereits weitere Arbeitsblatter neben dem Arbeitsblatt Messung an-
gelegt sind, werden diese bei einer Nachmessung nicht aktualisiert.

Bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder APG muss die nachzumessende Probe auf
die gleiche Position im Zubehér gesetzt werden. Die Position im Zubehdr kann in der
Probentabelle auf dem Arbeitsblatt angezeigt werden.

Zeitzyklische Messungen kdnnen nicht nachgemessen werden.

7.3 Ergebnisse im Modul Spektrum anzeigen, auswerten und bearbeiten

Dokumentfenster im Modul
Spektrum mit mehreren Spek-
tren

In diesem Abschnitt werden die Besonderheiten der Ergebnisanzeige und Auswertung
im Modul Spektrum erldutert.

neses oo =t seeveen [

Spektrum x
= 9 [ [ [
Datei ... Sequenz messen Probe messen Referenz Leerwert
Messung  Referenzen
1 A~ Auswertung  + Neues Arbeitsblatt {07 Optionen
T
B e T B —
R O O 1S SRR R SO
:
i
3
o 2 S e e e e S
+ Methode Arbeitshiatt [+ ] 3
= a B
=== : \/K _JJ
—_— — T
Messung 0,54y eemmgo T e e T e
I\ —
O R S e N o S S :
T T
350 400 450 500 550 600 650 700
Wellenlinge [nm]
-
4 .
L Messwerte  Kalibration 7
Nr. |Farbe | Name DatumjZeit Notiz Typ Referenz/Leerwert | Ver|| 350,00 350,50 351,00 351,50 352,00
1 Standard 1 27.05.2015 14:25 Standard - 0,0674 0,0633 0,0625 0,0629 0,0633
2 ——— Standard 2 27.05.2015 14:26 Standard - 0,7938 0,7694 0,7549 0,7383 0,7249
3. = Standard 3 27.05.2015 14:27 Standard - 1,4751 1,4262 1,4018 1,3745 1,3512|
4. e Standard 4 27.05.2015 14:28 Standard - 2,8287 2,8178 2,6977 2,6378 2,6611
5. Probe 27.05.2015 14:30 1,0|2,2285  2,4388 2,105 2,053  2,0111
L
< || < >
Giiltige Referenz vorhanden 453,13 nm / 0,0838
Nr.  Beschreibung
1 Arbeitsblatter mit der Anzeige der Proben- und Referenzspektren und weitere Auswer-
tungen
2 Tab Messwerte mit den Einzelmesswerten der Proben
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Nr.  Beschreibung
Tab mit Datenauswertungen
4 Tab mit Informationen zu Methodeneinstellungen und mathematischen Datenbehand-

Arbeitsblatt Messung

Probentabelle

Arbeitsblatt Referenz
Neues Arbeitsblatt

lungen auf den Arbeitsblattern

Das Arbeitsblatt Messung enthdalt die Messdaten. In der oberen Hélfte des Arbeitsblatts
werden die Spektren angezeigt.

Auf dem Tab Messwerte in der unteren Hélfte des Arbeitsblatts sind die Probentabelle
mit der Reihenfolge der Messungen und die Tabelle mit den digitalen Messwerten an-
geordnet. Die weiteren Tabs enthalten Datenauswertungen, die schon in der Methode
festgelegt wurden. Diese Auswertungen kénnen Sie ergdnzen und editieren.

Die Anzeige der Probentabelle kann frei konfiguriert werden. Nach einem Rechtsklick
auf den Kopf der Tabelle kdnnen im Kontextmeni folgende Parameter gewahlt werden:
Nummer in der Sequenzreihenfolge

Position im Zubehor bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber
Farbe der Messkurve im Chart

Charge bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber
Probenbezeichnung

Probentyp

Datum und Zeitpunkt der Messung

Temperatur bei Methoden mit peltiertemperierten Zubehor

Notiz

Probenkonzentration bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration
Verdlinnung und Einwaage

Diese Eingaben werden nur bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration be-
riicksichtigt.

®  Probenspezifische Variablen A - H fiir die Berechnungen in Formeln

Per Drag&Drop kann die Reihenfolge der Spalten in der Tabelle verdndert werden. Die
Einzelmessungen fiir jede Probe sind daneben in einer separaten Tabelle aufgefiihrt.

Auf dem Arbeitsblatt Referenz werden die Referenzwerte aufgelistet.

Sie kdnnen im Dokumentfenster weitere Arbeitsblétter erzeugen und auf ihnen weitere
Auswertungen vornehmen. Auf diese Weise kénnen Sie in einem Dokument (Datei) ver-
schiedene Auswertungen nebeneinander anlegen. Das Arbeitsblatt Neues Arbeitsblatt

wird nach einem Klick auf den Meniipunkt + Neues Arbeitsblatt auf dem Arbeitsblatt
Messung angelegt. Die unbearbeiteten, originalen Messdaten werden zunéchst in das
neue Arbeitsblatt kopiert und kénnen dann bearbeitet werden.

Sehen Sie dazu auch

Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]

7.3.1 Anzeigeoptionen fiir die Ergebnisse im Modul Spektrum
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Fir die grafische Anzeige im Modul Spektrum sind folgende Funktionen verfiigbar:
= Kurve skalieren

Kurve mit Text versehen (Textbox)

Kurve/Probe markieren

Kurvenfarbe dndern

Kurve ausblenden (Probe deaktivieren)

Sehen Sie dazu auch

Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]
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7.3.2 Spektrendaten auswerten

Die in der Methode angebotenen Datenauswertungen kénnen Sie auch nachtraglich
vornehmen. Die Funktionen sind im Menl Auswertung zusammengefasst, das auf je-
dem Arbeitsblatt zur Verfligung steht. Die Auswertungen beziehen sich immer auf die
Messwerte des jeweiligen Arbeitsblatts. Wenn die Messwerte mit mathematischen
Funktionen bearbeitet werden, wird die Auswertung auf diesem Arbeitsblatt entspre-
chend angepasst.

Die Auswertungen werden im unteren Teil des Arbeitsblatts auf einem eigenen Tabel-
lenblatt ausgegeben.

Folgende Auswertungen stehen Ihnen im Modul Spektrum zur Verfiigung:
= Automatische Peaksuche

®  Messwerte an definierten Wellenlangen tabellarisch anzeigen

= Messwerte in einer Funktion/Formel verwenden

m  Kalibierdaten fir eine Konzentrationsanalyse laden

Auswertung editieren Bei vorhandenen Auswertungen konnen Sie die Auswerteparameter editieren.
» Aufdem Tabellenblatt der Auswertung auf i} Einstellungen klicken und im Dialog-
fenster die Auswerteparameter andern.
v' Die Auswertung wird aktualisiert.

Auswertung léschen Nichtbenétigte Auswertungen kénnen Sie l8schen.

» Aufdem Tabellenblatt der Auswertungen rechts oben auf * klicken.
v’ Die Auswertung wird vom Arbeitsblatt entfernt.

Peakliste Mit der Funktion Peakliste konnen Sie eine automatische Peaksuche starten.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt "‘H‘Auswertung | Peakliste wahlen.

» Im Fenster Einstellungen Peakliste folgende Optionen auswéhlen.

Option Beschreibung

Auswabhlliste im gesamten Spektrum
Alle Peaks im Messbereich suchen

in definierten Teilbereichen
Peaks in definierten Spektrenbereichen suchen

Art des Peak Art der gesuchten Peaks wahlen: Minima, Maxima oder Minima und
Maxima
Peaks nur Absolute Grenze fir die Anzeige der Peaks

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie (iber bzw. unter dem eingege-
benen Ordinatenwert liegen.

Schwellwert Differenz zwischen Peakhdhe und dem benachbarten darauffolgen-
den lokalen Maximum/Minimum

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie den eingegebenen Schwell-
wert tiberschreiten (Maximum) oder unterschreiten (Minimum).
» Die Auswahl mit Klick auf Ok bestatigen.
v Die Peakliste wird angezeigt.
Werte definierter Wellenldngen  Mit der Funktion Werte def. Wellenléngen werden Messwerte an ausgewahlten Wel-
lenlangen in einer Tabelle zusammengefasst.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt e Auswertung | Werte def. Wellenldngen
wahlen.

» Auf| + klicken, im Eingabefeld die gewiinschte Wellenldnge eintragen und mit er-
neutem Klick auf | + | in die Liste Gbertragen.
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Formel

Kalibration

v' Die Wertetabelle wird angezeigt.

Mit der Funktion Formel kdnnen Sie Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer
Formel verkniipfen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt e Auswertung | Formel wéhlen.
» Auf| + klicken und die Formel mit dem Formeleditor erstellen.
» Bei Bedarf auf die gleiche Weise weitere Formeln hinzufiigen.

v' Die Ergebnisse werden auf dem Tab Formel angezeigt.

Die Funktion Kalibration ist verfiigbar, wenn ein Dokument keine eigene Kalibration mit
Standards enthélt. Mit dieser Funktion kdnnen Sie nachtréglich die Kalibrierdaten aus
anderen Dateien laden und damit eine quantitative Analyse der Messwerte ausfiihren.
Dabei werden nur die Kalibrierparameter und nicht die Standards geladen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlpunkt e Auswertung | Kalibration wéhlen.
» Die Option Kalibration aktivieren.
» Auf Offnen klicken und Dokument mit der Kalibrierkurve auswahlen.

v" Das Tabellenblatt Kalibration mit der aktuellen Kalibrierkurve und den berechne-
ten Kalibrierparametern wird angezeigt. Die Ergebnisse der Konzentrationsanaly-
se mit Kalibration werden direkt in die Probentabelle eingetragen. Konzentratio-
nen, die auRBerhalb des kalibrierten Bereichs liegen, werden in Klammern gesetzt.

Das Tabellenblatt Kalibration enthalt folgende Informationen:

= Quelle der Kalibrierkurve (in diesem Dokument gemessen oder aus einer Datei gela-
den)

Regressionsmodell

Analysenwellenldnge bzw. verwendete Formel der Kalibration
Regressionskoeffizienten A, B und C, soweit im Regressionsmodell berechnet
BestimmtheitsmalR R?

Schichtdicke der Kivette (nur informativ, wird nicht in der Berechnung bericksich-
tigt)

Sehen Sie dazu auch

Formeln verwenden [ 37]

7.3.3 Spektrendaten mathematisch bearbeiten
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Sie kdnnen mathematische Funktionen, z. B die Addition einer Konstanten, auf die
Messdaten anwenden. Die Messdaten und vorhandene Auswertungen auf einem Ar-
beitsblatt werden daraufhin neu berechnet und aktualisiert. Die mathematischen Opera-
tionen kdnnen Sie aufeinanderfolgend im gleichen Arbeitsblatt anwenden.

HINWEIS

Sollten die Messdaten auf dem Arbeitsblatt Messung verandert werden, z. B. durch
Nachmessen oder Deaktivieren einer Probe, werden die Daten auf dem weiteren Ar-
beitsblattern nicht aktualisiert.

Folgende Funktionen stehen im Modul Spektrum fiir die mathematische Bearbeitung
zur Verfligung:

®  Zuschneiden

® Zeitschnitt

= Temperaturschnitt
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Datenbearbeitung riickgéngig
machen

Zuschneiden

Offset

Faktor

Glatten

Ableiten

Normieren

Interpolieren
Basislinienkorrektur
Autom. Basislinienkorrektur
Konvertieren in Transmission[%T] / Konvertieren in Absorbanz
Mittelwertspektrum
Spektrenformel

Das Protokoll Giber die ausgefiihrten Operationen finden Sie auf der linken Seite des Do-
kuments auf dem Tab Arbeitsblatt. Die Operationen sind dort der Reihe nach aufgelis-
tet. Mit einem Klick auf die entsprechende Operation wird der Bearbeitungsschritt ange-
zeigt. Auf diesem Tab kdnnen Sie Operationen riickgangig machen.

4
4

(]

L
I

Mit rechter Maustaste auf die letzte Operation klicken, die riickgéngig zu machen ist.
Im Kontextmeni eine der beiden Optionen auswahlen:

- Bis zu diesem Schritt in neues Arbeitsblatt kopieren
Ein neues Arbeitsblatt wird gedffnet und die Daten mit der Anderungshistorie bis
zur gewdhlten Operation dorthin kopiert. Im vorherigen Arbeitsblatt bleiben alle
Operationen erhalten.

- Operation l6schen
Alle Schritte inklusive der gewahlten Operation werden im aktuellen Arbeitsblatt
geldscht.

v' Die Operationen werden entsprechend der gewéhlten Option in ein neues Ar-
beitsblatt kopiert oder riickgdngig gemacht.
= 3 > B B
Datei ... Seguenz messen Probe messen Referenz Leerwert
O~

Messung  Referenzen

25 EE Freee e e

Absorbanz

Methode Arbeitsblatt |« | v

Messung

Messwerte
Faktor: 5 =k
Offset: 1 Bis zu diesem Schritt in neues Arbeitsblatt kopieren

Operation laschen

350 400

Messwerte  Formel

Mr. | Farhe Tyn Mame Nahim/Feit

L [ probe RO 10,10,2023 09:32

Mit dieser Funktion wahlen Sie einen Kurvenausschnitt fiir die Anzeige und weitere Be-
arbeitung/Auswertung aus. Die Werte aulierhalb des gewahlten Bereichs werden nicht
mehr berticksichtigt.

»

Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt A Auswertung | Zuschneiden wahlen.

v' Der Cursor wandelt sich in eine senkrechte Linie mit der Bezeichnung "Range".

81



Modul Spektrum

ASpect UV

Zeitschnitt

Temperaturschnitt

Offset

Faktor
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» Auf die linke oder rechte Begrenzung des auszuschneidenden Abszissenbereichs kli-
cken und mit gedriickt gehaltener Maustaste den Cursor bis zur anderen Begrenzung
ziehen. Dann die Maustaste loslassen.

» Alternativim Fenster Zuschneiden in den Feldern Beginn und Ende: die Bereichs-
grenzen eingeben.

» Die Eingabe im Fenster Zuschneiden mit Klick auf Ok bestatigen.

v' Die Kurvendarstellung wird aktualisiert. Sichtbar ist nur noch der ausgewéhlte
Bereich der Messkurve.

Wenn Sie in den Methodeneinstellungen eine zeitgesteuerte Intervallmessunge definie-
ren, entsteht eine dreidimensionale Spektrenschar mit den Koordinaten Wellenlange,
Absorbanz bzw. Transmission [%T] und Zeit. Mit dieser Funktion wird durch die Kurven-
schar an einer definierten Wellenldnge ein Schnitt gelegt. Das Ergebnis ist eine Kurve
mit der zeitaufgeldsten Anderung des Messwertes an der gewahlten Wellenlénge. Diese
Kinetikkurve wird in einem neuen Dokumentfenster des Moduls Kinetik angezeigt und
kann dort ausgewertet werden.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Zeitschnitt wéhlen.

» Im Eingabefeld den Punkt auf der X-Achse (hier Wellenldnge) eingeben oder mit
dem Cursor auf entsprechende Wellenldange im Spektrum klicken.

v Die resultierende Kinetikkurve wird in einem neuen Dokument des Moduls Kine-
tik angezeigt.

Wenn Sie in den Methodeneinstellungen eine Spektrenmessung mit peltiertemperier-
tem Zubehor im Temperaturmodus Variabel definieren, entsteht eine dreidimensionale
Spektrenschar mit den Koordinaten Wellenldnge, Absorbanz bzw. Transmission [%T]
und Temperatur. Mit dieser Funktion wird an einer ausgewédhlten Wellenlénge ein
Schnitt durch die Spektrenschar gelegt. Das Ergebnis ist eine Temperaturkurve, bei der
die Absorbanz bzw. Transmission gegeniiber der Temperatur aufgetragen ist. Die Tem-
peraturkurve wird in einem neuen Dokumentfenster des Moduls Thermometrie ange-
zeigt und kann dort ausgewertet werden.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Temperaturschnitt wahlen.

» Im Eingabefeld den Punkt auf der X-Achse (hier Wellenldnge) eingeben oder mit
dem Cursor auf entsprechende Wellenldnge im Spektrum klicken.

v" Die Temperaturkurve wird in einem neuen Dokument des Moduls Thermometrie
angezeigt.

Mit dieser Funktion wird eine Konstante zu den Messwerten addiert. Der Wert der Kon-
stanten kann sowohl positiv als auch negativ sein. Auf diese Weise lassen sich Storgro-
Ben simulieren oder kompensieren.

» Auf einem neuen Arbeitsblatt den Menlpunkt M Auswertung | Offset wahlen.

» Im Feld Offset den Wert eingeben.

v' Die Messwerte und Auswertungen werden neu berechnet und die Anzeigen ak-
tualisiert.

Mit dieser Funktion werden die Messwerte mit einer Konstanten multipliziert. Die Multi-
plikation eines Absorptionswerts mit einer Konstanten entspricht theoretisch einer Ver-
anderung der Schichtdicke oder der Konzentration der Probe.

» Auf einem neuen Arbeitsblatt den Menlpunkt M Auswertung | Faktor wéhlen.

» Im Feld Faktor den Wert eingeben.

v' Die Messwerte und Auswertungen werden neu berechnet und die Anzeigen ak-
tualisiert.
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Glatten

Ableiten

Normieren

Mit dieser Funktion wird die Kurve nach dem Verfahren Savitzky-Golay geglattet.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Glatten wahlen.

» In der Dropdown-Liste Stiitzstellen die Anzahl zu betrachtender Punkte fiir die Gl&t-
tung nach Savitzky-Golay auswahlen.

v' Die Kurve wird neu berechnet und die Anzeige aktualisiert.

Mit dieser Funktion wird fiir die Messkurve die Ableitung der 1. bis 4. Ordnung mit inte-
grierter konstanter Glattung tber 5 Punkte und variabler Anzahl Stiitzstellen fir den Ab-
leitungsfilter (n Punkte) nach Savitzky-Golay berechnet. Die abgeleitete Kurve kann Un-
tergrundsignale, die die Messung Uberlagern, unterdriicken und die spezifischen Ab-
sorptionen deutlicher hervorheben.

Eine Kurve kann mehrfach abgeleitet werden. Der Algorithmus ist jedoch jedem Ablei-
tungstyp spezifisch angepasst, deshalb ergeben sich dementsprechend bei der vierten
Ableitung nicht die gleichen Ordinatenwerte wie bei viermaliger Bildung der ersten Ab-
leitung. Fiir die quantitative Analyse ist daher immer dasselbe Verfahren anzuwenden.

Die Ableitung insbesondere héherer Ordnung fithrt immer zum "Aufrauen" der Messkur-
ve. Wahlen Sie deshalb in Abhdngigkeit von der Breite der Messkurvenstruktur immer
eine méglichst hohe Anzahl Stitzstellen. Mitunter ist ein vorheriges Glatten zur Unter-
driickung des statistischen Rauschens empfohlen. Beachten Sie, dass sich der Wertebe-
reich entsprechend der gewdhlten Anzahl Stiitzstellen (n) um die Anzahl Werte (n-1)/
2+2 an beiden Spektrenenden verringert. Zum Abmindern dieses Effekts kdnnen Sie
vorher eine Interpolation ausfiihren.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Ableiten wéhlen.

» Inder Liste Ableiten die Ordnung der Ableitung auswahlen.

» Inder Liste Stiitzstellen die Zahl der fiir die Ableitung mit integriertem Glattungsfil-
ter zu verwendenden Stitzstellen auswahlen.

v Die Ableitung wird berechnet und die Anzeige aktualisiert. Im Audit Trail wird die
Ordnung der Ableitung und die Anzahl Stiitzstellen dokumentiert.

Mit dieser Funktion kénnen Spektren gespreizt oder gestaucht werden, sodass an einer
bestimmten Wellenldnge bzw. einem Peak ein vorgegebener Ordinatenwert erreicht
wird. Dazu werden alle Messwerte mit einem Normierungsfaktor multipliziert, der fur
den Ordinatenwert an der Wellenldnge oder dem Peak ermittelt wurde.

Ausfiihrung - Normierung an einer Wellenldnge

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Normieren | Ein Punkt wah-
len.
Der Cursor wandelt sich in eine durchgehende senkrechte Linie mit der Bezeichnung
IIW"'

» In der Grafik auf die gewiinschte Wellenldnge klicken.

» Im Feld Punkt (x): die Wellenlédnge ggf. editieren und im Feld Wert der Normierung
den gewiinschten Ordinatenwert eingeben.

v" Der Normierungsfaktor wird ermittelt und jeder Messwert des Spektrums mit die-
sem Faktor multipliziert. Die Messwerte und die Spektrenanzeige auf dem Ar-
beitsblatt werden aktualisiert.

Ausfiihrung - Normierung an einem Peak
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Normieren | Maximum im

Bereich wahlen.
Der Cursor wandelt sich in eine senkrechte Linie mit der Bezeichnung "Range".

» Auf die linke oder rechte Begrenzung des Peaks klicken und mit gedriickt gehaltener
Maustaste den Cursor bis zur anderen Begrenzung ziehen.
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Interpolieren

Mittelwertspektrum

Basislinienkorrektur

Automatische Basislinienkor-
rektur

Konvertieren in Transmissi-
on[%T] / Absorbanz

Spektrenformel
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» Inden Feldern Startpunkt (x): und Endpunkt (x): die Wellenldngen der Peakgren-
zen editieren und im Feld Wert der Normierung den gewiinschten Ordinatenwert
eingeben.

v' Der Peak und der dazugehdérige Normierungsfaktor werden ermittelt und jeder
Messwert des Spektrums mit diesem Faktor multipliziert. Die Messwerte und die
Spektrenanzeige auf dem Arbeitsblatt werden aktualisiert.

Diese Funktion berechnet weitere Messwerte zwischen den vorhandenen Messwerten
des Spektrums. Die Funktion kann bspw. zur Gewinnung von Zwischenwerten fir eine
genauere Peakbestimmung verwendet werden. Die Interpolation erfolgt wahlweise line-
ar oder mit kubischem Spline.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Interpolieren wahlen.

» In der Liste Berechnung den Berechnungstyp wahlen.

» Im Feld Messpunktabstand den neuen Messpunktabstand eingeben. Der neue
Messpunktabstand muss kleiner als der urspriingliche sein.

v' Das Spektrum wird neu berechnet und die Anzeige aktualisiert.

Diese Funktion berechnet aus einer Kurvenschar das Mittelwertspektrum.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt s Auswertung | Mittelwertspektrum wah-
len.
v" Das Mittelwertspektrum wird berechnet und die Anzeige aktualisiert.

Mit dieser Funktion kann ein ansteigender oder abfallender linearer Untergrund einer
Bande korrigiert werden. Die lineare Funktion des Untergrundes wird durch zwei Punkte
im Grafen bestimmt.

» Auf dem Arbeitsblatt den Men(punkt A Auswertung | Basislinienkorrektur wah-
len.
Der Cursor wandelt sich in eine senkrechte Linie mit der Bezeichnung "Range".

» Mit der Maus auf den ersten Punkt im Spektrum klicken, mit gedriickter Maustaste
den Cursor zum zweiten Punkt ziehen und loslassen.

» Im Eingabefenster die beiden Punkte (Startpunkt und Endpunkt) fiir die lineare
Funktion editieren und mit Klick auf Ok bestatigen.

Bei der automatischen Basislinienkorrektur wird ein ansteigender oder abfallender li-
nearer Untergrund einer Bande automatisch korrigiert. Die lineare Funktion des Unter-
grundes wird dabei durch die Minima auf beiden Seiten des Peaks gelegt.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlpunkt M Auswertung | Automatische Basislinien-
korrektur wahlen.
v" Das Spektrum wird neu berechnet und die Anzeige aktualisiert.
Diese Funktion konvertiert ein Spektrum von Absorbanz in Transmission und umge-
kehrt.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Konvertieren in Transmissi-
on[%T] (Absorbanz) wahlen.
v" Das Spektrum wird konvertiert und die Anzeige aktualisiert.

Mit dieser Funktion kénnen Sie die Spektren verschiedener Proben in einem Dokument
arithmetisch verkniipfen, z. B. um durch Addition der Spektren zweier (oder mehrerer)
bekannter Substanzen ein Gesamtspektrum zu Vergleichszwecken zu erzeugen.

Voraussetzung fir die Verkniipfung der Spektren untereinander ist, dass die Spektren
zusammen in einem Fenster Uberlagert sind. Spektren aus verschiedenen Dateien kon-
nen mit Kopieren / Einfiigen in einem neuen Fenster zusammengefiihrt werden.
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» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Spektrenformel wahlen.
» Die Funktion im Formeleditor eingeben. Die Spektren kénnen als Argumente in der

Liste Auswahl Spektrum gewahlt und mit einem Klick auf | & | in die Formel einge-
fligt werden. Die Spektren sind entsprechend ihrer Reihenfolge auf dem Arbeitsblatt
Messwerte nummeriert.

v' Das Ergebnis wird berechnet und die Anzeige aktualisiert.

Sehen Sie dazu auch
Spektren aus verschiedenen Dokumenten zusammenfihren [ 85]

Formeln verwenden [ 37]

7.3.4 Spektren aus verschiedenen Dokumenten zusammenfiihren

Mit den Funktionen Kopieren und Einfiigen kdnnen Sie Spektren aus verschiedenen
Dokumenten in einem neuen Dokument zusammenfiihren und bearbeiten. Die Spektren
konnen unterschiedliche Wellenldngenbereiche und Messpunktabstédnde besitzen.

» Im Modul Spektrum alle Dateien 6ffnen, in denen sich die bend&tigten Spektren be-
finden (z.B. Spektrum1.auv und Spektrum?2.auv).

»  Mit einem Klick auf 8 ein neues Dokument 6ffnen.

» Im ersten Dokument (Spektrum1.auv) alle Spektren markieren, die kopiert werden
sollen, und den MenUpunkt Datei ... | Kopieren wahlen.

» Zum neuen Dokument wechseln und dort das Spektrum mit dem Meniipunkt Da-
tei ... | Einfiigen einfligen.

» Aus dem zweiten Dokument (Spektrum?2.auv) auf die gleiche Weise die benétigten
Spektren in das neue Dokument kopieren.

v' Die Spektren im neuen Dokument kdnnen nun bearbeitet werden.

7.4 Beispielmessung im Modul Spektrum

Dokument anlegen

Methodenparameter festlegen

Als Beispiel dient eine Spektrenmessung im Bereich von 300 ... 900 nm. Der Holmiu-
moxidfilter aus dem Standardfiltersatz von Hellma kann, falls vorhanden, als Probe ver-
wendet werden. Die Messung erfolgt mit dem Standardkivettenhalter.

Folgende Schritte miissen ausgefiihrt werden:
1. Dokumentim Modul anlegen.

2. Methode 6ffnen und Parameter eingeben.
3. Messung starten.

» Den Meniipunkt Module | Spektrum oder auf das Icon in der Startleiste klicken.

» Im Dokumentfenster auf & Methode einstellen klicken.

» Auf den Seiten des Methodenfensters Spektrum - Einstellungen die Parameter ein-
geben (siehe unten).

» Parametereingabe mit einem Klick auf Ok bestétigen und in das Dokumentfenster
zurilickkehren.
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Parametereintrage

Seite Allgemein

Seite Messzyklen
Seite Start Messung
Seite Zubehor

Seite Auswertung
Seite Kalibration

Seite Probensequenz
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Nehmen Sie die Eintrdge entsprechend den Screenshots vor.

Allgemein

ngen cer Spektren- und Gerdtaparameter cer akivellen Methods

Titel |Ho|miurnoxid |
Parameter Messmodus Absorption ~
Bereich [nm] [300 | - [s00] |

Messpunktabstand [nm]
Geschwindigkeit [nm fs]
Spalt [nm]

Lampenwechsel

1,0 & Integrationszeit [s]

no o Ol

Mehrfachmessung Referenz
Probe
Leerwert

Standard

Keine Eintrdge vornehmen.
Keine Eintrdge vornehmen.
Keine Eintrdge vornehmen.
Keine Eintrdge vornehmen.

Keine Eintrdge vornehmen.

Probensequenz
rstelien der Probentabelle. nach for Segquanz ? =

Sequer

Probentabelle

Proben hinzufiigen | | Proben entfernen | | Daten impartieren

Nr. Typ Name Referenz/Leerwert  Notiz

1 Referenz Referenz Messen

2 Holmiumosid| Referenz

» Auf Proben hinzufiigen klicken und eine Referenz an den Anfang der Probentabelle

setzen:

Proben hinzufigen

Einfiigen Am Anfang ~
Probentyp Referenz i
Anzahl

Ok

Abbruch

» Noch einmal auf Proben hinzufiigen klicken und eine Probe an das Ende der Pro-

bentabelle anfligen:
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Seite Automatisch archivieren
Seite Notiz

Messung ausfithren

Proben hinzufligen

Einflgen Am Ende i
Probentyp Probe ~
Anzahl
Ok Abbruch

In der ersten Zeile der Probentabelle im Feld Name "Referenz" eingeben und mit der
ENTER-Taste bestatigen.

In der zweiten Zeile der Probentabelle als Namen "Holmiumoxid" eingeben und mit
der ENTER-Taste bestatigen.

Keinen Eintrag vornehmen.

"Beispiel fiir Spektren-Scan" eingeben.

»

4
4

Im Dokumentfenster auf ¥ Klicken.
Die Startinformation zur Messung der Referenz erscheint.

Referenzprobe einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.
Die Referenzmessung erfolgt. Aufforderung zur Messung der Probe 1 erscheint.

Probe 1 einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

Das Spektrum und die Messwerte werden auf dem Arbeitsblatt Messung ausgegeben.

Holmiumoxid

Spektrum X

B S 3 [ ")

Datei ... Sequenzmessen  Probe messen Referenz Leerwert

Messung  Referenzen

A Auswertung  + MNeues Arbeitsblatt {57 Optionen

[m]
Fs

* Methode Arbeitsblatt |« v

Gilltige Referenz vorhanden

Absorbanz

Messung
Messwerte
500

Wellenlinge [nm] .
+|
+
Messwerte :

Nr.  Farbe Tvp Name Datum/Zeit Referenz/Leerwert Notiz 300,00 301,00 30200 303,00 304,00

L Halmlumumd 10.10.2023 13:19  Referenz 0,2143  0,2069 0,2021  0,1957  0,1905

< > <€ >
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8 Modul Kinetik

Modul Kinetik 6ffnen

Im Modul Kinetik werden zeitabhingige Anderungen der Messwerte an einer Wellen-
l&dnge aufgenommen und ausgewertet.

»

Das Modul Kinetik mit einem Klick auf das Icon in der Startleiste 6ffnen.

©

Alternativ den Menipunkt Module | Kinetik wahlen.
v Auf der Arbeitsoberflache wird ein neues Dokument gedffnet.

Mit jedem weiteren Klick auf das Icon wird ein weiteres neues Dokument auf der Ar-
beitsoberflache gedffnet.

Alle Funktionen der Dokumentfenster im Modul Kinetik sind den Kinetikmessungen an
einer einzelnen Wellenldnge und der entsprechenden Auswertung zugeordnet. Sie kon-
nen nun eine Methode erstellen und auf deren Grundlage eine Messung mit Auswertun-
gen starten.

8.1 Methodeneinstellung im Modul Kinetik

Methode erstellen

Dieser Abschnitt enthalt alle Einstellungen, die fir eine Methode im Modul Kinetik ge-
troffen werden kdnnen.

»

Im Dokumentfenster mit einem Klick auf & Methode einstellen das Methoden-
fenster 6ffnen.

Die Einstellungen auf den Seiten des Methodenfensters vornehmen.
Die Eingabe der Parameter mit Klick auf Ok abschliel3en.

v' Die Methodenparameter werden auf der linken Seite des Dokumentfensters auf
dem Tab Methode ausgegeben. Die Icons fiir den Messstart erscheinen in der
Werkzeugleiste des Dokumentfensters.

8.1.1 Kinetik - Einstellungen | Allgemein
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Auf der Seite Allgemein werden die grundlegenden Messeinstellungen vorgenommen.
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tik - Einstellungen
smrtp_ﬁmp Messung Murgen des Jeizyiis und Gersl ger akiuelen Methode
g Tiel |
Kalibration
ZLa:zTn'-:::;e:rzﬁivieren Parameter Messmodus Ao =
Motiz Wellenlgnge [nm]
Integrationszeit [s] 0,1 ~
Spalt [nm] i >
Lampenwechsel 320 nm = %
Zeitzyklus Anzeige im Chart Sekunde ~
Mehrfachmessung Referenz :
Probe :
Leerwert :
Standard :
Hilfe .. Ok Abbruch
Titel Hier geben Sie den Titel des Dokuments ein, der im Reiter des Dokuments angezeigt
wird. Den Titel kdnnen Sie spéater editieren.
Parameter In diesem Bereich wahlen Sie die Parameter fir die optische Messung.
Option Beschreibung
Messmodus Folgende Messmodi sind wahlbar:
= Transmission
= Absorption
Wellenldnge [nm] Wellenldnge fiir die Analyse eingeben
Integrationszeit [s] Zeit fur die Aufnahme eines Messpunkts auswahlen
Spalt [nm] Fiir SPECORD 210/250 PLUS
Spektrale Spaltbreite (optische Auflésung) auswahlen:
0,2;0,5;1;2; 4 nm
Hinweis: In &lteren SPECORD 210/250 PLUS wurde der Spalt 0,2 nm
noch nicht eingebaut. Fir diese Gerate steht er nicht zur Auswahl.
Lampenwechsel Wellenldnge des Wechsels von UV-Lampe auf Vis-Lampe auswahlen
Der voreingestellte Lampenwechsel bei 320 nm gewahrleistet eine
optimale Energieverteilung Gber den gesamten Wellenldngenbereich
des Spektrometers. Wenn Sie nur im UV-Bereich oder Vis-Bereich ar-
beiten, kdnnen Sie auch mit den Optionen nur UV oder nur Vis mit
der gewdhlten Lampe messen.
Zeitzyklus Option Beschreibung
Einheit der X-Achse  Zeiteinheit fiir die X-Achse der Kinetikkurve wahlen
Mehrfachmessung Sie kénnen zu jedem Messzeitpunkt der zeitzyklischen Messung zuséatzlich eine Mess-

wiederholung definieren. In den weiteren Auswertungen wird immer der Mittelwert der
Messwiederholung verwendet.
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Option Beschreibung
Mehrfachmessung Bei Bedarf fiir die Probentypen Referenz, Leerwert, Probe und Stan-
dard die Anzahl Messwiederholungen eingeben.
8.1.2 Kinetik - Einstellungen | Messzyklen

Auf der Seite Messzyklen definieren Sie die Parameter fiir die Kinetikmessung.

Messzyklen

Zyklische Steuerung
Zykisch fiir
Intervalle definiert iiber

Einmalige Dunkelstromkorrektur

Probe

<

Messzeit

+
Gesamtzeit [hh,mm,ss] lII : : x
Intervallzeit [hh,mm, ss] II' : :
Gesamtzeit [hh,mm,ss] III : : X
Intervallzeit [hh,mm,ss] lII : :

Parameter fir die Kinetikmes-
sung

Option
Zyklisch fiir

Beschreibung
Nur bei Verwendung von Kiivettenwechslern oder APG

Probe

Die gesamte reaktionskinetische Messung wird an einer Probe ausge-
fuhrt und anschlieBend die Messung in der nachsten Probe gestartet.
Auf diese Weise werden nacheinander alle Proben in der Sequenz ab-
gearbeitet.

Die Messung eignet sich fiir eine schnelle Reaktionskinetik. Wenn die
Reaktion jeweils unmittelbar vor der Messung gestartet werden soll,
muss auf der Seite Start/Stopp Messung die Option Manueller Start
aktiviert werden.

Charge

In diesem Modus erfolgen die Probenmessungen gestaffelt. Innerhalb
eines Intervalls werden alle Proben der Sequenz, beginnend mit der
1. Probe, gemessen. Anschlielend beginnt das néchste Intervall er-
neut mit der Messung der 1. Probe. Auf diese Weise wird die Mes-
sung bis zum letzten Intervall fortgesetzt.

Es wird jeweils eine Charge des Kiivettenwechslers/APG gemessen.
Sind alle Messungen fir diese Charge (entweder proben- oder char-
genweise) abgearbeitet, werden die Proben im Zubehor ausgetauscht
und die Messung der néchsten Charge wird gestartet.

Intervalle definiert
liber

Messpunkte

Fir die Messung missen die Anzahl der Messpunkte/Messwiederho-
lungen und die Intervallzeit definiert werden. Die resultierende Ge-
samtmesszeit wird automatisch berechnet.

Messzeit

Fur die Messung missen die Intervallzeit und eine Gesamtmesszeit
definiert werden. Die resultierende Anzahl der Messpunkte wird auto-
matisch berechnet.

Einmalige Dunkel-
stromkorrektur

In der Voreinstellung ist diese Option aktiviert. Dabei wird vor der ers-
ten Messung der Dunkelstrom ermittelt und die Messwerte damit
korrigiert. Wenn die Option deaktiviert ist, erfolgt vor jeder Messung
eine Dunkelstromkorrektur.
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Option Beschreibung
+ Zeitabschnitt einfligen
Bei zeitgesteuerten zyklischen Messungen kénnen mehrere Zeitab-
schnitte mit jeweils unterschiedlichen Intervallzeiten festgelegt wer-
den.
Einstellungen fir zyklische In dieser Einstellung geben Sie fur die Kinetikmessung die Gesamtmesszeit und die In-
Messungen iiber die Gesamt- tervallzeiten ein.
messzeit . T . ) -
» In der Liste Intervalle definiert iiber die Option Messzeit wahlen.
» Inder Liste Zeitabstdnde fiir die Option Intervalle wéhlen.
» Aufl + klicken.
v' Der erste Zeitabschnitt wird eingefiigt.
» Im Parameter Gesamtzeit die Gesamtmesszeit eintragen.
» Im Parameter Intervallzeit die Zeit zwischen 2 aufeinanderfolgenden Messungen
eintragen.
v' Der erste Zeitabschnitt ist definiert.
» BeiBedarf erneut auf| + | klicken und weitere Zeitabschnitte anfligen.
Einstellungen fir zyklische Hier definieren Sie die Kinetikmessung iber die Eingabe der Anzahl an Messpunkten
Messungen tber die Anzahl und der Intervallzeit.
Messpunkte . o . . .
» Inder Liste Intervalle definiert iiber die Option Messpunkte wahlen.
» Inder Liste Zeitabstande fiir die Option Intervalle wahlen.
» Aufl + klicken.
v' Der erste Zeitabschnitt wird eingefiigt.
» Im Parameter Messpunkte die Anzahl Messwiederholungen eintragen. Bei der Mes-
sung wird ein Messpunkt mehr als die eingegebene Anzahl erzeugt, weil bereits zum
Start der Messung ein Messpunkt erzeugt wird.
» Im Parameter Intervallzeit die Zeit zwischen 2 aufeinanderfolgenden Messungen
eintragen.
v' Der erste Zeitabschnitt ist definiert.
» BeiBedarf erneut auf| + | klicken und weitere Zeitabschnitte anfligen.

8.1.3 Kinetik - Einstellungen | Start/Stopp Messung

Den Messstart einer Probe definieren Sie auf der Seite Start/Stopp Messung.

Start/Stop Messung

Start Messung

Wartezeit [sec]

Stopp Messung

Wert

Option

Autom. ohne War-
tezeit

Autom. mit Wartezeit e

o]

1,5 Obere Grenze V

Beschreibung

Die Messung beginnt sofort nach Klick auf = oder P

Autom. mit Warte-
zeit

Nach Klick auf ¥ oder beginnt die Messung erst nach Ablauf
der Wartezeit.
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Option Beschreibung

Manuell ohne War-

tezeit Nach Klick auf B oder ® erscheint eine Rickfrage zum Start der

Messung. Bei Beantwortung mit Ja beginnt die Messung sofort.

Manuell mit Warte- Nach Klick auf ¥ oder P erscheint eine Ruckfrage zum Start der

eit ) . N - . )
zel Messung. Bei Beantwortung mit Ja lauft zunéchst die Wartezeit ab
und danach startet die Messung.
Wartezeit Zeitverzdgerung fir Startoptionen mit Wartezeit

Optional kann ein Abbruchkriterium fiir die Kinetikmessungen gewéhlt werden.

Option Beschreibung

Stopp Messung Wert
Bei Erreichen dieses Grenzwertes stoppt die Messung. Die Einheit
richtet sich nach dem auf der Seite Allgemein ausgewahltem Mess-
modus.

Obere Grenze/Untere Grenze
Je nach erwarteten Kurvenverlauf muss eine der Grenzoptionen aus-
gewahlt werden.

8.1.4 Kinetik - Einstellungen | Zubehér
Die Parameter auf der Seite Zubehor hangen vom installierten Zubehér ab.

Sehen Sie dazu auch
Zubehore verwenden [ 41]

8.1.5 Kinetik - Einstellungen | Auswertung

Auf der Seite Auswertung kdnnen folgende Messwertauswertungen definiert werden:
= Messwerte an definierten Zeitpunkten bestimmen
®m  Berechnung von Formeln

Werte def. Zeiten Messwerte an ausgewahlten Zeitpunkten werden in der Probentabelle angezeigt und
konnen zur Auswertung in einer Formel oder in der Kalibration herangezogen werden.

» Zur Auswahl der Messwerte die Option Werte def. Zeiten aktivieren.

» Auf| + klicken und in den Eingabefeldern die gewiinschte Zeit eintragen. Mit Klick
auf| + |in die Liste ibertragen.

» Zum Loschen den Wert in der Liste markieren und auf| -  klicken.

Formel Sie kdnnen die Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer Formel verkniipfen.

Sehen Sie dazu auch

Formeln verwenden [ 37]

8.1.6 Kinetik - Einstellungen | Kalibration

Auf der Seite Kalibration kénnen Sie eine Auswertung mit einer Kalibration vereinbaren.
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Kalibration

Kalibration
Auswahl Meu erstellen ~
Regression y=A +B*x ~
Einheit maf v]
Schichtdicke [cm] [1 |
[0 Grenzwert 0,0000 Obere Grenze
Ordinatenwert Anstieg hd

Fir die Kalibration mit Standards aktivieren Sie die Option Kalibration und nehmen Sie
folgende Einstellungen vor:

Option

Auswabhl

Beschreibung

Neu erstellen

Kalibration innerhalb der folgenden Messserie aufnehmen

In der Probensequenz miissen Sie die Standardproben und deren
Konzentration definieren.

Aus Datei laden
Kalibrierparameter aus einer vorhandenen Methode laden

Regression

Regressionstyp der Kalibrierfunktion
y=B*x

y=A+B*x

y=A+B*x+C*x

Einheit

Einheit des Analysenergebnisses

Schichtdicke

Schichtdicke der Kiivette

Dieser Wert dient nur zur Information und wird mit den Methodenpa-
rametern gespeichert.

Grenzwert

Einen oberen oder unteren Grenzwert fiir das Analysenergebnis fest-
legen

Ergebnisse, die oberhalb bzw. unterhalb dieses Grenzwertes liegen,
werden in der Ergebnistabelle mit"l" gekennzeichnet.

Das Modul Kinetik kann verschiedene Werte aus der zeitaufgeldsten Messkurve zur Ka-
libration heranziehen:

Option
Anstieg

Beschreibung

Anstieg der gesamten Kinetikkurve vom Start- bis zum Endzeitpunkt
der Messung
Der Bereich kann nach der Messung eingegrenzt werden.

Maximum zwi-
schen t1 und t2

Maximum des Kinetik-Charts zwischen den Zeitpunkten Zeit Beginn
und Zeit Ende

Formel

Ergebnis einer Formelberechnung

Mit einem Klick auf |...| erscheint der Formeleditor.

Lineweaver-Burk

Reziproke Reaktionsgeschwindigkeit 1/v

Sehen Sie dazu auch

Formeln verwenden [ 37]

93



Modul Kinetik

ASpect UV

8.1.7 Kinetik - Einstellungen | Probensequenz

Anforderung an die Pro-
bensequenz

Auf der Seite Probensequenz kdnnen Sie die Reihenfolge der Proben fiir eine folgende

Messung bestimmen, die Sie mit dem Icon ¥ im Dokumentfenster starten kénnen. Ei-

ne Probensequenz kdnnen Sie auch direkt vor einer Messung erstellen.

= Dije Aktivierung der Kalibration erfordert eine Eingabe einer Sequenz mit Standard-
proben.

= Bei Verwendung von Kiivettenwechslern und Probengebern werden die Proben den
Probenplatzen im Zubehor zugeordnet.

= Wenn die Probensequenz leer ist, erscheint beim Messstart der Probensequenz zu-
ndchst das Fenster Sequenz einstellen. Das Fenster kann erst verlassen werden,
wenn mindestens eine Probe definiert ist.

Sehen Sie dazu auch

Probensequenzen [ 30]

8.1.8 Kinetik - Einstellungen | Automatisch archivieren

Sie kénnen die Messdaten und deren Auswertung automatisch speichern, exportieren
und drucken. So kénnen Sie |hre Prozesse zur Archivierung der Daten vereinheitlichen
und sicherstellen, dass Daten nicht verlorengehen. Auf der Seite Automatisch archivie-
ren wahlen Sie dazu die Zieldateien und Reportvorlagen. Zusatzlich missen Sie im Fens-
ter Optionen die automatische Archivierung programmweit aktivieren und den Zeit-
punkt fir die einzelnen Archivierungsfunktionen wahlen.

Sehen Sie dazu auch

Messdaten automatisch archivieren [ 29]

8.1.9 Kinetik - Einstellungen | Notiz

Auf der Seite Notiz kénnen Sie optional eine Notiz zur Methode eingeben.

8.2  Messungen im Modul Kinetik ausfiihren
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Voraussetzung fir einen Messstart ist, dass im Dokumentfenster eine Methode neu er-
stellt oder geladen wurde. Die Messung kann mit einer in der Methode hinterlegten
Probensequenz oder als Einzelmessung gestartet werden.

Fur die Messungen werden folgende Icons eingeblendet:

Icon Beschreibung

= Probensequenz starten
F Sequenz mes- q

sen Wenn Sie in den Messparametern keine Probensequenz hinterlegt
haben, erscheint nach Klick auf dieses Icon das Fenster Sequenz ein-
stellen. Das Fenster kobnnen Sie erst verlassen, wenn Sie mindestens
eine Probe definiert haben.

Einzelne Probenmessung unabhdngig von der eingestellten Pro-

» Probe messen
bensequenz starten

73 Referenz messen
F Referenz
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Referenz messen

Erste Sequenz starten

Sequenz unterbrechen oder
stoppen

Icon Beschreibung

Eine separate Referenzmessung ist nétig, wenn die Probensequenz
nicht mit einer Referenzmessung beginnt oder keine Referenz, pas-
send zu den aktuellen Methodenparametern, verfiigbar ist.

n Messung unterbrechen und zu einem spéteren Zeitpunkt fortsetzen
Sequenz unter-

brechen Die laufende Probenmessung wird fertig abgearbeitet. Die noch aus-
stehende Probensequenz wird anschlieRend angezeigt und kann edi-
tiert werden.

Il pause Die Messung stoppt sofort und kann mit P Weiter fortgesetzt wer-
den. Die Pause kénnen Sie nutzen, um einer Probe eine Reagenz zu-
zusetzen.

Stopp Laufende Messung stoppen und nicht fortsetzen

% % Fur Kassetten-Sipper-System und Probengeber APG verfligbar:

Pumpe ein- bzw. ausschalten und Probe transportieren bzw. Trans-
port stoppen

@ T!T Fur Probengeber APG verfligbar: Probenkaniile absenken bzw. hoch-
fahren
N ;f‘ﬁ Fur Probengeber APG mit Rithrfunktion verfiigbar: Riihrer ein- bzw.

ausschalten

Wenn keine Referenz an erster Stelle in der Probensequenz steht, muss die Referenz se-
parat aufgenommen werden.

» Referenz im Probenraum platzieren.

» Auf ¥ Referenz klicken und Abfrage zur Referenzmessung bestatigen.

v" Die Referenzmessung wird ausgefiihrt. Alle folgenden Messungen werden mit
dieser Referenz korrigiert, bis die Messparameter durch eine neue Methodenein-
stellung gedndert werden oder die ndchste Referenzmessung erfolgt.

Mit Start der Probensequenz werden die Proben in der Reihenfolge entsprechend der
Probentabelle abgearbeitet.

» Die erste Probe der Sequenz im Probenraum platzieren bzw. Kiivettenwechsler/APG
mit Proben bestiicken.
» Auf F Sequenz messen klicken.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v' Die Probensequenz wird abgearbeitet. Die Messwerte und Auswertungen werden
im Dokumentfenster angezeigt.

Eine laufende Messung kénnen Sie unterbrechen und fortfiihren oder endgliltig stop-
pen.
> Auf Stopp klicken, um die Messung zu stoppen.

v Die Messung der Sequenz wird gestoppt und kann nicht fortgesetzt werden. Bis
zu diesem Zeitpunkt aufgenommene Messdaten bleiben erhalten und kénnen
weiter bearbeitet werden.

» Auf Il Sequenz unterbrechen klicken, um eine Messung zu unterbrechen und spa-
ter fortzusetzen.

v" Der aktuelle Messschritt wird beendet und danach die Abarbeitung unterbrochen.
Die Messpause kénnen Sie nutzen, um die laufende Probensequenz anzusehen
und zu editieren.
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» Mit I Pause konnen Sie eine laufende Probenmessung sofort unterbrechen, z. B.

um einer Probe Reagenzien zuzusetzen. Mit Klick auf ® Weiter setzen Sie die Pro-
benmessung fort.

Ndachste Sequenz starten Nach Abarbeitung der ersten Probensequenz kdnnen Sie die Sequenz weitere Male star-
ten oder nacheditieren. Dies ist auch moglich, wenn das Dokument bereits gespeichert
und zur Anzeige der Ergebnisse erneut gedffnet wurde.

» Auf B Klicken.
Das Fenster Sequenz einstellen mit der in der Methode hinterlegten Sequenz er-
scheint.

» Bei Bedarf eine neue Sequenz zusammenstellen.
» Die Einstellungen im Fenster Sequenz einstellen mit Klick auf Ok bestatigen.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v' Die aktuelle Sequenz wird abgearbeitet und die Daten an die vorhandene Mess-
werttabelle und Auswertungen angehangt.

Einzelmessungen ausfiihren Sie kénnen unabhdngig von der eingestellten Sequenz einzelne Proben des Probentyps
Probe messen und an die Messwerttabelle und Auswertungen anhangen.

» Probe im Probenraum platzieren.

» Auf P Probe messen klicken.
» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v" Die Messung erfolgt und die Daten werden an vorhandene Messwerte und Aus-

wertungen angehangt.

Wenn Messungen anderer Probentypen angehdngt werden sollen, klicken Sie auf 3
Sequenz messen und geben Sie eine Sequenz mit den entsprechenden Proben ein.

8.3 Ergebnisse im Modul Kinetik anzeigen, auswerten und bearbeiten

In diesem Abschnitt werden nur die Besonderheiten der Ergebnisanzeige und Auswer-
tung im Modul Kinetik erldutert.
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Dokumentfenster im Modul Ki-
netik mit mehreren Kinetikkur-
ven

Arbeitsblatt Messung

Zeitanzeige der Kinetikkurve

Neues Arbeitsblatt

Probentabelle

Heues Dokument
Kinetik X
B [ [ 2 [ [

Datei ... Sequenz messen  Probe messen Referenz. Leerwert
04+
Messung  Referenzen

1 J\/‘ Auswertung

+ Meues Arbeitsblatt {@} Optionen

t00:01:00

i ' H t00:02:00 H

o
'S
I

Absorbanz

O
4 Methode Arbeitsblatt [+ ]»

a2 e

£ SRR

o o8
L

Messung
Messwerte
0,15
T T T i T T T
25 50 75 100 125 150 175
Zeit[s]
4 -
Messwerte  \erte definierter Zeitpunkte  Formel r, :
Nr. | Farbe Typ Mame Datum,/Zeit 1 2. 3. 4
1 Frobe 29.11.2023 12:34 || 0,5249 (00:00:00, 1 0,5106 (00:00:01,3; 0,5059 (00:00:02,% 0
2 | — Frobe 29.11.2023 12:38 || 0,5391 (00:00:00, 1i 0,5293 (00:00:01,4; 0,5259 (00:00:02,3+ 0
3 |— Frobe 29.11.2023 12:41 || 0,5578 (00:00:00, 1i 0,5593 (00:00:01,4; 0,5559 (00:00:02,3: 0
< S’ > < >
Galtige Referenz vorhanden
Nr. Beschreibung
1 Arbeitsblatter mit der Anzeige der Proben- und Referenzspektren und weitere Auswer-
tungen
2 Tab Messwerte mit den Einzelmesswerten der Proben

Tabs mit Datenauswertungen

4 Tab mit Informationen zu Methodeneinstellungen und mathematischen Datenbehand-
lungen auf den Arbeitsblattern

Das Arbeitsblatt Messung enthalt die Messdaten. In der oberen Hélfte des Arbeitsblatts
werden die Spektren angezeigt.

Auf dem Tab Messwerte in der unteren Halfte des Arbeitsblatts sind die Probentabelle
mit der Reihenfolge der Messungen und die Tabelle mit den digitalen Messwerten an-
geordnet. Die weiteren Tabs enthalten Datenauswertungen, die schon in der Methode
festgelegt wurden. Diese Auswertungen kdnnen Sie ergédnzen und editieren.

Die Anzeige der x-Koordinate der Kinetikkurve kann zwischen Stunden, Minuten und Se-
kunden gewechselt werden.

» Menipunkt Optionen | Einheit der X-Achse wahlen und im Untermeni die Einheit
aktivieren.

v' Die Anzeige der Kinetikkurve und der Anstieg werden aktualisiert.

Sie kdnnen im Dokumentfenster weitere Arbeitsblétter erzeugen und auf ihnen weitere
Auswertungen vornehmen. Auf diese Weise kénnen Sie in einem Dokument (Datei) ver-
schiedene Auswertungen nebeneinander anlegen. Das Arbeitsblatt Neues Arbeitsblatt

wird nach einem Klick auf den Meniipunkt + Neues Arbeitsblatt auf dem Arbeitsblatt
Messung angelegt. Die unbearbeiteten, originalen Messdaten werden zunéchst in das
neue Arbeitsblatt kopiert und kénnen dann bearbeitet werden.

Die Anzeige der Probentabelle kann frei konfiguriert werden. Nach einem Rechtsklick
auf den Kopf der Tabelle kdnnen im Kontextmeni folgende Parameter gewéhlt werden:
= Nummer in der Sequenzreihenfolge

®  Position im Zubehor bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber

= Farbe der Messkurve im Chart

®  (Charge bei Verwendung von Kivettenwechsler oder Probengeber
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Probenbezeichnung

Probentyp

Datum und Zeitpunkt der Messung

Anstieg

Absolutwert (y-Achsenabschnitt der linearen Regressionsfunktion)
Bereichsgrenzen des Anstiegs

Bestimmtheitsmaf3

Temperatur bei Methoden mit peltiertemperierten Zubehor

Notiz

Probenkonzentration bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration
Verdiinnung und Einwaage

Diese Eingaben werden nur bei Konzentrationsbestimmungen mit Kalibration be-
riicksichtigt.

= Probenspezifische Variablen A — H fiir die Berechnungen in Formeln

Per Drag&Drop kann die Reihenfolge der Spalten in der Tabelle verdndert werden.

Die Einzelmessungen fiir jede Probe sind daneben in einer separaten Tabelle aufgefihrt.

Sehen Sie dazu auch

Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]

8.3.1 Kinetikkurven auswerten

Auswertung editieren

Auswertung |6schen

Bereich der Anstiegsberech-
nung
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Die in der Methode angebotenen Datenauswertungen kénnen Sie auch nachtraglich
vornehmen. Die Funktionen sind im Menl Auswertung zusammengefasst, das auf je-
dem Arbeitsblatt zur Verfligung steht. Die Auswertungen beziehen sich immer auf die
Messwerte des jeweiligen Arbeitsblatts. Wenn die Messwerte mit mathematischen
Funktionen bearbeitet werden, wird die Auswertung auf diesem Arbeitsblatt entspre-
chend angepasst.

Die Auswertungen werden im unteren Teil des Arbeitsblatts auf einem eigenen Tabel-
lenblatt ausgegeben.

Bei vorhandenen Auswertungen kénnen Sie die Auswerteparameter editieren.
» Auf dem Tabellenblatt der Auswertung auf i} Einstellungen klicken und im Dialog-
fenster die Auswerteparameter andern.
v" Die Auswertung wird aktualisiert.

Nichtbenétigte Auswertungen kdnnen Sie I8schen.

» Auf dem Tabellenblatt der Auswertungen rechts oben auf * klicken.
v" Die Auswertung wird vom Arbeitsblatt entfernt.

Die Anstiegsberechnung erfolgt zunéchst tber die gesamte Kinetikkurve. Nach Ende der
Messung konnen Sie diesen Bereich eingrenzen und nur einen Ausschnitt der Reaktions-
kinetik, idealerweise den lineare Teil, fir die Berechnung heranziehen.

» Wenn der Anstieg nur flir einzelne Proben berechnet wird, auf dem Arbeitsblatt die-
se Proben markieren.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt "‘H“Auswertung | Bereich der Anstiegsberech-
nung wahlen.

» Zeitpunkte fiir den Beginn und Ende des linearen Bereichs eingeben.

» Inder Liste die Proben wahlen, fiir die der Anstieg berechnet wird:
Fiir alle Messungen: Die Berechnung wird fiir alle Proben ausgefiihrt.
Nur fiir markierte Messungen: Die Berechnung wird nur fiir die vorher markierten
Proben ausgefihrt.
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Werte an def. Zeiten

Formel

Kalibration

v' Die Werte Anstieg und Absolutwert werden in der Messwerttabelle aktualisiert.
Eventuelle Auswertungen werden ebenfalls nachberechnet.

Mit der Funktion Werte an def. Zeiten werden Messwerte zu ausgewahlten Zeiten in ei-
ner Tabelle zusammengefasst.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt Auswertung | Werte an def. Zeiten wéhlen.

» Aufl + klicken, in den Eingabefeldern den Messzeitpunkt wahlen und mit erneutem
Klick auf| + | in die Liste Gbertragen.

v' Die Wertetabelle wird angezeigt.

Mit der Funktion Formel konnen Sie Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer
Formel verkniipfen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt M Auswertung | Formel wéhlen.
» Aufl + klicken und die Formel mit dem Formeleditor erstellen.
» Bei Bedarf auf die gleiche Weise weitere Formeln hinzufiigen.

v Die Ergebnisse werden auf dem Tab Formel angezeigt.

Die Funktion Kalibration ist verfiigbar, wenn ein Dokument keine eigene Kalibration mit
Standards enthalt. Mit dieser Funktion kdnnen Sie nachtraglich die Kalibrierdaten aus
anderen Dateien laden und damit eine quantitative Analyse der Messwerte ausfiihren.
Dabei werden nur die Kalibrierparameter und nicht die Standards geladen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Kalibration wahlen.
» Die Option Kalibration aktivieren.
» Auf Offnen klicken und Dokument mit der Kalibrierkurve auswéhlen.

v" Das Tabellenblatt Kalibration mit der aktuellen Kalibrierkurve und den berechne-
ten Kalibrierparametern wird angezeigt. Die Ergebnisse der Konzentrationsanaly-
se mit Kalibration werden direkt in die Probentabelle eingetragen. Konzentratio-
nen, die aulRerhalb des kalibrierten Bereichs liegen, werden in Klammern gesetzt.

Das Tabellenblatt Kalibration enthalt folgende Informationen:

= Quelle der Kalibrierkurve (in diesem Dokument gemessen oder aus einer Datei gela-
den)

Regressionsmodell

Analysenwellenldnge bzw. verwendete Formel der Kalibration
Regressionskoeffizienten A, B und C, soweit im Regressionsmodell berechnet
Bestimmtheitsmal R?

Schichtdicke der Kivette (nur informativ, wird nicht in der Berechnung berticksich-

tigt)
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8.3.2 Kinetikdaten mathematisch bearbeiten

Datenbearbeitung riickgéngig
machen

Zuschneiden

Glatten

Sie kénnen folgende mathematische Operationen auf eine Kinetikkurve anwenden:
®  Zuschneiden
= Glatten

Die Messdaten und vorhandene Auswertungen auf einem Arbeitsblatt werden daraufhin
neu berechnet und aktualisiert. Die mathematischen Operationen kénnen Sie aufeinan-
derfolgend im gleichen Arbeitsblatt anwenden.

Das Protokoll Gber die ausgefiihrten Operationen finden Sie auf der linken Seite des Do-
kuments auf dem Tab Arbeitsblatt. Die Operationen sind dort der Reihe nach aufgelis-
tet. Mit einem Klick auf die entsprechende Operation wird der Bearbeitungsschritt ange-
zeigt. Auf diesem Tab kénnen Sie Operationen riickgdngig machen.

» Mit rechter Maustaste auf die letzte Operation klicken, die riickgdngig zu machen ist.
» Im Kontextmenii eine der beiden Optionen auswahlen:

- Bis zu diesem Schritt in neues Arbeitsblatt kopieren
Ein neues Arbeitsblatt wird gedffnet und die Daten mit der Anderungshistorie bis
zur gewéhlten Operation dorthin kopiert. Im vorherigen Arbeitsblatt bleiben alle
Operationen erhalten.

- Operation 16schen
Alle Schritte inklusive der gewdhlten Operation werden im aktuellen Arbeitsblatt
geldscht.

v' Die Operationen werden entsprechend der gewéhlten Option in ein neues Ar-
beitsblatt kopiert oder riickgadngig gemacht.

Mit dieser Funktion wahlen Sie einen Kurvenausschnitt fir die Anzeige und weitere Be-
arbeitung/Auswertung aus. Die Werte auRBerhalb des gewéhlten Bereichs werden nicht
mehr berticksichtigt.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Zuschneiden wéhlen.

v" Der Cursor wandelt sich in eine senkrechte Linie mit der Bezeichnung "Range".

» Auf die linke oder rechte Begrenzung des auszuschneidenden Abszissenbereichs kli-
cken und mit gedriickt gehaltener Maustaste den Cursor bis zur anderen Begrenzung
ziehen. Dann die Maustaste loslassen.

» Alternativim Fenster Zuschneiden in den Feldern Beginn und Ende: die Bereichs-
grenzen eingeben.

» Die Eingabe im Fenster Zuschneiden mit Klick auf Ok bestatigen.

v' Die Kurvendarstellung wird aktualisiert. Sichtbar ist nur noch der ausgewéhlte
Bereich der Messkurve.

Mit dieser Funktion wird die Kurve nach dem Verfahren Savitzky-Golay geglattet.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt s Auswertung | Glatten wahlen.

» In der Dropdown-Liste Stiitzstellen die Anzahl zu betrachtender Punkte fir die Glat-
tung nach Savitzky-Golay auswahlen.

v' Die Kurve wird neu berechnet und die Anzeige aktualisiert.

8.4 Beispielmessung im Modul Kinetik
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Als Beispiel dient eine Kinetikmessung bei 500 nm (iber einen Zeitraum von 30 s. Die
Beispielmessung kann mit leerem Probenraum erfolgen.
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Dokument anlegen

Methodenparameter festlegen

Parametereintrage

Seite Allgemein

Seite Messzyklen

Seite Start/Stopp Messung

Folgende Schritte miissen ausgefiihrt werden:
1. Dokumentim Modul anlegen.
2. Methode 6ffnen und Parameter eingeben.

3. Messung starten.

» Den Menipunkt Module | Kinetik wahlen oder auf das Icon in der Startleiste klicken.

S

» Im Dokumentfenster auf Methode einstellen klicken.

» Auf den Seiten im Methodenfenster Kinetik - Einstellungen die Parameter eingeben

(siehe unten).

» Parameter im Methodenfenster mit einem Klick auf Ok bestatigen und in das Doku-

mentfenster zuriickkehren.

Nehmen Sie die Eintrdge entsprechend den Screenshots vor.

Allgemein

Mingen des Zaiz)ydius und Gerdtaparameter der sktuelian Mathode

m

Intervalizeit [hh,mm,ss] lII : :

Titel |Neues Dokument
Parameter Messmodus Absarption
Wellenldnge [nm] 500,00
Integrationszeit [s] 0,1 ~
Lampenwechsel 320nm *
Zeitzyklus Angzeige im Chart Sekunde ~
Mehrfachmessung Referenz =
Leerwert =
Standard =
Messzyklen
Zyklische Steuerung
Zyklisch fur Probe
Intervalle definiert iber Messzeit e
Einmalige Dunkelstromkorrektur
x +
Gesamtzeit [hh,mm,ss] III : :

Wartezeit [sec] I:I

|:| Stopp Messung

Vert 0 Obere Grenze

Start/Stop Messung

Start Messung Autom. mit Wartezeit ~
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Seite Auswertung
Seite Kalibration

Seite Probensequenz

Seite Automatisch archivieren
Seite Notiz

Messung ausfithren
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Keine Eintrdge vornehmen.

Keine Eintrdge vornehmen.

Probentabelle

Proben hinzufiigen | | Proben entfernen | | Daten importieren

Nr. Typ Mame Referenz/leerwert  Notiz

1 Referenz Referenz Messen

» Auf Proben hinzufiigen klicken und Referenz an den Anfang der Probentabelle set-
zen:

Proben hinzufigen

Einfiigen Am Anfang ~
Probentyp Referenz i
Anzahl
Ok Abbruch

» Noch einmal auf Proben hinzufiigen klicken und eine Probe an das Ende der Pro-
bentabelle anfligen:

Proben hinzufigen

Einflgen Am Ende ~
Probentyp Probe ~
Anzahl
Ok Abbruch

» Inder ersten Zeile der Probentabelle als Namen "Referenz" eingeben und mit der En-
ter-Taste bestatigen.

» In der zweiten Zeile der Probentabelle als Namen "Probe 1" eingeben und mit der En-
ter-Taste bestatigen.

Keinen Eintrag vornehmen.
Keinen Eintrag vornehmen.
» Im Dokumentfenster auf ¥ klicken.
Die Startinformation zur Messung der Referenz erscheint.
» Referenzprobe einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.
» Die Referenzmessung erfolgt. Aufforderung zur Messung der Probe 1 erscheint.
» Probe 1 einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

Die Kinetikkurve und die Messwerte werden auf dem Arbeitsblatt Messung ausgegeben.
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Neues Dokument
Kinetik x
Datei ... Sequenzmessen Probemessen  Referenz Leerwert
O+
Messung  Referenzen
A Auswertung  + Neues Arbeitsblatt {07 Optionen
0,00013
10,0001
N TES
H
2 s
g beitsbl; i
g
* Methode Arbeitsblatt 2 -5
M
essung o
Messwerte
s
s
Zeit [s] :
-
-
Messwerte :
Nr. |Farbe Tvo Name Datum/Zeit Anstieg || 1. 2 3. 4. 5,
1, _ Probe 1 18.10.2023 14:32  0,0000 || 0,0000 (00:00:00, 1t 0,0000 (00:00:01,3: 0,0000 (00:00:02,4! 0,0000 (00:00:03, 3¢ 0,01
< > < >

Giittige Referenz vorhanden
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9 Modul Thermometrie

Modul Thermometrie 6ffnen

Im Modul Thermometrie kdnnen Sie temperaturaufgeldste Messkurven mit einem pel-
tiertemperierten Zubehdr aufnehmen und auswerten. Folgende Auswertungen stehen
zur Verfligung:

v

DNA-Schmelzpunkt bestimmen

Bestimmung von Peaks

Ausgabe der Messwerte an ausgewdhlten Temperaturen
Verkniipfung der Messwerte in einer Formel

Das Modul Thermometrie mit einem Klick auf das Icon in der Startleiste des Haupt-
fensters 6ffnen:

Alternativ Menipunkt Module | Thermometrie wahlen.
v Auf der Arbeitsoberflache wird ein neues Dokument geoffnet.

Mit jedem weiteren Klick auf das Icon wird ein weiteres neues Dokument auf der Ar-
beitsoberflache geodffnet.

Alle Funktionen der Dokumentfenster des Moduls Thermometrie sind den Messungen
von Temperaturkurven und deren Auswertungen zugeordnet. Sie kdnnen nun eine Me-
thode erstellen und auf deren Grundlage eine Messung mit Auswertungen starten.

9.1 Methodeneinstellung im Modul Thermometrie

Methode erstellen
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Dieser Abschnitt enthalt alle Einstellungen die fir eine Methode im Modul Thermome-
trie getroffen werden kénnen.

»

Im Dokumentfenster mit einem Klick auf € Methode einstellen das Methoden-
fenster 6ffnen.

Die Einstellungen auf den Seiten des Methodenfensters vornehmen.
Die Eingabe der Parameter mit Klick auf Ok abschlieRRen.

v’ Die Methodenparameter werden auf der linken Seite des Dokumentfensters auf
dem Tab Methode ausgegeben. Die Icons fiir den Messstart erscheinen in der
Werkzeugleiste des Dokumentfensters.



ASpect UV

Modul Thermometrie

9.1.1 Thermometrie - Einstellungen | Allgemein

Titel

Parameter

Mehrfachmessung

Auf der Seite Allgemein werden die grundlegenden Messeinstellungen vorgenommen.

ll‘ Thermometrie - Einstellungen

Allgemein .
Start Messung Allgem €in
Zubehdr Einstellungen des Thermometrie und Gerdtaparameter der aktuelien Methode
Auswertung 1
Probensequenz Tite |Neues Dokument |
Automatisch archivieren
MNotiz Parameter Messmodus Absorption ~
Wellenldnge [nm] 500,00
Integrationszeit [s] 0,1 e
Spalt [nm] 1 -
Lampenwechsel 320 nm * ~
Mehrfachmessung Referenz =
Probe =
Leerwert =
[] Stopp Messung Vert 0,0000 Obere Grenze
Hiffe ... ok Abbruch

Hier geben Sie den Titel des Dokuments ein, der im Reiter des Dokuments angezeigt
wird. Den Titel kdnnen Sie spéater editieren.

In diesem Bereich wahlen Sie die Parameter fir die optische Messung.

Option

Messmodus

Beschreibung

Folgende Messmodi sind wéhlbar:
= Transmission
= Absorption

Wellenldnge [nm]

Wellenlange fiir die Analyse eingeben

Integrationszeit [s]

Zeit fur die Aufnahme eines Messpunkts auswéhlen

Spalt [nm]

Fur SPECORD 210/250 PLUS

Spektrale Spaltbreite (optische Auflésung) auswéhlen:
0,2;0,5 1;2; 4 nm

Hinweis: In &lteren SPECORD 210/250 PLUS wurde der Spalt 0,2 nm
noch nicht eingebaut. Fir diese Gerate steht er nicht zur Auswahl.

Lampenwechsel

Wellenldnge des Wechsels von UV-Lampe auf Vis-Lampe auswahlen

Der voreingestellte Lampenwechsel bei 320 nm gewahrleistet eine
optimale Energieverteilung Gber den gesamten Wellenldngenbereich
des Spektrometers. Wenn Sie nur im UV-Bereich oder Vis-Bereich ar-
beiten, kdnnen Sie auch mit den Optionen nur UV oder nur Vis mit
der gewdhlten Lampe messen.

Sie kénnen eine Messung mehrfach hintereinander ausfiihren und den Mittelwert fir
die weiteren Berechnungen und Analysen verwenden. Bei Messungen mit sehr wenig
Energie, z. B bei Proben mit hoher Absorption, kann dieses Verfahren das Signal-
Rausch-Verhaltnis verbessern und die Messgenauigkeit erhdhen.
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Option Beschreibung

Mehrfachmessung Bei Bedarf fiir die Probentypen Referenz, Leerwert, Probe und Stan-
dard die Anzahl der Messwiederholungen eingeben

Wenn die Option Manueller Start aktiviert ist, erfolgt fiir jede Einzel-
messung innerhalb einer Wiederholung die Aufforderung zum Start.

Optional kdnnen Sie einen Messwert festlegen, bei dessen Erreichen die Messung ge-

stoppt wird.
Option Beschreibung
Stopp Messung Wert

Bei Erreichen dieses Messwertes stoppt die Messung. Die Einheit
richtet sich nach dem ausgewéhltem Messmodus.

Obere Grenze/Untere Grenze
Je nach erwarteten Kurvenverlauf muss eine der Grenzoptionen aus-
gewahlt werden.

9.1.2 Thermometrie - Einstellungen | Start Messung

Den Messstart einer Probe definieren Sie auf der Seite Start Messung. Folgende Start-
optionen stehen zur Verfligung:

Option Beschreibung

Auto'm. ohne War- Die Messung beginnt sofort nach Klick auf = oder P

tezeit

?;tom' mit Warte- Nach Klick auf ¥ oder ® beginnt die Messung erst nach Ablauf

der Wartezeit.

Manuell ohne War-

tezeit Nach Klick auf B oder P erscheint eine Rickfrage zum Start der

Messung. Bei Beantwortung mit Ja beginnt die Messung sofort.

Manuell mit Warte- Nach Klick auf B oder P erscheint eine Ruckfrage zum Start der

zeit . . w ) . )
Messung. Bei Beantwortung mit Ja lduft zundchst die Wartezeit ab
und danach startet die Messung.

Wartezeit Zeitverzdgerung flr Startoptionen mit Wartezeit

9.1.3 Thermometrie - Einstellungen | Zubehor

Auf der Seite Zubeh6r parametrisieren Sie die vom Zubehér angefahrene Temperatur-
kurve und nehmen bei Verwendung von 2 peltiertemperierten Kivettenwechslern die
Einstellung des Betriebsmodus vor.

Einstallungen des Zubahars
Zubehér
E Temperaturgenauigkeit [*C] | 2,0 w

Kivettenmessfiihler aktiv
Temp. nach Sequenz
Temperaturwerte ] Einstellen... .
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Temperierung einstellen

Temperaturverlauf eingeben

Option Beschreibung

Temperaturgenau- Genauigkeit der Temperatursteuerung wahlen

igkeit [°C]

Kiivettenmessfiih- Beim Start der Messung nach erreichter Solltemperatur im Tempera-
ler aktiv turregelgerat wird die Kiivettentemperatur registriert. Der Messwert

(Absorbanz/%T) wird der Kiivettentemperatur zugeordnet. Die Tem-
peraturmessung ist damit genauer als die Probenblocktemperatur.

Wenn die Option nicht aktiviert ist, wird die Blocktemperatur (Regel-
temperatur) erfasst und als Abszissenwert im Modul Thermometrie
angegeben.

Temp. nach Se-
quenz

Haltetemperatur nach der optischen Messung aktivieren

Diese Temperatur wird nach der letzten optischen Messung angefah-
ren und gehalten.

Info

Information Uber den einstellbaren Temperaturbereich und die aktu-
ellen Temperaturen im Zubehér anzeigen

Nach einem Klick auf Einstellen erscheint das Fenster Variabler Temperaturbetrieb.
Die Parameter der Temperaturstufen kdnnen in den Tabellenzeilen einzeln editiert oder
mit den Kontroll- und Eingabefeldern automatisch festgelegt werden.

Option/Button Beschreibung
Einfligen Neuen Temperaturschritt nach der markierten Tabellenzeile einfiigen
Loschen Markierte Tabellenzeile |6schen

Gradient ab mar-
kierter Position

Temperaturgradienten ab einer markierten Tabellenzeile automatisch
erstellen. Beginnend mit der Starttemperatur der markierten Tabel-
lenzeile werden schrittweise weitere Temperaturstufen in die Tabelle
eingefiigt, bis die Endtemperatur erreicht ist.

Diff. [°C]

Temperaturdifferenz einer Temperaturstufe

bis °C

Endtemperatur des Gradienten

Anfiigen
Temperaturgradienten an markierte Position anfligen

Wartezeit [s] fiir
alle Positionen

Wartezeit vom Erreichen der Solltemperatur bis zum Start der opti-
schen Messung

Mit Klick auf Setzen wird die eingetragene Temperatur in alle Tempe-
raturstufen der Tabelle Gibertragen.

Hinweis: Unabhdngig von der eingestellten Wartezeit erfolgt die opti-
sche Messung erst 5 s nach Erreichen der Temperatur im Bereich der
vereinbarten Temperaturgenauigkeit im Block. Die Wartezeit wird zu
diesem 5-s-Zeitraum addiert.

Riickgéngig

Letzte Aktion riickgdngig machen

Optische Messung

Ja

Am Temperaturschritt eine optische Messung ausfithren

Nein
Am Temperaturschritt erfolgt keine optische Messung.

107



Modul Thermometrie

ASpect UV

‘i‘ Variabler Temperaturbetrieh

=

Temperatur [°C] Wartezeit [s]
30,0
35,0
40,0
45,0
50,0
55,0
60,0
65,0
70,0
0 750
11 80,0
12 85,0
13 @00

=L RENAE- T R IR RN

Ll tnth Lttt

Optische Messung

JA Zeile an markierter Position
JA

JA Einfiigen

JA

A Léschen

JA

JA

JA

A Gradient ab markierter Position
JA

» ot 1
1A

JA bis °C Q0,0

Anfiigen

Wartezeit [s] fir alle Positionen

Riickgangig

Ok Abbruch

9.1.4 Thermometrie - Einstellungen | Auswertung

Bestimmung des DNA-
Schmelzpunktes

Peaks bestimmen
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Auf der Seite Auswertung kénnen Sie folgende Analysen wahlen:

= Bestimmung des DNA-Schmelzpunktes

Bestimmung von Peaks

u
®  Anzeige der Messwerte an ausgewahlten Temperaturen
]

Eingabe von Formeln

Folgende A

Besti des DNA-Sch

Au

rtung

[] Peaks bestimmen

im gesamten Spektrum

Minima und Maxima

Peaks nur tber 0,0000

hwellwert 0,0000

[] werte definierter
Temperaturen

[0 Fformel

Bei Aktivierung der Option Bestimmung des DNA-Schmelzpunktes wird der Schmelz-
punkt der DNA-Schmelzkurve ermittelt.

Mit Aktivieren des Kontrollkdstchens Peaks bestimmen werden Extremwerte nach vor-
gegebenen Kriterien automatisch gesucht. Die Peaks werden in der grafischen Anzeige
der Messkurve gekennzeichnet und auf einem gesonderten Tab im Auswertungsbereich

ausgegeben.
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Werte definierter Temperatu-
ren

Formel

Option Beschreibung

Auswabhlliste im gesamten Spektrum
Alle Peaks im Messbereich suchen

in definierten Teilbereichen
Peaks in definierten Spektrenbereichen suchen

Art des Peak Art der gesuchten Peaks wahlen: Minima, Maxima oder Minima und
Maxima
Peaks nur Absolute Grenze fir die Anzeige der Peaks

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie (iber bzw. unter dem eingege-
benen Ordinatenwert liegen.

Schwellwert Differenz zwischen Peakhdhe und dem benachbarten darauffolgen-
den lokalen Maximum/Minimum

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie den eingegebenen Schwell-
wert tiberschreiten (Maximum) oder unterschreiten (Minimum).

Sie kdnnen Messwerte an ausgewdhlten Temperaturen der Messkurve bestimmen. Die-
se Messwerte werden in der Probentabelle in den Auswertungen des Dokumentfensters
angezeigt und kénnen fiir die Berechnung einer Formel verwendet werden.

» Das Kontrollkastchen Werte definierter Temperaturen aktivieren.

» Aufl + klicken, im Eingabefeld die Temperatur innerhalb des Temperaturbereichs
wahlen und mit erneutem Klick auf | + | in die Liste (ibertragen.

Sie kdnnen die Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer Formel verknipfen.

Sehen Sie dazu auch

Formeln verwenden [ 37]

9.1.5 Thermometrie - Einstellungen | Probensequenz

Anforderung an die Pro-
bensequenz

Auf der Seite Probensequenz kénnen Sie die Reihenfolge der Proben fiir eine folgende

Messung bestimmen, die Sie mit dem Icon ¥ im Dokumentfenster starten konnen. Ei-

ne Probensequenz kénnen Sie auch direkt vor einer Messung erstellen.

m  Die Aktivierung der Kalibration erfordert eine Eingabe einer Sequenz mit Standard-
proben.

®  Bei Verwendung von Kivettenwechslern und Probengebern werden die Proben den
Probenpldtzen im Zubehdr zugeordnet.

= Wenn die Probensequenz leer ist, erscheint beim Messstart der Probensequenz zu-
ndchst das Fenster Sequenz einstellen. Das Fenster kann erst verlassen werden,
wenn mindestens eine Probe definiert ist.

Sehen Sie dazu auch

Probensequenzen [ 30]

9.1.6 Thermometrie - Einstellungen | Automatisch archivieren

Sie kdnnen die Messdaten und deren Auswertung automatisch speichern, exportieren
und drucken. So kdnnen Sie lhre Prozesse zur Archivierung der Daten vereinheitlichen
und sicherstellen, dass Daten nicht verlorengehen. Auf der Seite Automatisch archivie-
ren wahlen Sie dazu die Zieldateien und Reportvorlagen. Zusatzlich missen Sie im Fens-
ter Optionen die automatische Archivierung programmweit aktivieren und den Zeit-
punkt fir die einzelnen Archivierungsfunktionen wahlen.
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Sehen Sie dazu auch

Messdaten automatisch archivieren [ 29]

9.1.7 Fenster Thermometrie - Einstellungen | Notiz

Auf der Seite Notiz kénnen Sie optional eine Notiz zur Methode eingeben.

9.2 Messungen im Modul Thermometrie ausfiihren

Referenz messen

Erste Sequenz starten

110

Voraussetzung flr einen Messstart ist, dass im Dokumentfenster eine Methode neu er-
stellt oder geladen wurde. Die Messung kann mit einer in der Methode hinterlegten
Probensequenz oder als Einzelmessung gestartet werden.

Fur die Messungen werden folgende Icons eingeblendet:

Icon Beschreibung

= Probensequenz starten
F Sequenz mes- q

sen Wenn Sie in den Messparametern keine Probensequenz hinterlegt
haben, erscheint nach Klick auf dieses Icon das Fenster Sequenz ein-
stellen. Das Fenster kobnnen Sie erst verlassen, wenn Sie mindestens
eine Probe definiert haben.

Einzelne Probenmessung unabhdngig von der eingestellten Pro-

» Probe messen
bensequenz starten

R Referenz messen
F Referenz

Eine separate Referenzmessung ist nétig, wenn die Probensequenz
nicht mit einer Referenzmessung beginnt oder keine Referenz, pas-
send zu den aktuellen Methodenparametern, verfiigbar ist.

Stopp Laufende Messung stoppen und nicht fortsetzen

n Messung unterbrechen und zu einem spéteren Zeitpunkt fortsetzen
Sequenz unter-

brechen Die laufende Probenmessung wird fertig abgearbeitet. Die noch aus-
stehende Probensequenz wird anschlieRend angezeigt und kann edi-
tiert werden.

/ Temperatur in einem peltiertemperierten Zubehor einstellen

Wenn keine Referenz an erster Stelle in der Probensequenz steht, muss die Referenz se-
parat aufgenommen werden.

» Referenz im Probenraum platzieren.

» Auf ¥ Referenz klicken und Abfrage zur Referenzmessung bestatigen.

v Die Referenzmessung wird ausgefiihrt. Alle folgenden Messungen werden mit
dieser Referenz korrigiert, bis die Messparameter durch eine neue Methodenein-
stellung gedndert werden oder die ndchste Referenzmessung erfolgt.

Mit Start der Probensequenz werden die Proben in der Reihenfolge entsprechend der
Probentabelle abgearbeitet.

» Die erste Probe der Sequenz im Probenraum platzieren bzw. Kiivettenwechsler/APG
mit Proben bestiicken.
» Auf ¥ Sequenz messen klicken.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.
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Sequenz unterbrechen oder
stoppen

Ndchste Sequenz starten

Einzelmessungen ausfiihren

oa

v' Die Probensequenz wird abgearbeitet. Die Messwerte und Auswertungen werden
im Dokumentfenster angezeigt.

Eine laufende Messung kénnen Sie unterbrechen und fortfiihren oder endgiiltig stop-
pen.
> Auf Stopp klicken, um die Messung zu stoppen.

v' Die Messung der Sequenz wird gestoppt und kann nicht fortgesetzt werden. Bis
zu diesem Zeitpunkt aufgenommene Messdaten bleiben erhalten und kénnen
weiter bearbeitet werden.

» Auf Il Sequenz unterbrechen klicken, um eine Messung zu unterbrechen und spa-
ter fortzusetzen.

v" Die aktuelle Probenmessung wird beendet und danach die Abarbeitung unterbro-
chen. Die Messpause konnen Sie nutzen, um die laufende Probensequenz anzu-
sehen und zu editieren.

Nach Abarbeitung der ersten Probensequenz kénnen Sie die Sequenz weitere Male star-
ten oder nacheditieren. Dies ist auch mdglich, wenn das Dokument bereits gespeichert
und zur Anzeige der Ergebnisse erneut gedffnet wurde.

» Auf ¥ Klicken.
Das Fenster Sequenz einstellen mit der in der Methode hinterlegten Sequenz er-
scheint.

» Bei Bedarf eine neue Sequenz zusammenstellen.
» Die Einstellungen im Fenster Sequenz einstellen mit Klick auf Ok bestatigen.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v Die aktuelle Sequenz wird abgearbeitet und die Daten an die vorhandene Mess-
werttabelle und Auswertungen angehdngt.

Sie kdnnen unabhéngig von der eingestellten Sequenz einzelne Proben des Probentyps
Probe messen und an die Messwerttabelle und Auswertungen anhdngen.

» Probeim Probenraum platzieren.

» Auf P Probe messen klicken.
» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v' Die Messung erfolgt und die Daten werden an vorhandene Messwerte und Aus-
wertungen angehangt.

Tipp

Wenn Messungen anderer Probentypen angehdngt werden sollen, klicken Sie auf >
Sequenz messen und geben Sie eine Sequenz mit den entsprechenden Proben ein.

9.3  Ergebnisse im Modul Thermometrie anzeigen, auswerten und bearbeiten

In diesem Abschnitt werden die Besonderheiten der Ergebnisanzeige im Modulfenster
Thermometrie erldutert.
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Dokumentfenster im Modul
Thermometrie

Arbeitsblatt Messung

Neues Arbeitsblatt

Probentabelle
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Beispiel Thermometrie

Thermometrie X

g5
Datei ... 1

[m]

Messung  Referenzen

4 Auswertung  + Neues Arbeitsblatt 59 Opticnen

Absorbanz
=)
[}

u]
4+ Methode Arbeitsblatt [ «]»

Messung

Messwerte 0,25 e

55 60 85 70 75 80 85 90
Temperatur [°C] :
3 -
y, D’ +
PerMesswerte | DNA-Schmelzoinit
N, |Farbe UG Name Datum/Zeit Anstieg Absolutwert (| 1. 2 3
1 Probe 15.02.2024 15:27  0,0010 0,2125 0,2411 (50,2) 0,2568 (55,2) 0,2798 (60,2)
< || < >

Gultige Referenz vorhanden

Nr.  Beschreibung

1 Arbeitsblatter mit der Anzeige der Temperaturkurve, Referenzen

2 Tab Messwerte mit den Einzelmesswerten der Proben
3 Tab DNA-Schmelzpunkt

Das Arbeitsblatt Messung enthalt die Messdaten. In der oberen Halfte des Arbeitsblatts
werden die Spektren angezeigt.

Auf dem Tab Messwerte in der unteren Halfte des Arbeitsblatts sind die Probentabelle
mit der Reihenfolge der Messungen und die Tabelle mit den digitalen Messwerten an-
geordnet. Die weiteren Tabs enthalten Datenauswertungen, die schon in der Methode
festgelegt wurden. Diese Auswertungen kdnnen Sie ergédnzen und editieren.

Sie kdnnen im Dokumentfenster weitere Arbeitsblétter erzeugen und auf ihnen weitere
Auswertungen vornehmen. Auf diese Weise kénnen Sie in einem Dokument (Datei) ver-
schiedene Auswertungen nebeneinander anlegen. Das Arbeitsblatt Neues Arbeitsblatt

wird nach einem Klick auf den Meniipunkt T+ Neues Arbeitsblatt auf dem Arbeitsblatt
Messung angelegt. Die unbearbeiteten, originalen Messdaten werden zunéchst in das
neue Arbeitsblatt kopiert und kénnen dann bearbeitet werden.

Die Anzeige der Probentabelle kann frei konfiguriert werden. Nach einem Rechtsklick
auf den Kopf der Tabelle kénnen im Kontextmeni folgende Parameter gewéahlt werden:
Nummer in der Sequenzreihenfolge

Position im Zubehor bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber
Charge bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber
Probenbezeichnung

Probentyp

Anstieg

Bereichsgrenzen des Anstiegs

Bestimmtheitsmal3

Probenspezifische Variablen A - H fiir die Berechnungen in Formeln

Per Drag&Drop kann die Reihenfolge der Spalten in der Tabelle verdndert werden.

Die Einzelmessungen fiir jede Probe sind daneben in einer separaten Tabelle aufgefihrt.

Sehen Sie dazu auch

Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]
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9.3.1 Anzeigeoptionen fiir die Ergebnisse im Modul Thermometrie

Fur die grafische Anzeige der Temperaturkurve sind folgende Funktionen verfiigbar:
= Kurve skalieren

Kurve mit Text versehen (Textbox)

Kurve/Probe markieren

Kurvenfarbe @ndern

Kurve ausblenden (Probe deaktivieren)

Sehen Sie dazu auch

Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]

9.3.2 Temperaturkurven auswerten

Auswertung editieren

Auswertung l6schen

DNA-Schmelzpunkt

Peakliste

Die in der Methode angebotenen Datenauswertungen kénnen Sie auch nachtraglich
vornehmen. Die Funktionen sind im Men( Auswertung zusammengefasst, das auf je-
dem Arbeitsblatt zur Verfligung steht. Die Auswertungen beziehen sich immer auf die
Messwerte des jeweiligen Arbeitsblatts. Wenn die Messwerte mit mathematischen
Funktionen bearbeitet werden, wird die Auswertung auf diesem Arbeitsblatt entspre-
chend angepasst.

Die Auswertungen werden im unteren Teil des Arbeitsblatts auf einem eigenen Tabel-
lenblatt ausgegeben.

Bei vorhandenen Auswertungen kénnen Sie die Auswerteparameter editieren.
» Auf dem Tabellenblatt der Auswertung auf {?f} Einstellungen klicken und im Dialog-
fenster die Auswerteparameter andern.
v’ Die Auswertung wird aktualisiert.

Nichtbenétigte Auswertungen konnen Sie I6schen.

» Aufdem Tabellenblatt der Auswertungen rechts oben auf * klicken.
v' Die Auswertung wird vom Arbeitsblatt entfernt.

In einer DNA-Schmelzkurve kénnen Sie den Schmelzpunkt bestimmen.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt M Auswertung | DNA-Schmelzpunkt wéhlen.
v’ Die Ubersicht mit den ermittelten Schmelzpunkten wird angezeigt.

Mit der Funktion Peakliste konnen Sie eine automatische Peaksuche starten.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt "‘H“Auswertung | Peakliste wahlen.

» Im Fenster Einstellungen Peakliste folgende Optionen auswéhlen.

Option Beschreibung

Auswabhlliste im gesamten Spektrum
Alle Peaks im Messbereich suchen

in definierten Teilbereichen
Peaks in definierten Spektrenbereichen suchen

Art des Peak Art der gesuchten Peaks wahlen: Minima, Maxima oder Minima und
Maxima
Peaks nur Absolute Grenze fiir die Anzeige der Peaks

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie Gber bzw. unter dem eingege-
benen Ordinatenwert liegen.

Schwellwert Differenz zwischen Peakhdhe und dem benachbarten darauffolgen-
den lokalen Maximum/Minimum
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Werte def. Temperaturen

Formel

Bereich der Anstiegsberech-
nung

Option Beschreibung

Peaks werden nur angezeigt, wenn sie den eingegebenen Schwell-
wert Giberschreiten (Maximum) oder unterschreiten (Minimum).

» Die Auswahl mit Klick auf Ok bestatigen.
v' Die Peakliste wird angezeigt.

Mit der Funktion Werte def. Temperaturen werden Messwerte an ausgewdahlten Tem-
peraturen in einer Tabelle zusammengefasst. Diese Messwerte kdnnen Sie danach in ei-
ner Formel weiter verwenden.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt "‘H‘Auswertung | Werte def. Temperaturen
Werte wahlen.

» Auf| + klicken, im Eingabefeld die Temperatur innerhalb des Temperaturbereichs
eingeben und mit erneutem Klick auf | + | in die Liste Gbertragen.

v’ Die Wertetabelle wird angezeigt.
Mit der Funktion Formel kdnnen Sie Messwerte einer oder mehrerer Proben in einer
Formel verkniipfen.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlpunkt e Auswertung | Formel wahlen.
» Auf| + klicken und die Formel mit dem Formeleditor erstellen.
» BeiBedarf auf die gleiche Weise weitere Formeln hinzuftigen.
v Die Ergebnisse werden auf dem Tab Formel angezeigt.

Die Anstiegsberechnung erfolgt zunéchst tber die gesamte Temperaturkurve. Nach En-
de der Messung kénnen Sie diesen Bereich eingrenzen und nur einen Ausschnitt der
Temperaturkurve, idealerweise den lineare Teil, fiir die Berechnung heranziehen.

» Wenn der Anstieg nur fir einzelne Proben berechnet wird, auf dem Arbeitsblatt die-
se Proben markieren.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt M Auswertung | Bereich der Anstiegsbe-
rechnung wéhlen.

» Zeitpunkte fiir den Beginn und Ende des linearen Bereichs eingeben.

» Inder Liste die Proben wéhlen, fir die der Anstieg berechnet wird:
Fiir alle Messungen: Die Berechnung wird fiir alle Proben ausgefiihrt.
Nur fiir markierte Messungen: Die Berechnung wird nur fir die vorher markierten
Proben ausgefihrt.

v" Der Wert Anstieg in der Messwerttabelle wird aktualisiert. Eventuelle Auswertun-
gen werden ebenfalls nachberechnet.

9.3.3 Temperaturkurven mathematisch bearbeiten
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Sie kdnnen mathematische Funktionen, z. B die Addition einer Konstanten, auf die
Messdaten anwenden. Die Messdaten und vorhandene Auswertungen auf einem Ar-
beitsblatt werden daraufhin neu berechnet und aktualisiert. Die mathematischen Opera-
tionen kénnen Sie aufeinanderfolgend im gleichen Arbeitsblatt anwenden.

HINWEIS

Sollten die Messdaten auf dem Arbeitsblatt Messung verandert werden, z. B. durch
Nachmessen oder Deaktivieren einer Probe, werden die Daten auf dem weiteren Ar-
beitsblattern nicht aktualisiert.
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Datenbearbeitung riickgéngig
machen

Zuschneiden

Offset

Faktor

Glatten

Das Protokoll Gber die ausgefiihrten Operationen finden Sie auf der linken Seite des Do-
kuments auf dem Tab Arbeitsblatt. Die Operationen sind dort der Reihe nach aufgelis-
tet. Mit einem Klick auf die entsprechende Operation wird der Bearbeitungsschritt ange-
zeigt. Auf diesem Tab kénnen Sie Operationen riickgdngig machen.

» Mit rechter Maustaste auf die letzte Operation klicken, die riickgangig zu machen ist.
» Im Kontextmeni eine der beiden Optionen auswahlen:

- Bis zu diesem Schritt in neues Arbeitsblatt kopieren
Ein neues Arbeitsblatt wird gedffnet und die Daten mit der Anderungshistorie bis
zur gewahlten Operation dorthin kopiert. Im vorherigen Arbeitsblatt bleiben alle
Operationen erhalten.

- Operation l6schen
Alle Schritte inklusive der gewahlten Operation werden im aktuellen Arbeitsblatt
geldscht.

v' Die Operationen werden entsprechend der gewahlten Option in ein neues Ar-
beitsblatt kopiert oder riickgdngig gemacht.

Mit dieser Funktion wahlen Sie einen Kurvenausschnitt fir die Anzeige und weitere Be-
arbeitung/Auswertung aus. Die Werte aulRerhalb des gewéhlten Bereichs werden nicht
mehr beriicksichtigt.
» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt e Auswertung | Zuschneiden wahlen.

v" Der Cursor wandelt sich in eine senkrechte Linie mit der Bezeichnung "Range".

» Auf die linke oder rechte Begrenzung des auszuschneidenden Abszissenbereichs kli-
cken und mit gedriickt gehaltener Maustaste den Cursor bis zur anderen Begrenzung
ziehen. Dann die Maustaste loslassen.

» Alternativim Fenster Zuschneiden in den Feldern Beginn und Ende: die Bereichs-
grenzen eingeben.

» Die Eingabe im Fenster Zuschneiden mit Klick auf Ok bestatigen.

v Die Kurvendarstellung wird aktualisiert. Sichtbar ist nur noch der ausgewahlte
Bereich der Messkurve.

Mit dieser Funktion wird eine Konstante zu den Messwerten addiert. Der Wert der Kon-
stanten kann sowohl positiv als auch negativ sein. Auf diese Weise lassen sich Storgro-
Ren simulieren oder kompensieren.

» Auf einem neuen Arbeitsblatt den MenUlpunkt M Auswertung | Offset wahlen.

» Im Feld Offset den Wert eingeben.

v' Die Messwerte und Auswertungen werden neu berechnet und die Anzeigen ak-
tualisiert.

Mit dieser Funktion werden die Messwerte mit einer Konstanten multipliziert. Die Multi-
plikation eines Absorptionswerts mit einer Konstanten entspricht theoretisch einer Ver-
anderung der Schichtdicke oder der Konzentration der Probe.

» Auf einem neuen Arbeitsblatt den MenUlpunkt M Auswertung | Faktor wahlen.

» Im Feld Faktor den Wert eingeben.

v' Die Messwerte und Auswertungen werden neu berechnet und die Anzeigen ak-
tualisiert.

Mit dieser Funktion wird die Kurve nach dem Verfahren Savitzky-Golay geglattet.

» Auf dem Arbeitsblatt den Meniipunkt e Auswertung | Glatten wahlen.

» In der Dropdown-Liste Stiitzstellen die Anzahl zu betrachtender Punkte fir die Gl&t-
tung nach Savitzky-Golay auswahlen.
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Ableiten

v Die Kurve wird neu berechnet und die Anzeige aktualisiert.

Mit dieser Funktion wird fiir die Messkurve die Ableitung der 1. bis 4. Ordnung mit inte-
grierter konstanter Glattung tGber 5 Punkte und variabler Anzahl Stiitzstellen fiir den Ab-
leitungsfilter (n Punkte) nach Savitzky-Golay berechnet. Die abgeleitete Kurve kann Un-
tergrundsignale, die die Messung Uberlagern, unterdriicken und die spezifischen Ab-
sorptionen deutlicher hervorheben.

Eine Kurve kann mehrfach abgeleitet werden. Der Algorithmus ist jedoch jedem Ablei-
tungstyp spezifisch angepasst, deshalb ergeben sich dementsprechend bei der vierten
Ableitung nicht die gleichen Ordinatenwerte wie bei viermaliger Bildung der ersten Ab-
leitung. Fiir die quantitative Analyse ist daher immer dasselbe Verfahren anzuwenden.

Die Ableitung insbesondere héherer Ordnung fiihrt immer zum "Aufrauen” der Messkur-
ve. Wahlen Sie deshalb in Abhangigkeit von der Breite der Messkurvenstruktur immer
eine maéglichst hohe Anzahl Stitzstellen. Mitunter ist ein vorheriges Glatten zur Unter-
driickung des statistischen Rauschens empfohlen. Beachten Sie, dass sich der Wertebe-
reich entsprechend der gewahlten Anzahl Stiitzstellen (n) um die Anzahl Werte (n-1)/
2+2 an beiden Spektrenenden verringert. Zum Abmindern dieses Effekts kdnnen Sie
vorher eine Interpolation ausfiihren.

» Auf dem Arbeitsblatt den Menlipunkt s Auswertung | Ableiten wahlen.

» In der Liste Ableiten die Ordnung der Ableitung auswahlen.

» In der Liste Stiitzstellen die Zahl der fiir die Ableitung mit integriertem Glattungsfil-
ter zu verwendenden Stltzstellen auswahlen.

v Die Ableitung wird berechnet und die Anzeige aktualisiert. Im Audit Trail wird die
Ordnung der Ableitung und die Anzahl Stiitzstellen dokumentiert.

9.4 Beispielmessung im Modul Thermometrie

Dokument anlegen

Methodenparameter festlegen

Parametereingabe
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Im Beispiel wird der Schmelzpunkt einer DNA-Probe bestimmt. Dafiir wird eine Tempe-
raturkurve im Bereich 25 ... 90 °C gefahren. Fir die Messung ist ein peltiertemperiertes
Zubehor mit Kiivettenmessfihler erforderlich. Als Probe kann eine geeignete DNA-Pro-
be oder Wasser verwendet werden.

Folgende Schritte miissen ausgefiihrt werden:
1. Dokumentim Modul anlegen.

2. Methode 6ffnen und Parameter eingeben.
3. Messung starten.

Den Meniipunkt Module | Thermometrie wahlen oder auf das Icon in der Startleiste kli-
cken.

i/

-

» Im Dokumentfenster auf & Methode einstellen klicken.

» Auf den Seiten des Methodenfensters Thermometrie - Einstellungen die Parameter
eingeben (siehe unten).

» Die Parametereingabe mit Klick auf Ok bestatigen und in das Dokumentfenster zu-
riickkehren.

Nehmen Sie die Einstellungen entsprechend der Screenshots vor.
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Seite Allgemein Allgemein

ingen ces Thermometrie und Gardtaparameter cer akfualan Mathode

Titel Neues Dokument] |
Parameter Messmodus Absorption ~
Wellenlange [nm]
Integrationszeit [s] 0,1 ~
Spalt [nm] 1 i
Lampenwechsel 320 nm * ~
Mehrfachmessung Referenz =
Frobe =
Leerwert =
[J Stopp Messung ert 0,0000 Obere Grenze
Seite Start Messung Keine Eintrdge vornehmen.

Sete Zubehor

stellungen ces Jubshdrs

Zubehér

Nk Temperaturgenauigkeit [*C] | 0,2 ~
Kivettenmessfiihler aktiv

Temp. nach Sequenz

Temperaturwerte Einstellen...

Parameter der Temperaturkurve einstellen:
» Mit einem Klick auf Einstellen... das Fenster Variabler Temperaturbetrieb 6ffnen.
» Indie Spalte Temperatur [°C] klicken und den Wert "25" eintragen.

» Im Eingabefeld Diff. [°C] den Wert"1" und im Feld bis °C den Wert "30" eingeben. Auf
Anfiigen klicken.

» Diese Eingaben fiir die Wertepaare "0,5 °C'/ "80 °C" und "1 °C'/"90 °C" wiederholen.
» Eingaben mit Klick auf Ok bestatigen.
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Seite Auswertung

Seite Probensequenz
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Variabler Temperaturbetrieh

Nr.  Temperatur [#C] Wartezeit [s] Optische Messung 2

1 250 0 JA Zeile an markierter Position
2 2,0 0 1a

3 270 a JA Einfiigen

4 28,0 0 1A

5290 1] JA Léechen

6 30,0 1) JA

7 30,5 a JA

8 310 a JA

9 31,5 ] Ja Gradient ab markierter Position
o 320 1] JA

11325 0 iy Diff, [%c]

12 33,0 1) JA

13 33,5 a JA bis °C Q0,0

14 340 1] JA

15 34,5 1] JA

16 350 0 i Bnfiocn

17 355 1) JA

13 380 a JA

13 385 0 A Wartezeit [s] fir alle Positionen
20 37,0 1] JA
21 37,5 0 I D
22 38,0 1) JA
23 38,5 0 1A
24 39,0 0 A Setzen
25 39,5 1] JA
26 40,0 0 1A
27 40,5 1) JA
& 410 a JA Riickgéngig
29 415 a JA
30 420 1] JA
31 425 0 A Ok Abbruich
32 430 1) JA v

Auswertung

Folgende . ertungen werdon nach Messungsands sutor

Bestimmung des DNA-Schmelzpunktes

O immen im gesamten Spektrum

Minima und Maxima

(iber 0,0000

Schwellwert 0,0000

Probentabelle

Proben hinzufiigen | | Proben entfernen | | Daten importieren

Mr. Typ Mame Referenz/leerwert  Notiz

1 Referenz Referenz Messen

» Auf Proben hinzufiigen klicken und eine Referenz an den Anfang der Probentabelle
setzen:

Proben hin

Einflgen Am Anfang =

Probentyp Referenz i

Anzahl

Ok Abbruch

» Noch einmal auf Proben hinzufiigen klicken eine Probe an das Ende der Probenta-
belle anfligen:
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Proben hinzufligen

Einflgen Am Ende i
Probentyp Probe ~
-

Ok

Abbruch

» Inder ersten Zeile der Probentabelle als Namen "Referenz" eingeben und mit der En-

ter-Taste bestatigen.

» In der zweiten Zeile der Probentabelle als Namen "Probe 1" eingeben und mit der En-

ter-Taste bestatigen.
Seite Automatisch archivieren  Keinen Eintrag vornehmen.
Seite Notiz Keinen Eintrag vornehmen.

Messung ausfithren N

Im Dokumentfenster auf ¥ klicken.

Die Startinformation zur Messung der Referenz erscheint.

» Referenzprobe einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

» Die Referenzmessung erfolgt. Aufforderung zur Messung der Probe 1 erscheint.

» Probe 1 einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

Neues Dokument
Thermometrie

B (= 3 B B

Datei ... Sequenzmessen  Probe messen Referenz Leerwert

Setze Temperatur

Messung  Referenzen

A% Auswertung  + Neues Arbeitsblatt 97 Optionen

0,9

0,875

0,85

0,825

0,8

O
4+ Methode Arbeitsblatt [« [+

Absorbanz

Messung 077

Messwerte 0,75

0,725

0,7

30 40 50 60 70 80 €0
Temperatur [°C]
-
+
Messwerte  DNA-Schmelzpunkt .
Nr.  Farbe TYp M| 1 2 3. 4, 5. 6. 7.
1 T A ocs 50 0,8413 (26,0) 0,8422 (27,0) 0,408 (28,0) 10,8418 (29,0) 10,8415 (30,0) 0,419 (30,
< > < >

Gilltige Referenz vorhanden
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10 Modul Farbmetrik

Farbraume/Normfarbwerte

Beobachtungswinkel/Lichtar-
ten

Farbzahlen

Modul Farbmetrik 6ffnen

Im Modul Farbmetrik erfolgt die farbmetrische Auswertung von Transmissonsspektren
durchsichtiger fester oder flissiger Proben und Reflexionsspektren undurchsichtiger fes-
ter oder pulverférmiger Proben.

Folgende Parameter kénnen im Modul Farbmetrik bestimmt werden:

Normfarbwerte X, Y, Z (nach EN ISO 11664)

Normfarbwertanteile x, y (nach EN ISO 11664)

CIE-Lab, CIE-Luv (nach EN ISO 11664)

Hunter-Lab

Beobachtungswinkel 2° und 10°

CIE Lichtart A und D65 nach EN ISO 11664

CIE Lichtart C

Weillindex, Gelbindex

Platin Cobalt nach ASTM D 5386-05 mit linearer Regression iber Gelbindex nach

ASTM E313-15

Jod mit Kalibrierfunktion tiber CIE-Lab-Werte

Gardner nach DIN ISO 4630

Saybolt berechnet aus CIE-Lab-Werten nach ASTM D156, D6045

» Das Modul Farbmetrik mit einem Klick auf das lcon in der Startleiste 6ffnen.
i®
"

\—
» Alternativden Meniipunkt Module | Farbmetrik wéhlen.

v" Auf der Arbeitsoberflache wird ein neues Dokument gedffnet.

Alle Funktionen des Dokumentfensters des Moduls Farbmetrik sind der Messung von
Spektren und deren farbmetrischer Auswertung zugeordnet. Sie kdnnen nun eine Me-
thode erstellen und auf deren Grundlage eine Messung mit Auswertungen starten.

10.1 Methodeneinstellung im Modul Farbmetrik

Methode erstellen

Dieses Kapitel enthalt alle Einstellungen die fiir eine Methode im Modul Farbmetrik ge-
troffen werden kénnen.

» Im Dokumentfenster mit einem Klick auf @& Methode einstellen das Methoden-
fenster 6ffnen.

» Die Einstellungen auf den Seiten des Methodenfensters vornehmen.

» Die Eingabe der Parameter mit Klick auf Ok abschlief3en.

v' Die Methodenparameter werden auf der linken Seite des Dokumentfensters auf
dem Tab Methode ausgegeben. Die Icons fiir den Messstart erscheinen in der
Werkzeugleiste des Dokumentfensters.

Sehen Sie dazu auch
Grundlegender Aufbau und Funktionen von ASpect UV [ 11]

10.1.1 Farbmetrik - Einstellungen| Allgemein
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Auf der Seite Allgemein werden die grundlegenden Messeinstellungen vorgenommen.



ASpect UV Modul Farbmetrik

b Farbmetrik - Einstellungen

Allgemein .
Start Mesaung Allgemein
Zubehér Einstelivngen dar Spekiren- und Gerdteparameter cer aktualen Metficde
Farbwerte Titel |Neues Dokument |
Probensequenz
Automatisch archivieren
Motiz Parameter Parameter nach Setzen
EM IS0 11664
Messmodus Transmission ~
Bereich [nm] %0,00 | - [sm,00 |
Messpunktabstand [nm] 1,0 | Integrationszeit [s]
0,1
Geschwindigkeit [nm/s] 10,0 w
Lampenwechsel 320nm * ~
Hiffe ... Ok Abbruch
Titel Hier geben Sie den Titel des Dokuments ein, der im Reiter des Dokuments angezeigt
wird. Den Titel kdnnen Sie spéter editieren.
Parameter In diesem Bereich wahlen Sie die Parameter fiir die optische Messung.

Option

Parameter nach EN

Beschreibung
Mit einem Klick auf Setzen werden die in der Norm EN ISO 11664

ISO 11664 geforderten Messparameter fiir den Spektralbereich, den Mess-
punktabstand und die spektrale Spaltbreite eingestellt.
Messmodus Folgende Messmodi sind wéhlbar:

= Transmission
= Reflexion (nur fir Reflexionsmesseinsatze und Integrationsku-
gel)

Bereich [nm]

Wellenldngenbereich fiir die Messung in den Eingabefeldern einge-
ben

Fur die farbmetrische Auswertung muss mindestens der Spektralbe-
reich 380 ... 780 nm erfasst werden.

Messpunktabstand
[nm]

Messpunktabstand wahlen

Geschwindigkeit
[nm/s]

Messgeschwindigkeit wahlen

Integrationszeit

Zeit fir die Aufnahme eines Messpunkts

Dieser Wert wird automatisch berechnet.

Spalt [nm]

Fur SPECORD 210/250 PLUS

Spektrale Spaltbreite (optische Auflésung) auswahlen:
0,2;0,51;2; 4 nm

Hinweis: In &lteren SPECORD 210/250 PLUS wurde der Spalt 0,2 nm
noch nicht eingebaut. Fir diese Gerate steht er nicht zur Auswahl.
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Option Beschreibung
Lampenwechsel Wellenldnge des Wechsels von UV-Lampe auf Vis-Lampe auswéhlen

Der voreingestellte Lampenwechsel bei 320 nm gewahrleistet eine
optimale Energieverteilung Gber den gesamten Wellenldngenbereich
des Spektrometers. Wenn Sie nur im UV-Bereich oder Vis-Bereich ar-
beiten, kdnnen Sie auch mit den Optionen nur UV oder nur Vis mit
der gewahlten Lampe messen.

10.1.2 Farbmetrik - Einstellungen | Start Messung

Den Messstart einer Probe definieren Sie auf der Seite Start Messung. Folgende Start-
optionen stehen zur Verfligung:

Option Beschreibung

Autom. ohne War-

. Die Messung beginnt sofort nach Klick auf = oder P
tezeit

Autom. mit Warte-

zeit Nach Klick auf ¥ oder P beginnt die Messung erst nach Ablauf

der Wartezeit.

Manuell ohne War-

tezeit Nach Klick auf B oder P erscheint eine Rickfrage zum Start der

Messung. Bei Beantwortung mit Ja beginnt die Messung sofort.

Manuell mit Warte- Nach Klick auf ¥ oder P erscheint eine Ruckfrage zum Start der

zeit . . u ) . )
Messung. Bei Beantwortung mit Ja Iduft zundchst die Wartezeit ab
und danach startet die Messung.

Wartezeit Zeitverzdgerung flr Startoptionen mit Wartezeit

10.1.3 Farbmetrik - Einstellungen | Zubehor

Die Parameter auf der Seite Zubehor hangen vom installierten Zubehor ab.

Sehen Sie dazu auch

Zubehore verwenden [ 41]

10.1.4 Farbmetrik - Einstellungen | Farbwerte

Auf der Seite Farbwerte erfolgt die Auswahl der zu berechnenden Farbkoordinaten und
Farbzahlen.
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Farbkoordinaten

Parameter

Farbzahlen

Schichtdicke

Farbkoordinaten [(Jxvz nach BN IS0 11664
[Jx, y nach EN IS0 11664
[JciELab nach EN 150 11664
[C]CIE-Luv nach EN 150 11664
[Hunter Lab

Parameter Beobachtungswinkel
[e=
[J10=
Lichtart
[CJCIE Lichtart A nach EN 15O 11664
[]CIE Lichtart D85 nach EN IS0 11664
[CICIE Lichtart €

Farbzahlen [ wei- jcelbindex
[CIriatin Cobalt nach ASTM D 5386-05 mit lin. Regression (ber Gelbindex nach ASTM E 313
[ 1od mit Kalibrier funktion tiber CIE4L,a,b-Werte
[ Gardner nach DIN 150 4630
[[]saybalt berechnet aus CIEL,a,b-Werten nach ASTM D158, D&045

Schichtdicke [mm] 10 e

Die folgenden Farbkoordinaten kénnen fiir die Berechnung gewahlt werden:
m  XYZnachENISO 11664

= x,ynach ENISO 11664

= (IE-Lab nach ENISO 11664

®  (ClE-Luv nach EN ISO 11664

= Hunter-Lab

Die Farbkoordinaten kdnnen unter zwei Beobachtungswinkeln bestimmt werden:
 )°

= 10°

Folgende Lichtarten stehen zur Verfiigung:

= (IE Lichtart Anach ENISO 11664

®  (CIE Lichtart D65 nach EN ISO 11664

= (IE Lichtart C

Mehrfachauswahl von Farbkoordinaten und Parametern fir die Auswertung einer Mes-
sung sind maglich.

Folgende Farbzahlen kénnen berechnet werden:

= WeiRR- /Gelbindex

®  Platin Cobalt nach ASTM D 5386-05 mit lin. Regression tiber Gelbindex nach ASTM
E313

®  |od mit Kalibrierfunktion tber CIE-L,a,b-Werte

®  Gardner nach DIN ISO 4630

®  Saybolt berechnet aus CIE-L,a,b-Werten nach ASTM D156, D6045

Fir die Bestimmung der Farbkoordinaten und der daraus abgeleitete Farbzahlen wird

ein Transmissions- bzw. Reflexionswert fiir die normierte Schichtdicke von 10 mm be-

notigt.

» Wahlen Sie flir Transmissionsmessungen in der Liste Schichtdicke die verwendeten
Schichtdicke in Strahlrichtung der Probe bzw. Kiivette oder geben Sie den Wert direkt
in das Listenfeld ein.

» Bei Reflexionsmessungen von undurchldssigen Oberfladchen muss der Wert genormt
auf 10 mm gesetzt werden.
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HINWEIS

In den Normen zur Bestimmung der Farbzahlen Platin Cobalt (Hazen), lod und Gardner
wird neben anderen Voraussetzungen gefordert, dass eine Anwendung nur erfolgt,
wenn die Absorptionscharakteristik bzw. der Farbton der Probe dhnlich dem entspre-
chenden Standard ist. Der Farbton ist definiert durch seine Spektralfarbe. Zur Gewahr-
leistung der Gultigkeit eines farblosen Standards, z. B. Wasser, ist die Definition einer
Epsilon-Umgebung um den Unbuntpunkt nétig. Beide Parameter sind fir die genannten
Farbzahlen unter Beriicksichtigung sowohl messtechnischer als auch farbspezifischer
Aspekte in einer Ini-Datei entsprechend vordefiniert. Wenn Sie diese Grenzen verdndern
mussen, 6ffnen Sie in einem Editor unter ProgramData\Analytik Jena\ASpect UV die Da-
tei colcount.ini. Passen Sie die Werte entsprechend Ihren Anforderungen an und spei-
chern die Datei wieder.

10.1.5 Farbmetrik - Einstellungen | Probensequenz

Anforderung an die Pro-
bensequenz

Auf der Seite Probensequenz kénnen Sie die Reihenfolge der Proben fiir eine folgende

Messung bestimmen, die Sie mit dem Icon = im Dokumentfenster starten kénnen. Ei-

ne Probensequenz kénnen Sie auch direkt vor einer Messung erstellen.

®  Bei Verwendung von Kiivettenwechslern und Probengebern werden die Proben den
Probenpldtzen im Zubehdr zugeordnet.

= Wenn die Probensequenz leer ist, erscheint beim Messstart der Probensequenz zu-
ndchst das Fenster Sequenz einstellen. Das Fenster kann erst verlassen werden,
wenn mindestens eine Probe definiert ist.

10.1.6 Farbmetrik - Einstellungen | Automatisch archivieren

Sie kdnnen die Messdaten und deren Auswertung automatisch speichern, exportieren
und drucken. So kénnen Sie lhre Prozesse zur Archivierung der Daten vereinheitlichen
und sicherstellen, dass Daten nicht verlorengehen. Auf der Seite Automatisch archivie-
ren wahlen Sie dazu die Zieldateien und Reportvorlagen. Zusatzlich missen Sie im Fens-
ter Optionen die automatische Archivierung programmweit aktivieren und den Zeit-
punkt fir die einzelnen Archivierungsfunktionen wahlen.

Sehen Sie dazu auch

Messdaten automatisch archivieren [ 29]

10.1.7 Farbmetrik - Einstellungen | Notiz

Auf der Seite Notiz kénnen Sie optional eine Notiz zur Methode eingeben.

10.2 Messungen im Modul Farbmetrik ausfiihren
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Voraussetzung flr einen Messstart ist, dass im Dokumentfenster eine Methode neu er-
stellt oder geladen wurde. Die Messung kann mit einer in der Methode hinterlegten
Probensequenz oder als Einzelmessung gestartet werden.

Fur die Messungen werden folgende Icons eingeblendet:
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Referenz messen

Erste Sequenz starten

Sequenz unterbrechen oder
stoppen

Icon Beschreibung

= Probensequenz starten
F Sequenz mes- q

sen Wenn Sie in den Messparametern keine Probensequenz hinterlegt
haben, erscheint nach Klick auf dieses Icon das Fenster Sequenz ein-
stellen. Das Fenster kdnnen Sie erst verlassen, wenn Sie mindestens
eine Probe definiert haben.

Einzelne Probenmessung unabhangig von der eingestellten Pro-

P Probe messen
bensequenz starten

R Referenz messen
F Referenz

Eine separate Referenzmessung ist nétig, wenn die Probensequenz
nicht mit einer Referenzmessung beginnt oder keine Referenz, pas-
send zu den aktuellen Methodenparametern, verfiigbar ist.

Stopp Laufende Messung stoppen und nicht fortsetzen

n Messung unterbrechen und zu einem spéteren Zeitpunkt fortsetzen
Sequenz unter-

brechen Die laufende Probenmessung wird fertig abgearbeitet. Die noch aus-
stehende Probensequenz wird anschlielend angezeigt und kann edi-
tiert werden.

% % Fur Kassetten-Sipper-System und Probengeber APG verfligbar:
Pumpe ein- bzw. ausschalten und Probe transportieren bzw. Trans-
port stoppen

@ T!T Fir Probengeber APG verfiigbar: Probenkantiile absenken bzw. hoch-
fahren

N ;f‘ﬁ Fur Probengeber APG mit Rithrfunktion verfiigbar: Rithrer ein- bzw.

ausschalten

/ Temperatur in einem peltiertemperierten Zubehor einstellen

Wenn keine Referenz an erster Stelle in der Probensequenz steht, muss die Referenz se-
parat aufgenommen werden.

» Referenz im Probenraum platzieren.

» Auf ¥ Referenz klicken und Abfrage zur Referenzmessung bestatigen.

v Die Referenzmessung wird ausgefiihrt. Alle folgenden Messungen werden mit
dieser Referenz korrigiert, bis die Messparameter durch eine neue Methodenein-
stellung gedndert werden oder die ndchste Referenzmessung erfolgt.

Mit Start der Probensequenz werden die Proben in der Reihenfolge entsprechend der
Probentabelle abgearbeitet.

» Die erste Probe der Sequenz im Probenraum platzieren bzw. Kiivettenwechsler/APG
mit Proben bestiicken.
» Auf ¥ Sequenz messen klicken.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v' Die Probensequenz wird abgearbeitet. Die Messwerte und Auswertungen werden
im Dokumentfenster angezeigt.

Eine laufende Messung kénnen Sie unterbrechen und fortfiihren oder endgiiltig stop-
pen.
» Auf & Stopp klicken, um die Messung zu stoppen.

v' Die Messung der Sequenz wird gestoppt und kann nicht fortgesetzt werden. Bis
zu diesem Zeitpunkt aufgenommene Messdaten bleiben erhalten und kénnen
weiter bearbeitet werden.
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Ndchste Sequenz starten

Einzelmessungen ausflihren

Proben nachmessen

126

» Auf Il Sequenz unterbrechen klicken, um eine Messung zu unterbrechen und spa-
ter fortzusetzen.

v' Die aktuelle Probenmessung wird beendet und danach die Abarbeitung unterbro-
chen. Die Messpause konnen Sie nutzen, um die laufende Probensequenz anzu-
sehen und zu editieren.

Nach Abarbeitung der ersten Probensequenz kénnen Sie die Sequenz weitere Male star-
ten oder nacheditieren. Dies ist auch mdglich, wenn das Dokument bereits gespeichert
und zur Anzeige der Ergebnisse erneut gedffnet wurde.

» Auf ¥ Klicken.
Das Fenster Sequenz einstellen mit der in der Methode hinterlegten Sequenz er-
scheint.

» Bei Bedarf eine neue Sequenz zusammenstellen.
» Die Einstellungen im Fenster Sequenz einstellen mit Klick auf Ok bestatigen.

» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Einsetzen der Proben und Start von
Probenmessungen folgen.

v Die aktuelle Sequenz wird abgearbeitet und die Daten an die vorhandene Mess-
werttabelle und Auswertungen angehangt.

Sie kdnnen unabhéngig von der eingestellten Sequenz einzelne Proben des Probentyps
Probe messen und an die Messwerttabelle und Auswertungen anhdngen.

» Probeim Probenraum platzieren.

» Auf ® Probe messen klicken.
» Den weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v’ Die Messung erfolgt und die Daten werden an vorhandene Messwerte und Aus-
wertungen angehdngt.

Tipp

Wenn Messungen anderer Probentypen angehdngt werden sollen, klicken Sie auf >
Sequenz messen und geben Sie eine Sequenz mit den entsprechenden Proben ein.

Sie kdnnen Ausreilier einer Messung nachmessen und damit stark abweichende Werte
einer Messserie durch neue Werte ersetzen. Eine Nachmessung von Proben wird stets
im Audit Trail protokolliert. Fiir das Nachmessen einer Probe miissen Sie auf das Ar-
beitsblatt Messung wechseln.

» Die Probe im Probenraum platzieren.

» Auf die Zeile der nachzumessenden Probe mit der rechten Maustaste klicken. Bei
Mehrfachmessungen kdnnen Sie einen einzelnen Wert durch Klicken mit der rechten
Maustaste auswahlen.

» Im Kontextmenl den Menipunkt Probe nachmessen wahlen.
» Weiteren Bildschirmaufforderungen zum Messstart folgen.

v’ Die Messung wird ausgefithrt und der Messwert in der Probentabelle ersetzt. Die
vorhandenen Auswertungen werden aktualisiert.
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HINWEIS

Wenn im Dokument bereits weitere Arbeitsblatter neben dem Arbeitsblatt Messung an-
gelegt sind, werden diese bei einer Nachmessung nicht aktualisiert.

Bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder APG muss die nachzumessende Probe auf
die gleiche Position im Zubehér gesetzt werden. Die Position im Zubehdr kann in der
Probentabelle auf dem Arbeitsblatt angezeigt werden.

Zeitzyklische Messungen kénnen nicht nachgemessen werden.

10.3 Ergebnisse im Modul Farbmetrik anzeigen und auswerten

Dokumentfenster im Modul

Farbmetrik

Arbeitsblatt Messung

Arbeitsblatt Referenzen

Probentabelle

In diesem Abschnitt werden die Besonderheiten der Ergebnisanzeige und Auswertung
im Modulfenster Farbmetrik erldutert.

Beispiel Farbmetrik

Farbmetrik X

12, 3

/ L L
“wesiung  Referenzen  Farbar@ient

£5% Optionen

o
4 Methode  Notiz

Reflexion [%oR]

Allgemein ~
Messmodus Riefles
Bereich 380,0
Messpunktsbstand 1,001 : i
T T T T T T T T
Geschwindigkeit 10,01 400 450 500 550 600 650 700 750
Integrationszeit 0,15 Wellenlange [arm]
Lampenwechssl 3300 4 5 +
Spait 4rm =
’ e [rat *
esswer
start Hessung Farbwerte
Autom. ohne Wartezeit Nr. | Farbe Tvp Name Datum/Zeit Referenzlleerwert |[380,00  38L00 382,00 38300 334,00
1 | pobe [N 13.02.2024 10:30  Spectralon 7,00 572 6,51 6,33 515
Zubehor
2. |— grin 13.02,2024 10:31  Spectralon 10,78 10,80 10,82 10,81 10,86
Inteqrationskugel
3 | Pobe [ 13.02.2024 10:33  Spectralon 7,74 7,3 7,12 6,85 5,63
. Y p— blau 13.02.2024 10:34  Spectralon 38,84 39,14 39,40 39,67 39,95
< > < >
Giltige Referenz vorhanden 513,71 nm / 79,47 %R

2 Arbeitsblatt Referenzen
4 Tab Messwerte

1 Arbeitsblatt Messung
3 Arbeitsblatt Farbansicht
5 Tab Farbwerte

Das Arbeitsblatt Messung enthalt die Messdaten. In der oberen Hélfte des Arbeitsblatts
werden die Probenspektren angezeigt.

Das Arbeitsblatt Referenzen zeigt die Referenzspektren und die Messwerte der Referen-
zen.

Der Tab Messwerte enthalt die Probentabelle in der Reihenfolge der Messungen und
die Tabelle mit den digitalen Messwerten der Probenspektren. Die Probentabelle kann
frei konfiguriert werden. Nach einem Rechtsklick auf den Kopf der Tabelle kdnnen im
Kontextmen( folgende Parameter gewahlt werden:

Nummer in der Sequenzreihenfolge

Farbe der Messkurve im Chart

Charge bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber

Position im Zubehor bei Verwendung von Kiivettenwechsler oder Probengeber
Probentyp

Probenbezeichnung

Datum und Zeitpunkt der Messung
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Auswertung der Spektren

Arbeitsblatt Farbansicht

128

®  Notiz
®  Temperatur bei Methoden mit peltiertemperierten Zubehor

Per Drag&Drop kann die Reihenfolge der Spalten in der Tabelle verdndert werden.
Auf dem Tab Farbwerte werden die schon in der Methode festgelegten Datenauswer-
tungen angezeigt. Diese Auswertungen kdnnen Sie erganzen und editieren:

» Aufdem Tab Farbwerte auf {?f}Einstellungen klicken.

» Im Fenster Einstellungen - Farbwerte die gewiinschten Farbkoordinaten mit den
Parametern oder die zu berechnenden Farbzahlen aktivieren.

v' Die Anzeige auf dem Tabellenblatt Farbwerte wird entsprechend den gewahlten
Parametern aktualisiert.

Auf dem Arbeitsblatt Farbansicht werden die Normfarbwertanteile und ihre Lage im
Koordinatensystem angezeigt.

Option/Wert Beschreibung

Parameter Parameter fiir die Berechnung der Normfarbwertanteile:
Beobachter
Beobachtungswinkel wéhlen
Lichtart

Lichtart auswéahlen

Hinweis: Die Auswahl auf diesem Tab hat keinen Einfluss auf die Er-
gebnisausgabe auf dem Tab Farbwerte. Die Schichtdicke ist unab-
héngig von der vereinbarten Schichtdicke auf 1 cm gesetzt.

Wellenlénge Bunttongleiche Wellenldnge des Farbtons auf der Normfarbwerttafel

Die Sattigung des Farbtons ist das Verhaltnis des Abstands von Weil3-
punkt (Unbuntpunkt) / Farbort (x, y) und des Abstands WeiRpunkt /
bunttongleiche Wellenldnge auf der Normfarbwerttafel.

Sattigung

Koordinaten xy-Werte des Farbtons auf der Normfarbwerttafel

NE S

Messung Referenzen Farbansicht

rot
griin

Eelb

Parameter
Beobachter |22 w

Lichtart A -

Wellenlinge

585 nm
Sattigung

83,79 %
Koordinaten

%= 0,5300

¥ = 04448

y 0,9
0,8
0,7
0,6
0,5
0,4
0,3
0,2
0,1
0,0

blau

T
00 0,1 02 03

04 05 06 07 038
X

4

Messwerte Farbwerte

{gé Einstellungen

rot
Farbkoordinaten, CIE Lichtart C
¥ ki z Temp. L a b Cab
Beobachter 2° 27,9365 17,3408 9,7048 - 43,5856 50,1801 24,5924 55,3322
griin
Farbkoordinaten, CIE Lichtart C
X ¥ Z Temp. L a b Cab w

-
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Sehen Sie dazu auch
Das Dokumentfenster [ 15]
Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]

10.3.1 Anzeigeoptionen fiir die Spektren im Modul Farbmetrik

Fur die grafische Anzeige des Farbspektrums sind folgende Funktionen verfiigbar:
= Kurve skalieren

Kurve mit Text versehen (Textbox)

Kurve/Probe markieren

Kurvenfarbe dndern

Kurve ausblenden (Probe deaktivieren)

Sehen Sie dazu auch

Spektren und Messkurven auf dem Arbeitsblatt anzeigen [ 19]

10.3.2 Spektren im Modul Farbmetrik auswerten

Die in der Methode angebotenen Datenauswertungen kénnen auch nachtrdglich vorge-
nommen werden. Die Auswertungen werden im unteren Teil des Arbeitsblatts auf dem
Tabellenblatt Farbwerte ausgegeben.

» Auf dem Tabellenblatt Farbwerte auf Einstellungen klicken.

» Im Dialogfenster Einstellungen - Farbwerte die gewiinschten Farbkoordinaten mit
den Parametern oder die zu berechnenden Farbzahlen aktivieren.

v' Die Anzeige auf dem Tab Farbwerte wird entsprechend den gewéahlten Optionen
und Parametern aktualisiert.

Messwerte Farbwerte

{54 Enstellungen

rot

Farbkoordinaten, CIE Lichtart C
X Y z Temp. X ¥ L a b Cab hab

Beobachter 2° 27,9365 17,3408 9,7048 - 0,5081 0,3154 48,6866 50,1801 24,5924 55,8822 0,4557
Beobachter 10 25,9240 16,7750 9,538% - 0,4963 0,3211 47,9753 46,0085 23,3521 51,5958 0,4697
griin
Farbkoordinaten, CIE Lichtart C
X Y z Temp. X ¥ L a b Cab hab
Beobachter 2 21,0980 28,8016 23,6941 7174,4 0,2867 0,3914 60,6061 -30,5900 15,0167 34,0772 2,6852
Beobachter 10 21,3588 28,6132 22,4322 6830,3 0,2947 0,3949 60,4387 -27,8327 16,0602 32,1339 2,6182
gelb
Farbkoordinaten, CIE Lichtart C
X ¥ 7 Temp. x ¥ L a b Cab hab
Beobachter 2 71,1411 71,6719 13,1070 3107,3 0,4563 0,4597 87,8104 1,8184 82,8871 82,9071 1,5489
Beobachter 10® 69,8915 67,1341 12,4178 2876,7 0,4677 0,4492 85,5716 10,0195 80,1827 80,8063 14965,
< >

Sehen Sie dazu auch
Farbmetrik - Einstellungen | Farbwerte [+ 122]

10.4 Beispielmessung im Modul Farbmetrik

Als Beispiel dient eine Bestimmung der Tristimuluswerte unter den Beobachtungswin-
keln 2° und 10° mit der Normlichtart A. Fiir die Messung kann eine Integrationskugel
und einfarbiges Papier verwendet werden. Sollte das nicht vorhanden sein, geniigt auch
eine Kivette mit Wasser als Referenz und einer farbigen Lésung als Probe. Zum Hand-
ling der Integrationskugel siehe Bedienungsanleitung "SPECORD PLUS Zubehor".
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Folgende Schritte miissen ausgefiihrt werden:
1. Dokumentim Modul anlegen.
2. Methode 6ffnen und Parameter eingeben.
3. Messung starten.
Dokument anlegen P
> Auf @ in der Startleiste klicken oder Mentpunkt Module | Farbmetrik wahlen.

v' Ein neues Dokument wird gedffnet.

Methodenparameter festlegen Im Dokumentfenster auf Methode einstellen klicken.

v

» Auf den Seiten des Methodenfensters Farbmetrik - Einstellungen die Parameter
entsprechend den Screenshots eingeben (siehe unten).

» Parameter im Methodenfenster mit einem Klick auf Ok bestatigen und in das Doku-
mentfenster zurlickkehren.

Seite Allgemein Allgemein

Wurgen cer Spekiren- und Gerdteparameter der aktuelien Methode

ju}

Titel |Neues Dokument |
Parameter Parameter nach Setzen
EN IS0 11664
Messmodus Reflexion v
Bereich [nm] oo | - [s30,00 |

Messpunktabstand [nm]

L0 *~ | Integrationszeit [s]

0,1
Geschwindigkeit [nm /s] 10,0 !
Spalt [nm] 4 ~
Lampenwechsel 320 nm = o

Seite Start Messung Keine Eintrdge vornehmen.

Seite Zubehor Keine Eintrage vornehmen.

Seite Farbwerte

Farbwerte

Farbkoordinaten XYZ nach EM I50 11664

¥, y nach EN 150 11664

I:‘ CIE-Lab nach EN 150 11664
I:‘ CIEduv nach EN 150 11664
[JHunter-Lab

Parameter Beobachtungswinkel
20
10°
Lichtart
CIE Lichtart A nach EM ISO 11664
D CIE Lichtart D65 nach EN ISO 11664
I CIE Lichtart ©

Farbzahlen [ wei- fGelbindex
[ Platin Cobalt nach ASTM D 5335-05 mit lin. Regression iber Gelb
[J1od mit Kalibrierfunktion tber CIE-L,a,b-Werte
[ Gardner nach DIM 150 4630
[ saybolt berechnet aus CIE-L,a,b-Werten nach ASTM D156, D&0

Schichtdicke [mm] 10 v
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Modul Farbmetrik

Seite Probensequenz:

Seite Automatisch archivieren
Seite Notiz

Messung ausfithren

Probentabelle

Erstallen der Probentzbelle. nach Verizss

Froben hinzufiigen | Froben entfernen | | Daten importieren

Nr. Typ
1 Referenz

Name Referenz/Leerwert Notiz

Referenz Messen

- I |

Referenz

Keinen Eintrag vornehmen.

Keinen Eintrag vornehmen.

» Im Dokumentfenster auf ¥ klicken.
Die Startinformation zur Messung der Referenz erscheint.

» Referenzprobe, z. B den Weistandard aus dem Zubehor der Integrationskugel, ein-

setzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

v' Die Referenzmessung erfolgt. Aufforderung zur Messung der Probe 1 erscheint.

» Probe 1 einsetzen und zum Start der Messung auf Ja klicken.

v" Das Probenspektrum erscheint im Dokumentfenster.

Meues Dokument

Farbmetrik

x
g > > [ B
Datei ... Sequenz messen Probe messen Referenz Leerwert
04
Messung Referenzen Farbansicht
Probe1 | Parameter
Probe 1
o
Beobachter | 2* v 0,8
Lichtart A 0,3
0,7
Wellenlinge 0.6
[m] 582nm 0,5
? Methode  Notiz 0,4
Allgemein Sattigung 0,3
Messmodus Reflexion 24,77 % 0.2
Bereich 380,00 - 01 H »
Messpunktabstand 1,00 nm Koordinaten 00 7 — f
. o0 o1 o2 03 04 05 05 07 08
Geschwindigkeit 10,0 nm/{ x= 0,4540 x
Integrationszeit 0,1s
= 0,4225 :
Lampenwechsel 320 nm * ¥ i
Spalt 4nm ~
Farbwerte :
Zubehsr Messwerte
Integrationskugel {é} Einstellungen
Probe 1
Farbkoordinaten nach EN ISO 11654
X Y Temp. X ¥y
Beobachter 2%
CIE Lichtart A 90,2439 82,1769 27340 0,440 0,4225
Beobachter 10°
CIF Lichtart A 91,2666 81,9605 2658,6  0,4687 0,4209
< >

Giltige Referenz vorhanden
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11 Allgemeine Geratefunktionen — Menii Gerat

11.1 Geratestatus anzeigen

Nach Wahl des Menlpunkts Gerét | Info wird der Geratestatus des SPECORD PLUS an-
gezeigt. Nach erfolgreicher Initialisierung werden Informationen zur Version der Firm-
ware und angeschlossenes Zubehor ausgegeben.

Wenn das SPECORD PLUS nicht mit dem Computer verbunden ist, wird die Nachricht "Si-
mulationsmode: SPECORD XXX PLUS" eingeblendet, wobei XXX dem im Fenster Optio-
nen | Start | Simulation (Meniipunkt Einstellungen | Optionen) eingestelltem Geréat ent-
spricht.

Sehen Sie dazu auch

Simulationsmodus konfigurieren [ 145]

11.2 Gerat initialisieren und Simulationsmodus starten

SPECORD PLUS initialisieren

Simulationsmodus starten
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Entsprechend den Standardeinstellungen im Fenster Optionen | Start | Start ASpect UV
wird beim Start des Programms und eingeschaltetem SPECORD PLUS eine Gerateinitiali-
sierung ausgefiihrt, d. h. eine Verbindung zwischen Gerat und Computer hergestellt und
das SPECORD PLUS in einen messbereiten Zustand versetzt.

Das Programm ASpect UV [&duft im Simulationsmodus, wenn es nicht mit dem SPECORD
PLUS verbunden ist. In diesem Modus kénnen vorhandene Messwerte ausgewertet und
bearbeitet werden. Darliber hinaus werden Messfunktionen simuliert; das Programm
kann ohne eingeschaltetes Gerat erkundet werden.

Wenn die Verbindung zum SPECORD PLUS wéhrend des ASpect UV-Starts fehlschldgt,
startet ASpect UV automatisch im Simulationsmodus. Durch eine nachtrdgliche Initiali-
sierung kann das Gerat in den messbereiten Zustand versetzt werden.

» Bei Bedarf Zubehér im SPECORD PLUS installieren und anschliefen. SPECORD PLUS
einschalten.

» Alle Dokumente in ASpect UV schlie8en.

» Den Meniipunkt Gerét | Initialisierung wéhlen oder das Icon Initialisierung in der
Startleiste klicken.

v Der Monochromator des SPECORD PLUS bewegt sich und auf dem Bildschirm er-
scheint die Meldung Initialisierung. Wenn im Fenster Optionen | Start | SPE-
CORD PLUS die Optionen zum Einschalten der Lampen nicht aktiviert sind, er-
folgt eine Abfrage zum Einschalten der Lampen. Nach Ende der Einschaltphase
der Lampen wird angeschlossenes Zubehér initialisiert und das SPECORD PLUS ist
messbereit.

» Alle Dokumente in ASpect UV schlief3en
» Menipunkt Gerat|Simulation wahlen.

» Die USB-Verbindung zum Geréat wird getrennt und das im Fenster Optionen | Start |
Simulationsmodus vereinbarte Geradt und Zubehor aktiviert. Wenn keine weiteren
Messungen mehr erfolgen sollen, kann das SPECORD PLUS am Netzschalter ausge-
schaltet werden.
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Allgemeine Gerétefunktionen — Meni Gerat

11.3 SPECORD PLUS korrigieren

Grund- und Gitterkorrektur

Korrektur der Unendlichabsor-
banz

Das SPECORD PLUS ist ab Werk vollstandig justiert und eingerichtet. Verdnderungen des
Justierzustandes durch Transport, Umgebungstemperatur oder Lampenwechsel werden
durch das Programm ASpect UV korrigiert, ohne das mechanische Eingriffe am Gerét
vorgenommen werden.

Folgende Parameter werden bei der Grundkorrektur gepriift und gegebenenfalls korri-
giert:

Offset (Dunkelstrom)

0. Ordnung der Lampen

Verstarkerstufen der Empféanger

Wellenldngenkorrektur mittels internem Holmiumfilter und UV-Lampe

Beim SPECORD 250 PLUS wird zusatzlich eine Gitterkorrektur ausgefiihrt, wobei das Git-
ter des Vormonochromators zum Gitter des Hauptmonochromators ausgerichtet wird.

HINWEIS

Fiihren Sie die Grundkorrektur erst nach 2 Stunden Einlaufzeit durch. In dieser Zeit miis-
sen beide Lampen eingeschaltet sein.

Beim SPECORD 250 PLUS starten Sie zuerst die Gitterkorrektur und anschliefSend die
Grundkorrektur.

» Proben und Zubehér, das den Strahlengang beeinflusst (Integrationskugel, Durch-
flusskiivette o. &.), aus den Strahlengéngen im Probenraum entfernen.

» Nur SPECORD 250 PLUS: Den Menipunkt Gerat | Korrektur | Gitter-Korrektur wah-
len.

v' Die Gitterkorrektur startet sofort.

» Den Meniipunkt Gerét | Korrektur | Grundkorrektur wahlen.
v" Die Grundkorrektur startet sofort.

» Optional die Ergebnisse der Korrektur anzeigen.

Nach Ende der Korrekturprozedur werden die neuen Korrekturdaten im SPECORD PLUS
und auf dem Computer dauerhaft gespeichert. Die Daten bleiben bis zur nachsten Auf-
nahme der Korrekturwerte bestehen und werden fiir alle weiteren Messungen zur Kor-
rektur herangezogen.

Hinweis: Wenn ausschliefSlich mit aufwendig einzubauenden Zubehéren wie peltiertem-
perierten Wechslern gemessen wird und wenn diese wahrend der Initialisierung bereits
eingebaut waren, kénnen diese auch im Probenraum bleiben, wenn vor der Korrektur
die Zubehérerkennung ausgeschaltet wurde. Die Proben missen aus diesen Zubehéren
vorher entfernt werden.

Die Funktion der Korrektur der Unendlichabsorbanz steht nur zur Verfligung, wenn das
optionale Modul "Validierung nach USP" installiert ist.

» Proben und Zubehér, das den Strahlengang beeinflusst (Integrationskugel, Durch-
flusskiivette oder dhnliche), aus den Strahlengangen im Probenraum entfernen.

» Gitterkorrektur (bei SPECORD 250 PLUS) und Grundkorrektur ausfihren (siehe
oben).

» Den Menipunkt Gerat | Korrektur | Korrektur der Unendlichabsorbanz wéhlen.

v' Die Aufnahme der Korrekturspektren startet.
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Nach Ende der Korrektur werden die Korrekturspektren in ASpect UV auf dem Computer
gespeichert. Die Daten bleiben bis zur ndchsten Aufnahme der Korrekturspektren beste-
hen und werden fiir alle weiteren Messungen herangezogen.

Sehen Sie dazu auch
Messwertbildung und Aufnahme der Referenzwerte [ 186]

11.4 Messtechnischen Zustand des SPECORD PLUS priifen

ASpect UV stellt Ihnen Funktionen zur Verfiigung, um den messtechnischen Zustand des
SPECORD PLUS zu tberprifen. Die Richtigkeit der Messwerte kann so validiert und Ge-
ratefehler und Defekte leichter gefunden werden. Die Funktionen zur Uberpriifung des
SPECORD PLUS sind im Meni Gerat zu finden.

11.4.1 Lampenintensitét kontrollieren

Die Halogenlampe fiir den Vis-Bereich und die Deuteriumlampe fir den UV-Bereich un-
terliegen einem normalen Verschleil3. Durch Altern verschlechtern sich die Strahlungsei-
genschaften, was zu einem schlechteren Signal-Rausch-Verhaltnis und damit einer ge-
ringeren photometrischen Reproduzierbarkeit und einem eingeschrankten Photometrie-
bereich fithrt. Mit dem Lampentest wird tberprift, ob die Energie der Lampen noch aus-
reichend ist, um die technische Spezifikation des SPECORD PLUS zu erfillen.

Wenn eine oder beide Lampen getauscht wurden, miissen die Geratekorrekturen erneut
vorgenommen werden.

» Proben und Zubehér, das den Strahlengang beeinflusst (Integrationskugel, Durch-
flusskiivette o. &.), aus den Strahlengéngen im Probenraum entfernen.

» Menipunkt Gerat | Priifung | Lampentest wahlen.
v’ Es erfolgt nacheinander die Energiemessung der UV-Lampe und der Vis-Lampe.

Nach Abschluss der beiden Messungen erscheinen im Fenster Lampentest die Balken-
diagramme der Messergebnisse der gepriiften Lampen und die Information tiber den
Lampenzustand:

®  Die Energie der Lampe liegt im Normbereich

®  Die Lampe nadhert sich dem Ende ihrer Lebensdauer.

= Die Lampe sollte ausgetauscht werden!

11.4.2 Funktionsfahigkeit priifen
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ASpect UV enthélt ein Diagnoseprogramm, mit dem folgende Funktionen des Gerats ge-

prift werden:

®  Referenzmessung als Verhdltnis von Mess- und Referenzstrahlengang in %T

®  Energie in Mess- und Vergleichsstrahlengang

®  |eerwertmessung in %T als 100-Prozent-Basislinie

®  Wellenldngenrichtigkeit durch Registrierung der Spektrallinien der Deuteriumlampe
bei 485,9 nm und 656,1 nm

Die Ergebnisse der Diagnose kénnen Sie ausdrucken und in einer Datei speichern.

» Proben und Zubehér, die den Strahlengang beeinflusst (Integrationskugel, Durch-
flusskiivette o. &.), aus den Strahlengdngen im Probenraum entfernen.

» Im Hauptfenster Menipunkt Gerat | Priifung | Geratepriifung wahlen.

» Auf P Startklicken.
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Anzeige nach Geratepriifung

11.4.3 Energie messen

Energiemessung starten/aus-
werten

v' Die Prifpunkte werden automatisch abgearbeitet.

Nach Abschluss der Priifung erscheinen die Messkurven auf den 4 Tabs des Fensters Ge-
ratepriifung. Bei eventuellen Geratefehlern werden entsprechende Meldungen ausge-
geben.

B% Geriteprafung

Datei ... Start SchlieBen Stopp
Typ und Gerdtenummer  SPECORD 200 PLUS - SP200P_L (B

Datum/Zeit der Prifung 07.08.2023 12:36:35

Energie Mess/Referenzkanal Referenzmessung  Leerwertmessung D2E 485,99 nm  D2E 656,1nm

10T~

100 - --=enmme oo T ERSGRRtEE D RGGEETLEE ELEPESLERPRE T ERSGRRtEE e R eaREEE s et

Energie [%E]

200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100
Wellenlédnge [nm]

Messung lauft

Fur die Kurvenansicht steht die grafische Zoomfunktion zur Verfligung:

» Mit gedriickter linker Maustaste einen Rahmen um den zu vergréf3ernden Bereich
ziehen. Durch Doppelklick auf die Grafik wird die Aktion riickgdngig gemacht.

Die Ergebnisse der Geratepriifung kénnen tiber das Men( Datei gespeichert, wieder ge-
6ffnet und gedruckt werden.

Bei der Energiemessung werden die Energieverldufe in Referenz- und Messstrahlengang
separat aufgezeichnet und als Energiewerte ausgegeben. Diese Funktion wird haupt-
sachlich durch den Service genutzt, um den Gerdtezustand zu beurteilen und Fehler aus-
findig zu machen.

Nach Wahl des Menlipunkts Gerét | Priifung | Energiemessung erscheint das gleichna-
mige Fenster.

Die Messparametereinstellungen erfolgen anlog zu den Einstellungen im Modul Spek-
trum mit folgenden Einschrankungen:

®  Eswird nur das Energiesignal aufgenommen.

®  Esist keine Kalibrierung vorgesehen.

®  Esgibt nur den Probentyp Probe.

Nach Auswahl der Messparameter sind die Icons zum Start der Energiemessung freige-
schaltet.

» Energiemessung mit Klick auf ® Probe messen starten.

» Ggf. weitere Messungen hinzufiigen.
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ASpect UV

» Fir die Auswertung der Daten kdnnen die Funktionen Peakliste, Werte def. Wellen-

langen und Formel angewendet werden.

Neues Dokument

Energiemessung x
Datei ... Sequenz messen Probe messen

04

M Auswertung {é} Optionen

Energie [%E]

m]
4 Methode potiz

Allgemein
Bereich 190,00 -
Messpunktabstand 1,00 nm

Geschwindigkeit 10,0 nm}?

Lampenwechsel 320 nm %

Zubehor

Integrationszeit 0,15 200 300 400 500 600 700

Wellenlinge [nm]

Standardkiivettenhalter
Messwerte

Nr. |Farbe Tvp Name Datum/zeit Notiz |[150,00 191,00 192,00 193,00 | 194,00
1 |— 07.08.2023 13:31 65/48 9,3/71 12,0/87 144/104 17,3/
< > < > < >

922,78 nm / 57,1 %E

11.4.4 Nullte Ordnung einstellen

Mit der Funktion Nullte Ordnung wird der Monochromator in eine Position gedreht, in
der das Licht am Gitter nicht zerlegt, sondern wie an einem Spiegel reflektiert wird. Das
unzerlegte (weiRe) Licht geht durch den Probenraum und l&sst sich aufgrund seiner In-
tensitat gut beobachten. Dies wird genutzt, um Zubehor, z. B. Mikrokivetten, im Strah-
lengang zu justieren. Die Nullte Ordnung kann fiir die Halogenlampe und die Deuteri-

umlampe jeweils separat eingestellt werden.

» Fir die Einstellung der Nullten Ordnung der Deuteriumlampe den MenUpunkt Ge-

rat | Nullte Ordnung | UV Lampe wahlen.

» Firdie Einstellung der Nullten Ordnung der Halogenlampe den Mentlipunkt Gerét |

Nullte Ordnung | Vis Lampe wahlen.

v' Die Lampenstrahlung geht nun unzerlegt durch den Monochromator und wird im

Probenraum sichtbar.

11.5 Zusatzliche Funktionen zur Zubehdérsteuerung
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Folgende Funktionen fiir die Zubehérsteuerung sind im Men( Gerat verfiigbar:

Kivettenwechsler justieren
Pumpzeiten optimieren

ellen Temperaturen

Erkennung des aktiven Zubehérs ein- und ausschalten
Aktives Zubehor elektrisch ein- und ausschalten
Kivettenwechsler und Probengeber auf einzelne Positionen fahren

Bei peltiertemperierten Zubehoren: Abfrage des Temperaturbereichs und der aktu-
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11.5.1 Zubehor aus-/einschalten

Mit dieser Funktion wird elektrisch angesteuertes Zubehor abgeschaltet. Dazu wird das
Zubehor in die Parkposition gefahren und die Stromzufuhr unterbrochen. Das Zubehor
kann so bequemer und ohne Gefahr eines Kurzschlusses aus dem Probenraum ausge-
baut werden.

» Im Hauptfenster Menlpunkt Gerét | Zubehor | Aus wahlen.

v" Das Zubehor wird abgeschaltet und erscheint nicht mehr in den Methodenpara-
metern. Das Zubehor kann jetzt aus dem Probenraum ausgebaut werden.

» Um das Zubeh&r wieder zu aktivieren, den Menipunkt Gerat|Zubehor | Ein wahlen.

v' Das Zubehor wird initialisiert und ist wieder fiir Methoden und Messungen ver-
fugbar.

HINWEIS

Wenn der Zubehérstecker nicht aus dem Anschluss am SPECORD PLUS gezogen wird,
dann wird bei der ndchsten Initialisierung des Gerates das Zubehér automatisch wieder
erkannt.

11.5.2 Erkennung des aktiven Zubehors aus- und einschalten

Diese Funktion ist nur flr das Kivettenkarussel von Bedeutung. Die Erkennung des akti-
ven Zubehdrs kann softwaregestiitzt ausgeschaltet werden, ohne dass der Identifikati-
onsstecker gezogen wird. In anschlieBend gedffneten Methodenparametern wird das
Zubehor als passives Zubehér behandelt, obwohl das Zubehor weiter mit Strom versorgt
wird. Verwenden Sie diese Funktion, wenn Sie das Kivettenkarussell nur als Halter ver-
wenden. Wenn das Kiivettenkarussel unbestromt ist, dreht sich der Teller frei und Ki-
vetten konnen nicht reproduzierbar platziert werden.

» Den Menipunkt Gerét|Zubehor | Zubehorerkennung aus wahlen.

v" Die Zubehorerkennung wird abgeschaltet und nicht mehr fiir folgende Messun-
gen verwendet. Das Zubehér ist jedoch weiterhin bestromt.

» Um das Zubehor wieder zu aktivieren, den Menlipunkt Gerat | Zubehér | Zubehérer-
kennung ein wahlen.

v' Das Zubehor ist wieder fir Methoden und Messungen verfiigbar.
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11.5.3 Kiivettenwechsler justieren und einzelne Positionen anfahren

Positionen im Kivettenwechs-
ler anfahren

Kivettenwechsler justieren

Der Kuvettenwechsler oder das Kiivettenkarussell kann auf eine bestimmte Probenposi-
tion gefahren werden.

» Im Hauptfenster Menlpunkt Gerét | Zubehor | Proben-Position wéhlen.
» Im Fenster Proben-Position mit den Buttons auf die gewiinschte Position fahren.

v Der Kiivettenwechsler fahrt auf die angegebene Position.

Button Beschreibung

Pos. 1 Kiivettenwechsler auf Position 1 fahren und initialisieren
Pos. +1 Kivettenwechsler auf die nachste Position fahren
Parken Kivettenwechsler in Parkstellung fahren

In der Parkstellung kann der Kivettenwechsler leichter im Proben-
raum montiert bzw. in seiner Aufbewahrungsbox verpackt werden.

Um die Kivetten optimal im Strahlengang zu positionieren, kann der Kiivettenwechsler
rechnergesteuert justiert werden.

Eine Justierung ist nétig bei

®  erstmaligem Gebrauch des Kiivettenwechslers
®  bei Verwendung von Spezialkiivetten

®  nach einer Grundkorrektur

= nach einem Transport des SPECORD PLUS

Den leeren Kiivettenwechsler im Probenraum montieren.
Das SPECORD PLUS einschalten und ASpect UV starten.

Bei Verwendung von Mikrokivetten: Mikrokivetten mit Losungsmittel, z. B. Wasser,
fullen und jeden Platz im Probenwechsler damit bestiicken.

Bei Verwendung von Standard- oder Halbmikrokiivetten: Alle Platze im Kivetten-
wechsler leeren.

v v v

» Justierung mit dem MenUpunkt Gerat | Zubehor | Justieren starten.

v Die Justierung wird automatisch ausgefiihrt und die Korrekturwerte im Gerét und
auf dem PC gespeichert.

11.5.4 Pumpzeit des Kassetten-Sipper-Systems optimieren

Funktionen des Fensters
Pumpzeit optimieren
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Bei der Ermittlung der optimalen Pumpzeit erfolgt eine stetige Messwertaufnahme,
wahrend die Probe oder die Referenzlésung durch die Kiivette gepumpt wird. Auf dem
Bildschirm wird die Verédnderung der Energie, Absorption und Transmission auf 3 Tabs
Uber der Zeit angezeigt. Im Verlauf steigt der Messwert an oder ab und erreicht schlie3-
lich ein Plateau. Die optimale Pumpzeit entspricht dem Erreichen der Plateauphase. Zu
diesem Zeitpunkt ist die Kiivette ausreichend mit Probe oder Referenz gespiilt und die
Verschleppung am geringsten.

In der Menlileiste sind folgende Funktionen angeordnet:

Funktion Beschreibung
% Datei .. Men fur die Datenverwaltung
Speichern
Optimierungsdaten speichern
Offnen

Optimierungsdaten 6ffnen

Beenden
Optimierung der Pumpzeit beenden
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Funktion Beschreibung
» Start Optimierung starten
%/% Pumpe Pumpe unabhéngig vom Start der Messung ein- und ausschalten
ein / Pumpe aus
Stopp Messung vorzeitig beenden

Auf dem Tab Einstellungen folgende Parameter eingeben:

Parameter Beschreibung
Wellenlange Analysenwellenldange der Probe
Messzeit Gesamtmesszeit fiir die Optimierung
Integrationszeit Zeit fur die Aufnahme eines Messpunktes, z. B. 0,1 s
Spalt Nur SPECORD 210/250 PLUS:
Spalteinstellung, z. B. 1 nm
Start Pumpe Zeitpunkt innerhalb der Messung, ab dem die Pumpe lauft
Stopp Pumpe Zeitpunkt innerhalb der Messung, an dem die Pumpe stoppt
Langsamlauf Die Pumgeschwindigkeit auf die Halfte vom Normallauf verringern,

um das Entgasen oder Entmischen zu reduzieren oder um bei gerin-
gen Probenvolumina genauer zu dosieren zu kénnen

Energie, Absorpti- Ordinatenbereich fir die Anzeige der Messwerte auf den entspre-
on, Transmission chenden Tabs
Optimierung ausfiihren » Referenz- und Probenldsung bereitstellen.

» Optimierung mit dem MenUlpunkt Gerat | Zubehor | Pumpzeit optimieren starten.

» Durchflusskiivetten aus dem Halter nehmen und mit Referenzlésung fillen:
- Ansaugschlauch in Referenzlésung tauchen und auf ® Klicken.

- Wenn die Kivette blasenfrei gefiillt ist, Pumpe mit einem Klick auf Z stoppen.

» Durchflusskiivette in den Halter stellen und Ansaugschlauch in die Probenlésung tau-
chen.

» Messung mit einem Klick auf ® starten.

v" Zu Beginn wird automatisch die Referenz ermittelt und anschliefend werden die
Messwerte aufgezeichnet.

» Messwertdanderung auf einer der Tabs Energie, Absorption oder Transmission ver-
folgen:

- Der Zeitbereich, indem die Pumpe l&uft, ist weil3 hinterlegt. Der Bereich, in dem
die Pumpe gestoppt ist, ist grau.

- Die Pumpzeit ist optimal, wenn der Messwert stabil ist bzw. die geforderte Ge-
nauigkeit erreicht hat.

- In der Zeit nach Abschalten der Pumpe, kann beobachtet werden, ob die Probe
stabil bleibt oder sich durch abklingende Turbulenzen noch andert.

11.5.5 Probengeber APG justieren, einzelne Positionen anfahren und Pumpzeit optimieren

Einzelne Positionen anfahren  Einzelne Positionen des Probengebers kénnen separat angefahren werden.
» Den Menipunkt Gerat|Zubehor | Proben-Position wahlen.

» Im Positionierfenster APG-64 xyz—Probengeber mit den Buttons den Probengeber-
arm auf die gewlinschte Position fahren.
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Probengeber justieren

Probengeber APG S

Pumpzeit optimieren
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Abhéngig von der GroRe der Offnung der ProbengeféRe miissen die Probenpositionen
ggf. nachjustiert werden.

» Probentablett an den 4 Ecken mit einem Probengefal bestiicken.

» Auf eine der Positionen klicken und den Probengeberarm tber die Position fahren.

kS
» Mitdem lcon V (nach unten) im Positionierfenster den Kantilenhalter ohne
Kaniile absenken. Danach Kaniile einsetzen und kurz iiber den GefédBrand positionie-
ren.

» Uber Offx und Offy die Kaniile mittig positionieren. Vorgang an den anderen 3 Ecken
wiederholen und die Werte fir Offx und Offy vermitteln.

» Die endgiltige Eintauchtiefe einstellen. Daflir den Probenansaugschlauch bei abge-
senktem Probenarm in seiner Fiihrung verschieben.

Folgende Funktionen stehen im Fenster fir die Justierung des Probengebers zur Verfi-
gung:

Button Beschreibung
Offx / Offy Kandile in x- und y-Richtung mittig zum Gefal einstellen
‘;er Z-Hub des Probengeberarms einstellen

Werkseinstellungen ~ Werkseinstellungen wieder herstellen

Pos. 0 APG initialisieren und die Position O anfahren

Die Position 0 kann nur im Positionierfenster angefahren werden. Mit
einem separaten Spiilgefaf3 auf dieser Position kann das System vor-
gespllt werden.

Beim APG S kann das Probentablett auf Kundenbediirfnisse angepasst werden. Dafir
werden im Positionierfenster zusatzliche Funktionen angezeigt:

Funktion Beschreibung

nx / ny Die Anzahl der ProbengefélRe Uber die Anzahl der Tabellenzeilen (nx)
und —spalten (ny) einstellen

nx0 / ny0 Die Position 1 in x-/y-Richtung verschieben

Ix/ly Die Probenposition iiber die Abstande der Probengefalie zueinander
einstellen

Die grafische Darstellung in ASpect UV wird nicht angepasst.

Die Pumpzeit des Kassetten-Sipper-Systems muss fiir den Transportweg des Probenge-
bers optimiert werden.

» Referenz- und Probenldsung bereitstellen.

» Justierung mit dem MenUpunkt Gerat | Zubehoér | Pumpzeit optimieren starten.
» Auf ¥ Probenpositionen klicken und Position der Referenz anfahren.

» MitKlickauf ¥ Kaniile absenken Probengeberarm absenken.
Weiter verfahren wie fiir die Pumpzeitoptimierung des Kassetten-Sipper-Systems be-

schrieben. Dabei mit den Buttons I , @ und ﬁ die Positionen auf dem APG anfah-
ren und Probengeberarm absenken bzw. nach oben fahren.

Sehen Sie dazu auch

Pumpzeit des Kassetten-Sipper-Systems optimieren [ 138]
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12 ASpect UV im Fenster Optionen einrichten

In ASpect UV gibt es eine Anzahl Funktionen, mit denen Sie die Ansicht, den Start und
die Ausfliihrung des Programms beeinflussen kénnen. So kénnen Sie beispielsweise beim
Start des Programms ein Quickstart-Menl mit lhren gebrduchlichsten Methoden anzei-
gen lassen oder Voreinstellungen fiir die Kalibration in den einzelnen Modulen treffen.

Die Einstellungen werden im Fenster Optionen vorgenommen. Zur besseren Ubersicht
sind die Seiten des Fenster thematisch in die Gruppen Allgemein, Start, Messung / An-
zeige und Erweitert geordnet.

Allgemein

Ctartlpicte
e Startleiste

- Quickstart

- Verzeichnisse Startleiste anzeigen

- Spracheinstellung

i ) i o

.. Farben ASpect UV Onlinemesswert anzeigen
Start

- Start ASpect UV Markieren, um Elemente in Startleiste anzuzeigen

- SPECORD PLUS

- Simulationsmodus w1 Quickstart
Messung / Anzeige Optionen

Ref:rinzen ?Leerwerhe Methode &ffnen

o Ergebnisse dffnen

- Kalibration | Spektrum

- Dezimalstellen & Photometrie
Erweitert : E”ihk ik

) ) arbmetri

P.assmortveru\altl..lng i Thermometrie

- Signiaturen Initialisierung

- Automatische Archivierung Beenden

- Einstellungen CSV-Export Abmelden

- Webserver

Tipp: Mit Dragd&Drop kdnnen die Semente in der Liste
verschoben werden.

Hilfe ... ok Abbruch

12.1 Startleiste konfigurieren

Die Startleiste auf der linken Seite der Arbeitsoberflache erlaubt Ihnen einen schnellen
Zugriff auf einzelne Module und Funktionen von ASpect UV.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Allgemein |
Startleiste 6ffnen.

» Die Optionen der gewiinschten Elemente aktivieren und per Drag&Drop (mit ge-
driickter Maustaste) die aktivierten Elemente in die gewiinschte Reihenfolge ziehen.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

v’ Die Elemente werden in der gewahlten Reihenfolge in der Startleiste des Haupt-
fensters angezeigt.

12.2 Quickstart konfigurieren

Der Quickstart ist eine Methodensammlung, in der Sie ihre Routinemethoden hinterle-
gen kdnnen. Nach Aufruf des Quickstarts stehen lhnen die Methoden zur Verfiigung und
kénnen sofort gestartet werden. Zur besseren Ubersicht kénnen Sie ab ASpect UV 2.0
die Methoden in Gruppen anordnen. Im Fenster Optionen | Allgemein | Quickstart gibt
es dafiir 2 Listen, eine mit den angelegten Gruppen und eine mit den zu einer Gruppe
zugeordneten Methoden.
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Neues Quickstart-Element an-
legen

Elemente im Quickstart sortie-
ren/editieren

Elemente aus dem Quickstart
entfernen
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Legen Sie zu Beginn eine neue Gruppe an und ordnen Sie dann der Gruppe die Metho-
den (Messparameterdateien) zu.

» Mit dem Meniipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Aligemein |
Quickstart 6ffnen.

» Fir das Anlegen einer neuen Gruppe neben Liste der Quickstart-Gruppenelemente
auf| + | klicken.

» Im Fenster Neues Quickstartelement einen Titel eingeben und mit Ok bestatigen.
v' Die neue Gruppe erscheint jetzt in der Gruppenliste.

» Firdas Zuordnen einer Methode neben Liste der Quickstartelemente auf| + | kli-
cken.

» Im Fenster Neues Quickstartelement einen Titel eingeben, in der Liste eine Gruppe
auswahlen und nach Klick auf ... eine Methodendatei auswahlen.

» Eingaben mit Ok bestatigen.
» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.
v Die Einstellungen sind im Fenster Quickstart wirksam.

Sie kdnnen die Reihenfolge der Gruppen und der Methoden, wie sie im Fenster Quick-
start erscheinen sollen, sortieren.

» Ein Element in einer der Listen markieren und mit den Pfeilen neben Gruppe oder
Titel an die gew(inschte Position verschieben.
Alternativ mit gedriickter Maustaste einen Eintrag in der jeweiligen Liste per Drag-
and-Drop in die gewiinschte Position ziehen.

v" Im Fenster Quickstart werden die Gruppen in aufeinanderfolgenden Tabs ange-
ordnet. Die Methoden mit ihren Benennungen sind auf den Gruppentabs unter-
einander aufgefthrt.

Den Elementen in einer Gruppe kénnen Sie einen neuen Titel geben oder eine andere
Methode zuweisen.

» Um einen Titel zu &ndern, 2-mal langsam nacheinander auf das Feld des Titels kli-
cken. Wenn nur der Text markiert ist, den neuen Titel eingeben und mit der Enter-
Taste bestatigen.

» Um eine Methode zu dndern, auf das Methodenfeld klicken und anschlief3en auf |...
klicken. Im Fenster Offnen die neue Methode wéhlen.

v’ Die Elemente werden entsprechend editiert.
Sie kdnnen den Quickstart bereinigen und nicht mehr benétigte Elemente [6schen.

» Zum Loschen einer Methode zunéchst die Gruppe, zu welcher die Methode zugeord-
net ist, auswahlen und dann das Methodenelement in der Liste markieren.

» Neben Liste der Quickstartelemente auf | - | klicken.

v Das Methodenelement wird aus der Liste geléscht und erscheint nicht mehr im
Fenster Quickstart.

Eine Gruppe kann nur entfernt werden, wenn sie keine Methoden enthalt. Das Fenster
Quickstart muss mindestens eine Gruppe enthalten.

» Zum Loschen einer Gruppe, die Gruppe in der Liste markieren.
» Neben Liste der Quickstart-Gruppenelemente auf| - | klicken.

v' Die Gruppe wird aus der Liste geloscht und erscheint nicht mehr als Tab im Fens-
ter Quickstart.
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Sehen Sie dazu auch
Start von ASpect UV mit Modul oder Quickstart konfigurieren [ 9]
Quickstart verwenden [+ 10]

12.3 Verzeichnisse voreinstellen

Sie kdnnen Verzeichnisse zum Laden oder Speichern von Daten (Methoden, Ergebnisse,
Kalibrationen, Vorlagen fiir Druck und Export, Probeninformationsdaten) voreinstellen.

Die Einstellungen kdnnen Sie separat fiir jedes Modul oder fiir alle Module in ASpect UV
vornehmen.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Allgemein |
Verzeichnisse 6ffnen.

» Inder Liste Modul das Modul, fiir das die Verzeichnisse eingestellt werden sollen,
auswahlen. Wenn fiir alle Module das gleiche Verzeichnis voreingestellt werden soll,
die Option Alle Module wahlen.

» In der Liste eine Funktion, z. B. Methode 6ffnen, und in der danebenstehenden Liste
eine Verzeichnisoption wahlen:

- Zuletzt verwendeter Pfad: Beim nachsten Laden/Speichern der gewéhlten Daten
wird zundchst der zuletzt verwendete Pfad angezeigt.

- Voreingestellter Pfad: Beim nachsten Laden/Speichern wird der hier eingestellte
Pfad angezeigt.

» Auf .. klicken und den Pfad im Fenster Ordner auswahlen einstellen.

Hinweis: Wenn Sie eine Datei (iber die Menlpunkte Datei | Ergebnisse 6ffnen oder Da-
tei | Methode 6ffnen wahlen, dann wird das zuletzt gedffnete Verzeichnis angezeigt.

12.4 Sprache einstellen

Sie kdnnen in ASpect UV verschiedene Sprachen fiir die Programmoberflache wahlen.
Fir die Sprachumstellung darf kein Dokument/Modul gedffnet sein.

» Alle Dokumente in ASpect UV schliefen.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Allgemein
Spracheinstellung 6ffnen.

» Inder Liste Sprache eine Sprache fiir die Oberflache wahlen.
» Mit Ok die Einstellungen bestatigen und das Fenster Optionen verlassen.

v Die Oberflache von ASpect UV wird in der gewahlten Sprache angezeigt.

12.5 Farbschema einstellen

Sie kdnnen die Farben der Programmoberflache andern.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Allgemein |
Farben ASpect UV &ffnen.

» Inder Liste Element ein Objekt wéahlen und mit Klick auf " die Farbe wahlen. So
weiter verfahren, bis allen Elementen die Farben zugeordnet sind.

143



ASpect UV im Fenster Optionen einrichten ASpect UV

> Mit das erstellte Farbschema speichern.
> Mit |_§h| ein gespeichertes Farbschema laden.

b Mit ¢ die Voreinstellung der Farben wieder herstellen.
» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

v' Das neue Farbschema wird auf die Programmoberflache angewendet.

12.6 Startmodus fiir ASpect UV festlegen

ASpect UV startet in der Voreinstellung mit einer leeren Arbeitsoberfldche. Sie kdnnen
jedoch auch direkt mit einem neuen Dokument in einem favorisierten Modul oder mit
dem Quickstart beginnen. AufRerdem kdnnen Sie wahlen, ob das SPECORD PLUS beim
Start mit ASpect UV verbunden und initialisiert wird oder die Initialisierung spéter erfol-
gen soll.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Start | Start
ASpect UV &ffnen.

» Wenn sich das Gerat beim Start mit ASpect UV verbinden soll, die Option Gerét in-
itialisieren aktivieren.
Hinweis: Erst SPECORD PLUS einschalten und warten bis die Ausrichtung der Mono-
chromatorantriebe beendet ist. AnschlieRend ASpect UV starten.

»  Wenn ASpect UV mit einem bestimmten Modul oder den Quickstart gestartet werden
soll, in der Liste Element dieses auswahlen.

» Mit Ok die Einstellungen bestatigen und das Fenster Optionen verlassen.

v' Die Einstellungen werden beim néachsten Start von ASpect UV wirksam.

12.7 Lampen einschalten und Monitor-Datei aufzeichnen
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Beim Initialisieren des Gerats kénnen Sie die beiden Lampen automatisch einschalten
lassen. Wenn Sie das automatische Einschalten deaktivieren, erscheint beim Initialisie-
ren und Start einer Methode die Frage, ob die Lampen eingeschaltet werden sollen. Die
Lampen werden erst eingeschaltet, wenn Sie die Frage mit Ja beantworten. Sie kénnen
Lampen auch ausschalten, wenn sie nicht mehr bendtigt werden. Beachten Sie jedoch
dabei, dass héufiges Einschalten der Lampen ihre Lebensdauer verringert.

In einem Service-Fall kdnnen Sie bei einer Fernwartung aufgefordert werden, die Moni-
tordatei zu aktivieren. Die Monitordatei zeichnet den Datenverkehr zwischen Gerét und
Software auf und kann dem Service Hinweise auf einen méglichen Fehler geben.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Start | SPE-
CORD PLUS o6ffnen.

» Zum automatischen Einschalten der Lampen bei der Initialisierung die Optionen UV
Lampe einschalten oder Vis Lampe einschalten aktivieren.

» Zum Aufzeichnen der Monitordatei die Option Monitor-Datei aktivieren.
Beim néchsten Start einer Messung wird der Datenverkehr aufgezeichnet.

» Zum Ausschalten der beiden Lampen die entsprechende Option UV aus oder Vis aus
aktivieren.

» Zum manuellen Einschalten der Lampen UV ein oder Vis ein ein wahlen.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.
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v Die Einstellungen zum automatischen Einschalten der Lampe werden beim
ndchsten Programmstart wirksam.

12.8 Simulationsmodus konfigurieren

Sie kdnnen ASpect UV ohne eingeschaltetes Gerét verwenden, um Daten auszuwerten
oder Methoden fiir Routine-Messungen zu erstellen. Dazu wird ASpect UV in einem Mo-
dus betrieben, der ein angeschaltetes Gerédt und verwendetes Zubehor simuliert. Beson-
ders fir die Erstellung der Methoden ist dies notwendig, weil die einstellbaren Parame-
ter von Gerat und Zubehdr abhédngig sind. Im Simulationsmodus werden auch Messun-
gen simuliert. Sie kdnnen deshalb diesen Modus verwenden, um ASpect UV ohne Geréat
zu erkunden.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Start | Simula-
tionsmodus offnen.

» Inder Liste Gerat den Geratetyp wahlen.
» Inder Liste Zubehor das Zubehér wahlen.
» Mit Ok die Einstellungen bestatigen und das Fenster Optionen verlassen.

v Die Einstellungen werden im Simulationsmodus tibernommen.

12.9 Zeitliche Giiltigkeiten von Referenzen und Leerwerten definieren

Ab ASpect UV 2.0 kénnen Sie gespeicherte Referenzen und Leerwerte laden und fir wei-
tere Probenmessungen verwenden. Die Gliltigkeit dieser Referenzspektren oder Refe-
renzwerte kdnnen Sie zeitlich einschranken. Wenn Sie nicht auf gespeicherte Referen-
zen oder Leerwerte zurlickgreifen mochten, missen Sie diese Einstellungen nicht vor-
nehmen.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Messung /
Anzeige | Referenzen / Leerwerte &6ffnen.

» Jeweils fiir Referenzen und Leerwerte die Option Giiltigkeitsdauer aktivieren und
im Feld Tage die Anzahl der Tage angeben.

» Mit Ok die Einstellungen bestatigen und das Fenster Optionen verlassen.

v Die Gultigkeitsdauer fiir Referenzen und Leerwerte wird Gbernommen.

12.10 Einstellungen fiir Kalibrationen definieren

Sie kénnen fir Kalibrationen die Giltigkeit anhand des zur erreichenden Bestimmtheits-
males oder der Zeitdauer definieren. Wenn das BestimmtheitsmafR nicht erreicht wur-
de, wird die Kalibration verworfen und muss neu erstellt werden. Ebenfalls verworfen
werden Kalibrationen, deren Giiltigkeitsdauer Gberschritten wurde. AuRerdem kénnen
Sie Voreinstellungen fiir die Methodenparameter der Kalibration definieren.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Messung /
Anzeige | Kalibration &6ffnen.

» Wenn die Kalibration generell ein Bestimmtheitsmal erreichen muss, die Option Be-
stimmtheitsmaR aktivieren und im Feld daneben den Wert eingeben.

» Wenn die Kalibration nur eine bestimmte Zeit verwendet werden soll, die Option
Giiltigkeitsdauer aktivieren und im Feld daneben den Wert eingeben.

145



ASpect UV im Fenster Optionen einrichten ASpect UV

» Fir die Methodenparameter bei Bedarf Voreinstellungen wahlen:

Regression: Berechnungsmodell fiir die Kalibrierkurven
Einheit: Konzentrationseinheit
Schichtdicke: Schichtdicke der Kivetten

Oberer Grenzwert und Unterer Grenzwert: Konzentrationsgrenzwerte zwischen
denen die Kalibration gliltig ist. Gemessene Probenkonzentrationen jenseits eines
Grenzwertes werden markiert.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

v’ Die Einstellungen werden auf die folgenden Messungen und Berechnungen der

Kalibrationen angewendet.

12.11 Dezimalstellen fiir Ausgabewerte festlegen

Sie kdnnen die Anzahl der angezeigten und flr den Export verwendeten Dezimalstellen
fur alle Zahlenwerte in ASpect UV festlegen.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Messung /
Anzeige | Dezimalstellen 6ffnen.

» Inder Liste Auswahl Kategorie eine Anwendung oder ein Modul auswahlen.

» Mit den Pfeiltasten neben den MessgréRRen kénnen die Anzahl Dezimalstellen ver-
groRert oder verringert werden.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

v’ Die Einstellungen werden auf die nachsten Messungen und Berechnungen ange-

wendet.

Hinweis: Die interne Rechengenauigkeit fiir Gleitkommazahlen ist double. Beachten Sie
deshalb beim Export die notwendige Dezimalstellenanzahl zu setzen um Rechenunge-
nauigkeiten zu reduzieren.

12.12 Eigenschaften von Passwortern konfigurieren

Einstellungen fiir die Passwor-
ter
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Wenn Sie das Modul FDA 21 CFR Part 11 Compliance mit der Benutzerverwaltung ver-
wenden, kénnen Sie die Kriterien fir die Giiltigkeit von Passwortern einstellen. Diese
Seite im Fenster Optionen sollte nur fir Administratoren freigeschaltet werden.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Erweitert |
Passwortverwaltung wahlen.

» Bei Bedarf die Optionen aktivieren.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

Option Beschreibung

Check Minimale Mindestanzahl von Zeichen fiir das Passwort

Léange

GrofR3- und Klein- Passwort muss GrofR- und Kleinbuchstaben enthalten
schreibung

Sonderzeichen (? Passwort muss mindestens ein Sonderzeichen enthalten
*#/\N°)

Ziffern Passwort muss mindestens eine Ziffer enthalten
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Option Beschreibung

die letzten Pass- Bei der Erstellung eines neuen Passworts wird geprift, ob der Benut-

worter diirfen nicht ~ zer dieses schon einmal verwendet hat. Wurde ein Passwort bereits

verwendet werden unter den letzten Passwortern (Anzahl) verwendet, wird es zuriickge-
wiesen.

12.13 Signaturen anlegen

Signaturen hinzufligen, editie-
ren, l6schen

Signaturreihenfolge festlegen

Wenn Sie das Zusatzmodul FDA 21 CFR Part 11 Compliance verwenden, kdnnen Sie
ASpect UV-Dateien signieren. Mit einer Signatur schranken Sie die weiteren Bearbei-
tungsmaoglichkeiten fiir ein Dokument ein. Der Grad der Einschrankung ist fiir jede ange-
legte Signatur frei wahlbar. Optional kdnnen Sie fiir Signaturen eine Reihenfolge festle-
gen, mit der ein Dokument nacheinander signiert werden muss.

Im Fenster Optionen | Erweitert | Signaturen verwalten Sie die Signaturen und deren Ei-
genschaften. Auf dem Tab Liste der Signaturen werden die vorhandenen Signaturen
mit den hinterlegten Funktionen angezeigt, neue Signaturen hinzugefligt und Signatu-
ren geléscht. Auf dem Tab Signaturreihenfolge kdnnen Sie eine verbindliche Signatur-
reihenfolge festlegen.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Erweitert | Si-
gnaturen 6ffnen.

» Auf den Tab Liste der Signaturen wechseln.

» Um eine Signatur hinzuzufiigen, auf | +  klicken und damit das Fenster Signatur hin-
zufiigen 6ffnen.

- Im Eingabefeld Name die Signaturbezeichnung und im Feld Beschreibung eine
zusatzliche Erlduterung eingeben.

- Auf den Tabs Dokument, Messablauf und Arbeitsblatt jeweils die Funktionen
aktivieren, die nach der jeweiligen Signatur weiterhin mit der Datei ausgefiihrt
werden konnen.

» Um eine vorhandene Signatur zu bearbeiten, einen Doppelklick auf die betreffende
Signatur in der Liste ausfihren.

» Eine nicht benétigte Signatur in der Liste markieren und mit einem Klick auf | - | 16-
schen.
Es kénnen nur Signaturen geldscht werden, die nicht in der Signaturreihenfolge ent-
halten sind.

HINWEIS

Funktionen, die nach einer Signatur nicht mehr ausgefiihrt werden dirfen, diirfen auch
nach einer weiteren Signatur nicht wieder ausgefiihrt werden. Eine Signatur kann nicht
die Beschrankungen einer vorhergehenden Signatur aufheben.

Wenn Sie eine Signaturreihenfolge festlegen, kdnnen die darin enthaltenen Signaturen
nur in der vorgegebenen Reihenfolge erfolgen. Ein Dokument ist erst dann vollstdndig
signiert, wenn alle Signaturen abgearbeitet sind. Bei einem unvollstandig signierten Do-
kument erfolgt ein Hinweis beim Speichern und Offnen der Datei, dass die Datei nicht
vollstandig signiert wurde.

Signaturen in der Liste Verfiigbare Signaturen sind nicht in der Signaturreihenfolge
enthalten. Sie kdnnen zu einem beliebigen Zeitpunkt und in beliebiger Reihenfolge fiir
ein Dokument verwendet werden.

» Im Fenster Optionen | Erweitert | Signaturen den Tab Signaturreihenfolge wahlen.
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» In der Liste Verfiigbare Signaturen eine Signatur wahlen und mit der Pfeilschaltfl&-
che in die Liste Einzuhaltenden Reihenfolge beim Signieren verschieben.

» Auf die gleiche Weise alle weiteren benétigten Signaturen in der Liste Einzuhalten-
den Reihenfolge beim Signieren sammeln.

» Die gesammelten Signaturen der Reihe nach sortieren. Jeweils eine Signatur markie-
ren und mit den Pfeilschaltflachen auf der rechten Seite der Liste in die nétige Positi-
on verschieben.

Die Signaturen werden von oben nach unten abgearbeitet.

» Signaturen, die nicht in der Reihenfolge bendtigt werden, kdnnen Sie markieren und
mit der Pfeilschaltflache in der Mitte wieder in die Liste Verfiigbare Signaturen zu-
riick verschieben.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

v' Die Dokumente kénnen jetzt signiert werden.

HINWEIS

Das Recht, eine bestimmte Signatur zu verwenden, muss jedem Benutzer im Benutzer-
profil zugewiesen werden.

Sehen Sie dazu auch
Elektronische Signatur [ 179]

12.14 Automatische Archivierung aktivieren
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Sie kénnen in ASpect UV eine automatische Archivierung der Dokumente vereinbaren.
Diese Funktion missen Sie im Fenster Optionen aktivieren und fiir jede Archivierungs-
funktion den Zeitpunkt wahlen. Den Dateinamen und die Reportoptionen fir die auto-
matische Archivierung legen Sie in der Methode fest.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Erweitert |
Automatische Archivierung 6ffnen.

» Wenn programmweit eine automatische Archivierung erfolgen soll, die Option Auto-
matische Archivierung aktivieren.
Wenn die Option deaktiviert ist, wird programmweit die automatische Archivierung
ausgeschaltet, unabhéngig davon, ob diese Funktion in einer Methode aktiviert ist.

» In der Liste Archivierungsfunktion eine Funktion, z. B. Speichern wéhlen.

» Die Optionen aktivieren, bei denen die gewéhlte Archivierungsfunktion ausgefiihrt
werden soll, z. B. Beim SchlieBen des Dokumentes.

» Alle weiteren Archivierungsfunktionen auf die gleiche Weise definieren.

» Wenn Sie die Daten bei der automatischen Archivierung gegen einen Verlust, verur-
sacht durch Verbindungsprobleme, sichern wollen, aktivieren Sie die Funktion Lokal
Speichern nach Verbindungsproblemen. In diesem Fall werden die Daten in den de-
finierten Ordner gespeichert und kdnnen von dort aus gerettet werden.

» Mit Ok die Einstellungen bestdtigen und das Fenster Optionen verlassen.

v’ Die Einstellungen werden bei der ndchsten Methodenerstellung beriicksichtigt.
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12.15 CSV-Export konfigurieren

Fir den CSV-Export nehmen Sie im Fenster Optionen programmuweite Einstellungen
vor.

» Mit dem Menipunkt Einstellungen | Optionen das Fenster Optionen | Erweitert |
Einstellungen CSV-Export 6ffnen.

» Die Einstellungen vornehmen und mit Klick auf Ok bestatigen.

v Die Einstellungen werden beim néachsten CSV-Export verwendet.

Einstellungen fiir den CSV-Ex- Option Beschreibung
port Transponiert Ausgabe von Spalten und Zeilen im CSV-Export drehen
Beispielsweise werden im Modul Spektrum voreingestellt die Wellen-
l&nge fortlaufend in einer Zeile geschrieben und die dazugehérigen
Messwerte in der ndchsten Zeile angeordnet. In der transponierten
Darstellung erfolgt die Ausgabe spaltenweise: eine Spalte mit den
Wellenldngen und in der ndchsten Spalte die dazugehoérigen Mess-

werte.
Spaltentrenner Folgende Spaltentrennzeichen kdnnen gewahlt werden:
= Leerzeichen
= Semikolon """
= Komma'/
= Tabulator
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13 Validierung des SPECORD PLUS (optional)

Zur Qualitatssicherung bei der Arbeit mit dem SPECORD PLUS wird empfohlen, regelma-

Rig eine Validierung auszufiithren. Fir die verschiedenen Anforderungen in den einzel-

nen Laboren sind folgende Module optional erhaltlich:

= Validierung nach AJ: umfassende Validierung der messtechnischen Eigenschaften
entsprechend den technischen Daten des Herstellers

= Validierung nach Standard Ph. Eur.: Validierung entsprechend den Anforderungen
des Europaischen Arzneibuchs

= Validierung nach USP: Validierung entsprechend den Anforderungen des Arznei-
buchs der Vereinigten Staaten von Amerika

®  Wartung economic: Validierung im Rahmen eines Wartungsvertrages

13.1 Validierung nach AJ

Modulfenster Validierung nach
A
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Bei der Validierung nach AJ erfolgt eine umfassende Validierung der messtechnischen
Eigenschaften entsprechend der technischen Spezifikation des Herstellers (siehe Techni-
sche Daten in der Bedienungsanleitung "SPECORD PLUS UV/Vis-Spektralphotometer").
Dariiber hinaus kénnen eigene Grenzwerte fiir die Validierung festgelegt werden, um
das Gerat flr eine bestimmte messtechnische Aufgabe zu validieren.

Validierung nach AJ b4

»

Datei  Einstellen | START

W alidierungstel Allgemein =
Tranzmizsionsnullpunkt Abweichung der Basizlinie  Rauzchen der Basiginie bei 500nm  100%-Tranzsmizsion unkaorngiert

Allgemein

B Ergetrisse | Messwerte

« Gerdt innerhalb der Toleranz

Operator Uszerl
Gierdt SPECORD 200 PLUS - SP200P_1
[ atum/Zeit 16.08 2023 03:44:46
Bemerkung
Auswertung
Istwert Transmissian [%T] bei wellenldnge [rm]
Minimum il g75.0
Mairrurm IlIK] 3230
Tuoleranz +0.05
Gerdt innerhalb der Taleranz

Das Modulfenster Validierung nach AJ erscheint nach Wahl des Menipunkts Gerat |
Priifung | Validierung | AJ.

Der Umfang der zu priifenden Parameter wird unter & Einstellen festgelegt. Die Er-
gebnisse der Validierung werden fiir jeden Priifparameter auf einem eigenen Tab ange-
zeigt. Dabei werden jeweils auf dem Tab Ergebnisse die digitalen Priifergebnisse ausge-
geben und auf dem Tab Messwerte die gemessenen Spektren grafisch dargestellt. Im
Listenfeld Validierungsteil kann jeweils eine Parametergruppe fiir die Anzeige ausge-
wahlt werden.

Wahrend der Validierung wird ein Audit Trail aufgezeichnet.
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Die Ergebnisse der Validierung kénnen gespeichert, exportiert, gedruckt und wieder ge-
offnet werden.

HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

® Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit missen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fiihren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fensters Validierung eine Grundkorrek-
tur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, durch.

13.1.1 Priifparameter und erforderliche Hilfsmittel

Priifparameter Folgende Parameter konnen mit der Geratevalidierung gepriift werden:

Parameter

Transmissionsnull-
punkt

Beschreibung

Messung mit abgedecktem Mess-Strahlengang und gedffnetem Refe-
renzstrahlengang im Bereich 200 ... 1000 nm

Aus dem Ergebnis werden Minimum und Maximum der Transmissi-
onsnullpunktabweichung des Gerates berechnet.

Abweichung der Ba-
sislinie

Aufnahme der Basislinie im Absorptionsmodus im Bereich
200...510 nm

Rauschen der Basis-
linie

Aufnahme von 30 Messzyklen der Basislinie im Bereich 490 ... 1000
nm
Bestimmung des RMS-Rauschens (Standardabweichung) bei 500 nm

100%-Transmission
unkorrigiert

Messung der Basislinie in Transmission ohne Korrektur

Bestimmung des Minimums und des Maximums der Transmission

Photometrische
Richtigkeit Vis-Be-
reich

Test mit einem zertifizierten Standardfilter

Bestimmung der Differenz der gemessenen Absorbanzen zu den vor-
gegebenen Sollwerten des Standardfiltersatzes an 5 Wellenldngen

Photometrische
Richtigkeit Vis- und
NIR-Bereich

Fiir SPECORD 210 PLUS mit erweitertem Messbereich
Test mit einem zertifizierten Standardfilter

Bestimmung der Differenz der gemessenen Absorbanzen zu den vor-
gegebenen Sollwerten des Standardfiltersatzes an 10 Wellenldngen

Photometrische
Richtigkeit UV-Be-
reich

Messung der Absorbanz einer Kaliumdichromatlésung an vier Wel-
lenldngen im Bereich 235 ... 350 nm

Bestimmung der Differenz der gemessenen Absorbanzen zu den vor-
gegebenen Sollwerten der Kaliumdichromatlésung

Photometrische
Richtigkeit
bei 430 nm

Messung der Absorbanz einer Kaliumdichromatlésung an der Wellen-
l&dnge 430 nm

Bestimmung der Differenz der gemessenen Absorbanz zum vorgege-
benen Sollwert der Kaliumdichromatlésung

Wellenlangenrich-
tigkeit

Messung der Wellenldangenpositionen der Peaks eines Holmiumglas-
filters oder einer Holmiumoxidlésung mit bekannten Sollwerten fir
die Wellenlédnge in den 5 Bereichen 270 ... 285 nm, 350 ... 370 nm,
450 ... 485 nm, 530 ... 545 nm und 630 ... 645 nm.

Wellenlangenrich-
tigkeit bei 486 nm
und 656 nm/UV-
Lampe

Messung der Wellenldangenposition der D2E-Linien (485,99 nm und
656,1 nm) bei den Wellenldngen 486 nm und 656,1 nm
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Prifmittel

Parameter Beschreibung

Wellenlangenrepro- Durchfiihrung von zehn Messzyklen im Bereich 358 ... 365 nm zur

duzierbarkeit Bestimmung der Standardabweichung der Wellenlangenposition des
Holmiumoxid-Peaks

Streulichtuntersu- Bestimmung des Maximalwertes des Streulichtes im Transmissions-

chung modus mit verschiedenen Kantenfiltern in folgenden Bereichen:

KCl-Filterkiivette: 198 nm
NaJ-Filterkiivette: 220 nm ... 240 nm
NaNO,-Filterkiivette: 340 nm

Spektrale Auflésung Prifung des spektralen Auflésungsvermégens mit einer Toluolldsung
in n-Hexan durch Bestimmung des Absorptionsverhaltnisses der Wel-
lenldnge 269 nm zur Wellenldnge 266 nm (A,56/A¢6)

Langzeitstabilitat Wiederholte Messung der Basislinie iiber eine Stunde und Berech-
nung des Gradienten der Messwerte bei 500 nm

Fur die Validierung des SPECORD PLUS werden folgende Filter und zertifizierte Stan-

dards benétigt:

m  Zertifizierter Filtersatz fiir die photometrische Messung des Vis-Spektralbereichs und
zertifizierter Holmiumoxid-Glasfilter fiir die Wellenldngenrichtigkeit

®  Standardlésung Holmiumoxid in Perchlorséure fir die Wellenldngenrichtigkeit (al-

ternativ zum Holmiumoxid-Glasfilter)

Kaliumdichromat-Standardlésung fir die UV-Photometrie und fir 430 nm

Natriumnitrit-Standardldsung fir die Streulichtmessung

Natriumjodid-Standardlésung fir die Streulichtmessung

Kaliumchlorid-Standardldsung fiir die Streulichtmessung

Referenzierte Wasserkiivette oder bidestilliertes Wasser (gasblasenfrei)

0,02%ige Standardlésung Toluol in Hexan und Hexan als Referenz fiir den Test der

spektralen Auflésung

HINWEIS

Fur die zertifizierten Standards geben die Hersteller auf den Zertifikaten einen Tempera-
turbereich firr die Verwendung an. Halten Sie bei der Validierung unbedingt diesen Tem-
peraturbereich ein. Eine Validierung auBerhalb der angegebenen Temperaturtoleranzen
kann zu falschen Messergebnissen fiihren!

13.1.2 Validierungsparameter eingeben

Prufparameter wahlen - Tab
Allgemein
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Zu Beginn der Validierung missen Sie die zu validierenden Parameter wahlen.

» Den Menipunkt Gerat | Priifung | Validierung | A] wahlen.

» Auf Einstellen klicken.

» Im Fenster Einstellungen die Prifparameter wahlen und die Angaben zu den ver-
wendeten Standards eingeben.

» Mit Ok die Einstellungen bestatigen.
v" Das Fenster Einstellungen wird geschlossen. Im Fenster Validierung nach AJ
wird das Icon P Start freigeschaltet.

Die zu testenden Parameter kdnnen beliebig ausgewahlt werden, sodass eine eigene Va-
lidierungsroutine fiir das Spektrometer festgelegt werden kann.
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Grenzwerte wahlen - Tab Ak-
zeptanzkriterien

Kenndaten der verwendeten
Standards eingeben

Tab Photometrische Richtigkeit
Vis

Priifparameter

Allgemein

Beschreibung

Transmissionsnullpunkt; Basislinienabweichung; Basislinienrauschen;
100%T-Linie, unkorrigiert

Photometrische
Richtigkeit Vis

Photometrische Richtigkeit im Vis-Bereich

Photometrische

Richtigkeit Vis/NIR

Nur fir SPECORD 210 PLUS mit erweitertem Messbereich
Photometrische Richtigkeit im Vis-Bereich und im NIR-Bereich (bis
1200 nm)

Photometrische
Richtigkeit UV /
430 nm

Photometrische Richtigkeit im Bereich 235 ... 350 und bei der Wel-
lenldnge 430 nm

Wellenldangen

Wellenléngenrichtigkeit und Wellenldngenreproduzierbarkeit im Be-
reich 250 nm bis 650 nm

Streulicht Streulicht bei 198 nm, 220 nm, 240 nm und 340 nm
Spektrale Auflo- Spektrales Auflésungsvermdgen mit einer Toluolldsung in n-Hexan
sung durch Bestimmung des Absorptionsverhéltnisses der Wellenldnge

269 nm zur Wellenldnge 266 nm (A269/A266)

Langzeitstabilitat

Messung der Basislinie iiber eine Stunde und Berechnung des Gradi-
enten der Messwerte bei 500 nm

Die Grenzwerte fir die Geratepriifung konnen entsprechend den vom Hersteller garan-
tierten Parametergrenzen und Toleranzen oder in selbst definierten Bereichsgrenzen
gesetzt werden. Im letzteren Fall wird sichergestellt, dass das Spektrometer fiir eine be-
stimmte Messaufgabe geeignet ist.

Option
Vorgabewerte AJ

Beschreibung

Vom Hersteller garantierte Parametergrenzen und -toleranzen ver-
wenden

Die Daten werden entsprechend der technischen Spezifikation in den
Eingabefeldern der Tabelle angezeigt. Sie kdnnen nicht editiert wer-
den.

Werte aus Datei

Eigenen Datensatz mit Parametergrenzen und Toleranzen verwenden

Neu
Neue Grenzwerte eingegeben

Speichern
Grenzwerte speichern

Die Dateien erhalten die Erweiterung "*.vat" (validation tolerances).

Offnen
Gespeicherte Grenzwerte laden und fiir die Validierung verwenden

markiert haben.

Tragen Sie auf den entsprechenden Tabs die Identifikationsnummern und Sollwerte der
verwendeten Hilfsmittel ein, wenn Sie den entsprechenden Test auf dem Tab Allgemein

Bezeichnung Id.

Identifikationsnummer des zertifizierten Standardfiltersatzes (Graufil-
ter) entsprechend dem Datenblatt

Filter Parameter

5 Prifwellenldngen und dazugehérige Absorbanzen des Filters um
den Absorbanzwert 1
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Tab Photometrische Richtigkeit

Vis/NIR

Tab Photometrische Richtigkeit

UV /430 nm

Tab Wellenlédngen

Tab Streulicht

Tab Spektrale Auflésung

Nur fur SPECORD 210 PLUS mit erweitertem Messbereich

Bezeichnung Id.

Identifikationsnummer des zertifizierten Standardfiltersatzes (Graufil-
ter) entsprechend dem Datenblatt

Filter Parameter

10 Prifwellenldngen und dazugehdrige Absorbanzen des Filters um
den Absorbanzwert 1

Referenz

Identifikationsnummer der Referenz (0,01 N Schwefelsdure oder Per-
chlorsaure)

60 mg/I Kaliumdi-

chromat / 600
mg/I Kaliumdi-
chromat

Identifikationsnummer der Kaliumdichromatlésungen mit der Konzen-
tration 60 mg/l und 600 mg/| eintragen.

Priifwellenldngen
und Sollwerte der
Absorbanz:

Wellenldngen [nm] und Sollwerte [A] fir die Prifung entsprechend
Datenblatt eintragen.

Bezeichnung Id.

Identifikationsnummer des verwendeten Wellenldngenstandards:
Holmiumoxidfilter oder Holmiumperchlorat-Standardldsung

Priifwellenldngen

Sollwerte der Spektrenpeaks entsprechend Datenblatt

Referenz (H20)

|dentifikationsnummer der Referenz

Streulicht KCl bei
198 nm

Identifikationsnummer der Kaliumchlorid-Standardlésung

Streulicht Nal bei
220,240 nm

Identifikationsnummer der Natriumjodid-Standardldsung

Streulicht NaNO2
bei 340 nm

Identifikationsnummer der Natriumnitrit-Standardlésung

Referenz (Hexan)

Identifikationsnummer der Hexan-Referenzlésung

Toluol (0,02% V/
V)

Identifikationsnummer der Toluol-Standardlésung

13.1.3 Validierung ausfiihren

Filter und Kuvetten platzieren

Validierung ausfiihren
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HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

® Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit miissen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fiihren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fensters Validierung eine Grundkorrek-
tur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, durch.

Alle verwendeten Filter und Kivetten mit Standardlésungen, auch Referenzen, sind im-
mer in den Mess-Strahlengang zu setzen. Der Referenzstrahlengang bleibt bei allen

Messungen frei!

Nach der Eingabe der Validierungsparameter im Fenster Einstellungen wird das Icon

P Start freigeschaltet. Die Validierung erfolgt programmgefiihrt. Entsprechend lhrer
Auswahl der Priifparameter im Fenster Einstellungen werden die Messungen nachein-

ander durchgefihrt.

» Validierung mit Klick auf ® starten.
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Validierungsergebnisse anzei-
gen

Audit Trail anzeigen

Validierungsergebnisse expor-
tieren

Validierungsergebnisse drucken

» Den weiteren Anweisungen zur Verwendung von Filtern und Kiivetten in den Fens-
tern folgen.

» Im Anschluss an jeden Teilschritt der Validierung werden in einem Fenster die Priif-
ergebnisse und die festgelegten Toleranzen angezeigt. Das Priifergebnis-Fenster bie-
tet folgende Optionen fir das weitere Validierungsverfahren:

Option Beschreibung
Wiederholen Prifpunkt wiederholen

Die bisher aufgenommenen Messwerte des aktuellen Prifpunktes
werden verworfen. Die Wiederholung eines Priifpunktes wird im Au-
dit Trail dokumentiert.

Fortsetzen Messung des nachsten Priifparameters starten

Abbrechen Validierung abbrechen

Bisher aufgenommene Messwerte sind jedoch temporédr gespeichert
und werden auf den Tabs der Validierung angezeigt.

Nachdem die Validierung beendet ist, werden die Ergebnisse auf den Tabs des Fensters
Validierung nach AJ angezeigt.

In der Liste Validierungsteil wird die Gruppe der anzuzeigenden Priifparameter gewahlt.
Der Tab Ergebnisse zeigt die digitalen Messergebnisse im Vergleich zu den zuldssigen
Toleranzen. Auf dem Tab Messwerte werden die Spektren dargestellt. Mit dem Meni-
punkt Datei | Ubersicht kénnen Sie sich die Ergebnisse der Validierung in einer kompak-
ten Ubersicht anzeigen lassen.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Audit Trail anzeigen wahlen.
» Auf den Tab Audit Trail klicken.

v Unabhéngig vom gewahlten Validierungsteil wird der komplette Audit Trail ange-
zeigt.

Hinweis: Der Audit Trail wird bei Auswahl der Druckvorlage "Detailed.lst" mitgedruckt.
» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Export wéhlen.

» Im Fenster ASCII-Export den Namen der Exportdatei und das Dezimaltrennzeichen
eingeben und mit Ok bestatigen.

v' Die Daten werden exportiert.
» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Drucken wahlen.

» Im Fenster Offnen im Ordner \\Users\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect UV\Re-
ports\Validierung AJ die Druckvorlage "Compact.Ist" oder "Detailed.Ist" wahlen.

» Im Fenster LLPrint Preview die Optionen Alle Seiten drucken wahlen.

v' Das Protokoll wird gedruckt.

HINWEIS

Bei einer Funktionsqualifizierung ist der Ausdruck Bestandteil des OQ-Protokolls.

13.2 Validierung Standard Ph. Eur.

Bei der Validierung Standard Ph. Eur. erfolgt eine Validierung der messtechnischen Ei-
genschaften entsprechend den Anforderungen des Européischen Arzneibuchs (Kapitel
2.2.25). Die Validierung in der Standard Ph. Eur. erfolgt nach der Ausgabe 12.3.

155



Validierung des SPECORD PLUS (optional) ASpect UV

Modulfenster Validierung nach
Standard Ph. Eur.
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Das Modulfenster Validierung nach Standard Ph. Eur. erscheint nach Wahl des Menii-
punkts Gerét | Priifung | Validierung | Standard Ph. Eur..

Der Umfang der zu priifenden Parameter wird unter Einstellen festgelegt. Die Er-
gebnisse der Validierung werden fiir jeden Priifparameter auf einem eigenen Tab ange-
zeigt. Dabei werden jeweils auf dem Tab Ergebnisse die digitalen Priifergebnisse ausge-
geben und auf dem Tab Messwerte die gemessenen Spektren grafisch dargestellt. In der
Liste Validierungsteil kann jeweils eine Parametergruppe fir die Anzeige ausgewéhlt
werden.

In einem separaten Fenster kann der Audit Trail angezeigt werden. Die Ergebnisse der
Validierung kénnen gespeichert, gedruckt und wieder ge6ffnet werden.

HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

® Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit missen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fithren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fensters Validierung eine Grundkorrek-
tur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, durch.
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13.2.1 Priifparameter und erforderliche Hilfsmittel

Prifparameter Folgende Parameter werden mit der Geratevalidierung gepriift:

Parameter

Wellenlangenrich-
tigkeit

Beschreibung

Messung von bis zu 5 Standard-Wellenlangen wahlweise mit den Sel-
tenerdmetalloxid-Filtern Holmiumoxid-, Didymium-Glasfilter und/
oder unteres UV

Absorbanz UV/Vis

Prifung der Absorbanz mit Kaliumdichromatlésungen 60mg/I bei
den Wellenldngen 235, 257, 313, 350 nm und 600 mg/L bei 430nm

Photometrische Li-
nearitat

Prifung der photometrischen Linearitdt bei einer Standard-Wellen-
ldnge mit 3 ... 4 verschiedenen Absorbanzen bzw. Konzentrationen
wahlweise mit Neutralglasfilter, Kaliumdichromat oder Niacin

Streulicht bei 198
nm

Streulichtmessung bei 198 nm mit Kaliumchloridldsung 12 g/L

Spektrale Aufldsung

Prifung des spektralen Auflosungsvermégens mit einer Toluollésung
in n-Hexan durch Bestimmung des Absorbanzverhéltnisses der Wel-
lenldnge 269 nm zur Wellenldnge 266 nm (A,¢0/Agge)

Dieser Test ist optional und wird nur bei der Analyse ausgewahlter
Substanzen gefordert.

Prifmittel Fir die Validierung des SPECORD PLUS werden folgende Filter und zertifizierte Stan-
dards benétigt:
Standardlésung Holmiumoxid in Perchlorséure, Holmiumglasfilter, Didymium-Glas-
filter oder Seltenerdmetalloxid-Filter fir die Wellenlangenkontrolle nach Ph. Eur.
(Auswahl entsprechend dem verwendeten Messbereich)
Kaliumdichromat-Standardlésungen fir die Kontrolle der Absorption im UV und fiir

Kaliumchlorid-Standardlésungen fiir die Streulichtmessung nach Ph. Eur.
Referenzierte Wasserkiivette oder bidestilliertes Wasser (gasblasenfrei)
0,02%ige Standardlésung Toluol in Hexan und Hexan als Referenz fiir den Test der

CRM mit 3 ... 4 verschiedenen Absorptionen/Konzentrationen bei einer Standard-
wellenldnge wahlweise mit den CRMs Neutralglasfilter, Kaliumdichromat oder Nia-
cin zur Prifung der photometrischen Linearitat

u
u
430 nm nach Ph. Eur.
spektralen Auflésung
u
HINWEIS

Fur die zertifizierten Standards geben die Hersteller auf den Zertifikaten einen Tempera-
turbereich fir die Verwendung an. Halten Sie bei der Validierung unbedingt diesen Tem-
peraturbereich ein. Eine Validierung auBerhalb der angegebenen Temperaturtoleranzen
kann zu falschen Messergebnissen fiihren!

13.2.2 Validierungsparameter eingeben

Zu Beginn der Validierung miissen Sie die Parameter wahlen.

»

»
»

Den Meniipunkt Gerat | Priifung | Validierung | Standard Ph. Eur. wahlen.

Auf Einstellen klicken.

Im Fenster Einstellungen die Priifparameter wahlen und die Angaben zu den ver-
wendeten Standards eingeben.

Mit Ok die Einstellungen bestatigen.
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Prifparameter wahlen - Tab
Allgemein

Akzeptanzkriterien ansehen -
Tab Akzeptanzkriterien

Kenndaten der verwendeten
Standards eingeben

Tab Wellenlédngen

Tab Absorbanz UV/VIS

Tab Linearitat

Tab Streulicht

Tab Spektrale Auflésung
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v' Das Fenster Einstellungen wird geschlossen. Im Fenster Validierung nach Stan-

dard Ph. Eur. wird das Icon ® Start freigeschaltet.

Die zu prifenden Parameter sind im Europdischen Arzneibuch festgelegt. Aktivieren Sie
die Parameter, die Sie priifen mochten.

Auf dem Tab Akzeptanzkriterien finden Sie die Akzeptanzkriterien, die entsprechend
der Européischen Pharmakopde zu erreichen sind.

Tragen Sie auf den entsprechenden Tabs die Identifikationsnummern und Sollwerte der
verwendeten Hilfsmittel ein.

Seltenerdmetal-
loxid-Filter

Identifikationsnummer des verwendeten Seltenerdmetalloxid-Filter
Id.-Nummer des Holmiumoxid-Glasfilters, Didymiumoxid-Glasfilters
oder des Seltenerdmettalloxid-Filters Unteres UV

Priifwellenldnge 1
... Priifwellenléange
5

Standard-Sollwerte der Spektrenpeaks entsprechend Datenblatt

Referenz

Identifikationsnummer der Referenz (0,01 N Schwefelsdure bzw. Per-
chlorséure)

60 mg/I Kaliumdi-
chromat

Identifikationsnummer der Kaliumdichromatlésungen mit der Kon-
zentration 60 mg/I

600 mg/I Kalium-
dichromat

Identifikationsnummer der Kaliumdichromatlésungen mit der Kon-
zentration 600 mg/I

Priifwellenldngen
und Sollwerte der
Absorbanz:

Prufwellenldngen und Absorbanzen entsprechend dem Datenblatt

Prifmitteltyp

Prafmittel wahlen: Neutralglasfilter, Kaliumdichromat oder Niacin

Referenz

Identifikationsnummer der Referenz

Wellenlénge

Prifwellenldnge entsprechend Datenblatt

Prifmittel 1 ...
Priifmittel 4

Anzahl Priifmittel aktivieren (mindestens 3)
Im 1. Feld die Identifikationsnummer und im 2. Feld den Sollwert der
Absorbanz fiir die Priifmittel eintragen

Referenz (H20)

Identifikationsnummer der Referenz

Streulicht KCl bei
198 nm

Identifikationsnummer der Kaliumchlorid-Standardlésung

Referenz (Hexan)

Identifikationsnummer der Hexan-Referenzlésung

Toluol (0,02% V/
V)

Identifikationsnummer der Toluol-Standardldsung

Spalt

Fur SPECORD 210 PLUS und SPECORD 250 PLUS

Der Spalt (spektrale Bandbreite) hat Einfluss auf das spektrale Auflo-
sungsvermégen des Geréts. Eine Ubersicht der spektralen Spaltbreiten
und der zu erreichenden Werte finden Sie ebenfalls auf diesem Tab.
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13.2.3 Validierung ausfiihren

Filter und Kiivetten platzieren

Validierung ausfiihren

Validierungsergebnisse anzei-
gen

Audit Trail anzeigen

Validierungsergebnisse expor-
tieren

HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

® Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit missen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fiihren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fensters Validierung eine Grundkorrek-
tur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, durch.

Alle verwendeten Filter und Kiivetten mit Standardlésungen, auch Referenzen, sind im-
mer in den Mess-Strahlengang zu setzen. Der Referenzstrahlengang bleibt bei allen
Messungen frei!

Nach der Eingabe der Validierungsparameter im Fenster Einstellungen wird das Icon

P Start freigeschaltet. Die Validierung erfolgt programmgefiihrt. Entsprechend lhrer
Auswahl der Priifparameter im Fenster Einstellungen werden die Messungen nachein-
ander durchgefihrt.

» Validierung mit Klick auf ® starten.

» Den weiteren Anweisungen zur Verwendung von Filtern und Kiivetten in den Fens-
tern folgen.

» Im Anschluss an jeden Teilschritt der Validierung werden in einem Fenster die Priif-
ergebnisse und die Toleranzen entsprechend der Europdischen Pharmakopde ange-
zeigt. Das Priifergebnis-Fenster bietet folgende Optionen fiir das weitere Validie-
rungsverfahren:

Option Beschreibung
Wiederholen Prifpunkt wiederholen

Die bisher aufgenommenen Messwerte des aktuellen Prifpunktes
werden verworfen. Die Wiederholung eines Priifpunktes wird im Au-
dit Trail dokumentiert.

Fortsetzen Messung des nachsten Priifparameters starten

Abbrechen Validierung abbrechen

Bisher aufgenommene Messwerte sind jedoch temporédr gespeichert
und werden auf den Tabs der Validierung angezeigt.

Nach dem die Validierung beendet ist, werden die Ergebnisse auf den Tabs des Fensters
Validierung nach Standard Ph. Eur. angezeigt.

In der Liste Validierungsteil wird die Gruppe der anzuzeigenden Priifparameter gewahlt.
Der Tab Ergebnisse zeigt die digitalen Messergebnisse im Vergleich zu den zuldssigen
Toleranzen. Auf dem Tab Messwerte werden die Spektren dargestellt. Mit dem Men-
punkt Datei | Ubersicht kénnen Sie sich die Ergebnisse der Validierung in einer kompak-
ten Ubersicht anzeigen lassen.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Audit Trail anzeigen wahlen.
» Auf den Tab Audit Trail klicken.

v Unabhéngig vom gewahlten Validierungsteil wird der komplette Audit Trail ange-
zeigt.

Hinweis: Der Audit Trail wird bei Auswahl der Druckvorlage "Detailed.lst" mitgedruckt.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Export wéhlen.
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Validierungsergebnisse drucken

» Im Fenster ASCll-Export den Namen der Exportdatei und das Dezimaltrennzeichen
eingeben und mit Ok bestatigen.

v’ Die Daten werden exportiert.
» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Drucken wahlen.

» Im Fenster Offnen im Ordner \\Users\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect UV\Re-
ports\Validierung\Standard Ph Eur die Druckvorlage "Compact.Ist" oder "Detailed.st"
wahlen.

» Im Fenster LLPrint Preview die Optionen Alle Seiten drucken wéhlen.

v Das Protokoll wird gedruckt.

HINWEIS

Bei einer Funktionsqualifizierung ist der Ausdruck Bestandteil des OQ-Protokolls.

13.3 Validierung nach USP

Modulfenster Validierung nach
usp
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Bei der Validierung nach USP erfolgt eine Validierung der messtechnischen Eigenschaf-
ten entsprechend den Akzeptanzkriterien der United States Pharmacopeia USP <857>.

Die Priifungen kdnnen auf Basis der folgenden USP-Versionen durchgefiihrt werden:
USP 38, USP 40, USP 41, USP 42, USP-NF 2021, USP-NF 2022, USP-NF 2023, USP-NF
2024, USP-NF 2025 oder USP-NF 2026.

Mit der USP 42 wurden die Prifparameter und Akzeptanzkriterien tiberarbeitet. Alle
nachfolgenden USP-Versionen entsprechen unverdndert der USP 42.

Das Modulfenster Validierung nach USP erscheint nach Wahl des Menipunkts Gerat |
Priifung | Validierung | USP.

Der Umfang der zu priifenden Parameter wird unter Einstellen festgelegt. Die Ergebnis-
se der Validierung werden fir jedes Prifmittel im Fenster Validierung nach USP ange-
zeigt. Auf einem zusatzlichen Tab im Fenster kann der Audit Trail angezeigt werden. Die
Ergebnisse der Validierung kénnen gespeichert, exportiert, gedruckt und wieder gedffnet
werden.

HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

® Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit missen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fiihren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fenster Validierung nach USP eine
Grundkorrektur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, so-
wie eine Korrektur der Unendlichabsorbanz durch.
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13.3.1 Priifparameter, Akzeptanzkriterien und erforderliche Priifmittel

Wellenlange

Absorbanz

Streulicht

Inhalt der Validierung nach USP sind folgende Parameter:
= Richtigkeit und Prazision der Wellenlédnge

Richtigkeit und Prazision der Absorbanz

Ab USP 42: Priifung der photometrischen Linearitat
Einhaltung von Grenzwerten fiir das Streulicht
Priifung der Auflésung

Die USP fordert die Validierung des Spektrometers im Operationsbereich, d.h. in dem
Wellenldngen- und Absorbanzbereich, in dem die zu erwartenden Messwerte liegen.

Um einen moglichst groRen Messbereich abzudecken, wird der Einsatz mehrerer Metho-
den sowie zertifizierter Referenzmaterialien (CRM, certified reference materials) emp-
fohlen. Die Auswahl geeigneter CRM und Methoden entsprechend dem jeweiligen Ope-
rationsbereich liegt in der Verantwortung des Anwenders.

Neben den von der USP empfohlenen Standards sind auch alternative CRM zuldssig, so-
fern deren Zertifizierung vollstdndig und nachvollziehbar dokumentiert ist.

Die USP fordert den Nachweis der Richtigkeit und Prazision der Wellenlange.

Priifmittel/CRM Richtigkeit Prézision
= Hg- und D,-Emissionsli- Min. 6 Messwerte Min. 6 Messwerte
nien Differenz des Mittelwertes Standardabweichung vom

m  Seltenerdenmetalloxid-

zum zertifizierten Wert des Mittelwert: < 0,5 nm
Losung (CRM) CRM:
= Seltenerdenmetalloxid-
Glaser (CRM) UV:<£1nm
= Alternative CRM Vis: < +2 nm

Die USP fordert den Nachweise der Richtigkeit und der Prazision der Absorbanz.

Ab USP 42: Die Anforderungen an die photometrische Linearitat gelten als erfillt, wenn
bei mindestens einer Wellenldnge im UV- und/oder Vis-Bereich und bei drei unter-
schiedlichen Absorbanzen die Kriterien fiir die Richtigkeit eingehalten werden.

Prifmittel/CRM Richtigkeit Prézision
K,Cr,0,-Losung (235; 257; <+1 % A tber 1,0 A oder Min 6 Messwerte
313;350 nm) < 40,010 Aunter 1,0 A

Standardabweichung
Neutralglasfilter (440; 465; USP Verion 38, 40, 41:

546,1;590 und 635 nm) < 40,8 % A iiber 1,0 A oder
< £0,0080 A unter 1,0 A

Ab USP Version 42:

< +0,8 % A tber 1,0 A oder
<+ 0,008 Aunter 1,0A

<0,5% A iber 1,0 A
< 0,005 Aunter 1,0 A

Alternative CRM

Zur Streulichtbestimmung werden Filter mit scharf abgegrenztem Spektrum (Cut-off-Fil-
ter) eingesetzt, die unterhalb einer definierten Wellenlédnge kein Licht transmittieren.
Idealerweise liegt die Cut-off-Wellenldnge moglichst nahe oberhalb der zu priifenden
Wellenlénge.

Die USP beschreibt zwei Methoden zur Streulichtbestimmung:

Methode "10 mm gegen 5 mm"

= Messung einer 5-mm-Kiivette (Filterlésung) als Referenz

= Messung einer 10-mm-Kiivette (Filterlésung) als Probe

®  Bestimmung von Lage und Héhe des Absorptionsmaximums sowie des Streulicht-
werts S,
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Methode ,, 10 mm gegen 10 mm H,0"

= Messung einer 10-mm-Kiivette (Wasser) als Referenz

= Messung einer 10-mm-Kiivette (Filterlésung) als Probe

®  Die an der Zertifikatswellenldnge gemessene Absorption muss > 2,0 A sein

USP Version 38, 40, 41

Priifmittel/CRM Methode Forderung
12 g/IKCI (190 ... 205 nm) 10 mm gegen 5 mm S,<0,01;A,20,7A
10 g/I' Nal (210 ... 259 nm) 10 mm gegen 10 mm A 22 A
Azeton (250...320 nm)
50 g/l NaNO,
(300 ...385 nm)
Ab USP Version 42
Priifmittel/CRM Methode Forderung
12 g/1KCI (190 ... 210 mm) 10 mm gegen 5 mm S$,<0,01;A,20,7A
10 g/INal (210 ... 270 nm) 10 mm gegen 10 mm Ay 22 A
Azeton (250 ... 330 nm)
50 g/l NaNO,
(300... 400 nm)
S,=0.25x 10?4, S, - Streulicht

A, - Absorptionswert des langwelligsten Maximums

Aufgrund des geringeren Streulichtanteils der SPECORD PLUS Gerate erweitert sich der
Messbereich fir Nal, Aceton und NaNO, gegeniiber dem in Tabelle 3 der USP <857>
angegebenen zum langwelligen Bereich um einige Nanometer.

Aus der USP <857> ergeben sich fir die 2 Verfahren deshalb folgende Akzeptanzkriteri-
en:

Methode "10 mm gegen 5 mm"

= Die Wellenldnge des langwelligsten Maximums (A) ist gréRRer als Zertifikatwellen-
l&dnge - Messunsicherheit

= 5, <00L;A,207A

Methode ,, 10 mm gegen 10 mm H,0"

Ausgehend von der langwelligen Bestimmung der Wellenlange (M), wo die Absorption

den 2,0 A-Wert (iberschreitet, gilt:

®  Aist groRer als Zertifikatwellenldnge - Messunsicherheit

®  Unterhalb der Zertifikatwellenldnge - Messunsicherheit gibt es keine Absorptions-
werte < 2,0 A

Die USP fordert, dass die verwendete spektrale Bandbreite des Spektrometers nicht gro-
Rer als 1/8 der natirlichen Halbwertsbreite der Absorption der Substanzen sein darf.

Nachweis im UV-Bereich

®  Referenz: Hexan

= Messung einer 0,02-%igen Toluen-Ldsung in Hexan
®  Berechnung des Quotienten A,¢o/ A4

Fur die meisten pharmazeutischen Anwendungen ist eine spektrale Auflésung von 2 nm
ausreichend, was folgendem Akzeptanzkriterium entspricht:

Aseo/Ases 21,3

Der Quotient ist temperaturabhéngig; der Temperatureinfluss nimmt mit steigender
spektraler Auflésung zu.
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Temperaturabhéngigkeit des Quotienten A,4o/A, ¢ flr Toluen in Hexan:

Messtemperatur [°C] Spektraler Bandbreite [nm] und A,¢,/A, ¢

0,5%+0,1 1,0+0,1 1,5+0,1 2,0%£0,2 3,0£0,2
201 2,4-25 2,0-2,1 16-17 13-14 10-11
25+1 2,3-24 19-20 16-17 13-14 10-11
301 2,1-2,.2 1.8-19 15-16 13-14 10-11

Alternativ kdnnen geeignete Atomemissionslinien verwendet werden. Die spektrale
Bandbreite des Spektrometers entspricht dabei der ermittelten Halbwertsbreite der
Emissionslinie.

®  Deuterium-Emissionslinien: geeignet fiir den Vis-Bereich

= Quecksilber-Emissionslinien: geeignet fiir UV- und Vis-Bereich

Die entsprechenden Linientabellen sind in der Validierungssoftware ASpect UV hinter-
legt.

Priifmittel/CRM Forderung
Hg- und D,-Emissi- Die spektrale Bandbreite des Spektrometers soll < 1/8 der Halbwerts-
onslinien breite der Absorptionsbande der Substanz betragen (bei den meisten

pharmazeutischen Substanzen sind 2 nm ausreichend).

Toluen in Hexan Ay’ Ay 2 1,3

13.3.2 Validierungsparameter eingeben

Auswahl der CRM und der
Messbereiche

Zu Beginn der Validierung missen Sie die Parameter und die Prifmittel wéhlen.

» Im Hauptfenster Menlpunkt Geréat | Priifung | Validierung | USP wéhlen.

» Auf Einstellen klicken.

» Im Fenster Einstellungen die zu priifenden Bereiche und Parameter auswahlen und
Eintrdge zu den Prifmitteln die notigen Einstellungen vornehmen (siehe unten).

» Mit Ok die Validierungsparameter bestétigen.

v’ Das Fenster Einstellungen wird geschlossen und das Icon ® Start freigeschal-
tet.

Tipp

Wenn Sie alle Parameter eingestellt und die benétigten CRM-Daten eingegeben haben,
speichern Sie die Daten mit dem Menipunkt Datei | Speichern im Fenster Validierung

nach USP. Damit haben Sie die Daten auch fir eine erneute Validierung zur Verfligung,
wenn Sie die gleichen CRM verwenden.

Die USP fordert die Validierung des Spektrometers im Operationsbereich. Dem entspre-
chend miissen Sie nicht nur ein geeignetes CRM wahlen, sondern oft auch noch den
Messbereich, z. B. die Wellenlédngen bei der Priifung der Wellenl&ngenrichtigkeit/-prazi-
sion, festlegen. Wenn dies erforderlich ist, erscheint nach Auswahl des CRM der Button

» Auf der Seite Allgemein die erforderlichen Eintrdge vornehmen und die zu validie-
renden Priifparameter mit einem Haken markieren.

» Auf der linken Seite des Fensters Einstellungen den Priifparameter wahlen.
» Auf der Seite des Priifparameters das CRM mit einem Haken markieren.
» Auf ... klicken.
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Seite Allgemein

Seite Wellenldnge
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» Im Auswahlfenster die Messwerte markieren. Wenn erforderlich mit Einstellen das
Fenster Einstellungen CRM &ffnen und die Daten des CRM vom Zertifikat in die ent-
sprechenden Eingabefelder tibertragen. Sie kénnen mehrere CRM fiir einen Priifpa-
rameter aktivieren und so ihren Operationsbereich abdecken.

Hinweis: Bei CRM auf den Seiten Streulicht und Auflésung sofort auf Einstellen klicken,
hier missen keine Messwerte ausgewahlt werden.

» Auswahlfenster mit x schliel3en.

Auf der Seite Allgemein legen Sie den Umfang der Geratevalidierung fest und geben all-
gemeine Parameter ein.

Parameter Beschreibung

Titel Titel des Dokuments
Der Titel wird im Reiter des Dokuments angezeigt.

Benutzer Name des Benutzers
Wenn die Benutzerverwaltung installiert ist, wird der in ASpect UV
angemeldeter Benutzer ausgegeben.

USP-Version Auswahl der USP-Version fiir die Validierung

Zu priifende Berei-
che

Auswahl der Validierungsbereiche

Spalt

Fur SPECORD 210 PLUS und SPECORD 250 PLUS
Spaltbreite (spektrale Auflésung des Spektrometers wéhlen)

Hinweis: Wahlen Sie die spektrale Spaltbreite, mit der Sie spater auch
Ihre Messaufgaben abarbeiten. Die spektrale Auflésung des Spektro-
meters sollte 1/8 der Halbwertsbreite der Analysenbande nicht tiber-
schreiten.

Temperatur

Umgebungstemperatur des Aufstellplatzes

Manche CRM sind temperaturabhéngig.

Anzahl der Unter-
schriftenfelder

Bendtigte Anzahl von Unterschriftenfelder unter den Priifprotokollen

StandardméRig sind 2 Unterschriftsfelder vorgesehen (fiir den Benut-
zer und den Servicetechniker). Es kdnnen bis zu 4 Unterschriftsfelder
gewahlt werden.

Notiz

Erganzende Notiz zur Validierung

Auf der Seite Wellenldnge wahlen Sie die Parameter fiir die Uberpriifung der Wellen-
ldngen (Richtigkeit und Prézision). Die angezeigten Wellenlédngen der Filter sind nur
voreingestellt und geben einen ungefdhren Richtwert an. Als Sollwerte gelten die im
Fenster Einstellungen CRM aus den Zertifikaten eingetragenen Werte.

CRM Wellenldngen [nm]
Holmiumoxid 279; 360; 453; 536, 637
(Glasfilter)

Didymiumoxid 329;472;512; 681; 875
(Glasfilter)

Holmiumoxid L6-
sung

241; 249; 278; 287; 333; 345; 361; 385; 416; 451; 467; 536; 640

Didymiumoxid L6~
sung

731; 740; 794, 801; 864

Seltenerdmetal-
loxid Fliissigfilter -
Unteres UV

201; 211; 222; 239; 252

D2E-Linien

486; 656,1
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CRM

Hg-Emissionslinien

Wellenldngen [nm]

194,2;237,9; 248,2; 253,7%; 265,4; 289,4; 296,7; 302,15; 334,15;
365,0; 404,7; 407,8; 435,8; 546,1; 577,0; 579,1; 871,7; 1014,0;

1092,1
*nur bei Spalt kleiner 2 nm maglich
Alternatives CRM
Seite Absorbanz Auf der Seite Absorbanz wéhlen Sie die Parameter fiir die Bestimmung der photometri-

schen Richtigkeit und Prazision. Hier missen Sie den Wellenldngen- und Absorbanzbe-
reich Ihrer Analysen abdecken.

Folgende CRM stehen zur Auswahl:

CRM Messbereich / Konzentration Wellenldngenbereich [nm]
Kaliumdichromat 20 ... 200 mg/l'in Schritten von 235 ..257

20 mg/|
Niacin 6;12; 18 und 24 mg/I 213 und 261
Neutralglasfilter 0,04 ... 3,0 Abs 440 ...635

Alternatives CRM

Typische Absorbanz von Kaliumdichromat an den Wellenldngen 235 nm und 237 nm:

Konzentration [mg/I] Absorbanz [235 nm] Absorbanz [257 nm]
20 0,25 0,29
40 0,50 0,57
60 0,75 0,86
80 1,00 1,16
100 1,25 1,45
120 1,50 1,75
140 1,75 2,05
160 2,00 2,35
180 2,25 2,65
200 2,50 2,95

Durchschnittliche Absorbanz von Niacin bei den Wellenldngen 231 und 261 nm

Konzentration [mg/I]

Absorbanz (ca.)

6 0,25

12 0,50

18 0,75

24 1,00

Seite Streulicht Auf der Seite Streulicht wahlen Sie das CRM und die Methode fiir die Streulichtmes-
sung.

CRM Messbereich [nm]
KCI (12 g/1) 190 ... 205

Nal (10 g/1) 210...259
Aceton 250...320
NaNO2 (50 g/I) 300...380
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Seite Auflésung

Seite Automatisch archivieren

Die fur die Filter angegebenen Wellenlangenbereiche entsprechen den Angaben der Ta-
belle 3 in der USP <857>. Aufgrund des geringeren Streulichtanteils der SPECORD PLUS
Gerate erweitert sich der Messbereich fiir Nal, Aceton und NaNO, zum langwelligen Be-
reich um einige Nanometer.

Auf der Seite Auflésung wéhlen Sie die Methode und das entsprechende CRM fiir die
Bestimmung der spektralen Auflésung. Neben der Methode Toluol/Hexan kann die
spektrale Aufldsung auch tber die Halbwertsbreite von Atomemissionslinien bestimmt
werden.

CRM Messbereich

Toluol/Hexan UV (Verhaltnis A,e,A66)

D2E-Linien 486 nm; 656,1 nm,

Hg-Emissionslini- 194,2 nm; 237,9 nm; 248,2 nm; 253,7 nm¥*; 265,4 nm; 289,4 nm;
en 296,7 nm; 302,15 nm; 334,15 nm; 365,0 nm; 404,7 nm; 407,8 nm;

435,8 nm; 546,1 nm; 577,0 nm*; 579,1 nm*

*Nur bei Spalt kleiner 2 mdglich

Auf der Seite Automatisch archivieren kdnnen Sie vereinbaren, dass die Daten wéahrend
der Validierung automatisch gespeichert, exportiert oder gedruckt werden. Fir den Ex-
port sind das Text-Format und das PDF-Format wéhlbar. Es muss die Reportvorlage
USP_komplett.Ist gewéhlt werden.

Sehen Sie dazu auch

Prifparameter, Akzeptanzkriterien und erforderliche Prifmittel [ 161]

13.3.3 Validierung ausfiihren

Filter und Kiivetten platzieren

Validierung ausfihren
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Alle verwendeten Filter und Kiivetten mit Standardlésungen, auch Referenzen, sind im-
mer in den Mess-Strahlengang zu setzen. Der Referenzstrahlengang bleibt bei allen
Messungen frei!

Nach der Eingabe der Validierungsparameter im Fenster Einstellungen wird das Icon

P Start freigeschaltet. Die Validierung erfolgt programmgefiihrt. Entsprechend lhrer
Auswahl der Priifparameter im Fenster Einstellungen werden die Messungen nachein-
ander durchgefihrt.

» Validierung mit Klick auf ® starten.

» Den weiteren Anweisungen zur Verwendung von Filtern und Kiivetten in den Fens-
tern folgen.

» Im Anschluss an jeden Teilschritt der Validierung werden in einem Fenster die Priif-
ergebnisse und Akzeptanzkriterien entsprechend USP angezeigt. Sie konnen die
Messung des CRM wiederholen, die Priifung fortfiihren oder abbrechen.

Option Beschreibung
Ja Messung des CRM wiederholen

Die bisher aufgenommenen Messwerte des aktuellen Prifpunktes
werden verworfen. Es erfolgt ein Eintrag in den Audit Trail der Vali-
dierung.

Nein Gemessene Werte akzeptieren und mit der Validierung fortfahren

Priifung abbrechen Validierung abbrechen

Bisher aufgenommene und abgeschlossene Messwerte sind temporar
gespeichert und werden im Hauptfenster angezeigt.
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Validierungsergebnisse anzei-
gen

Audit Trail anzeigen

Dokument signieren

Validierungsergebnisse drucken

Nachdem ein Messbereich eines Priifparameters/CRM vollstdndig abgearbeitet ist und
die Abarbeitung des néchsten Bereiches oder neuen Priifparameters/CRM beginnt, wer-
den die Ergebnisse auf dem entsprechenden unteren Tab dargestellt. So kdnnen Mess-
ergebnisse aus bereits absolvierten Validierungsteilen beurteilt werden, wahrend die Va-
lidierung noch lauft.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Audit Trail anzeigen wahlen.
» Auf den Tab Audit Trail klicken.

v Unabhéngig vom gewahlten Validierungsteil wird der komplette Audit Trail ange-
zeigt.

Hinweis: Der Audit Trail wird bei Auswahl der Druckvorlage "Detailed.lst" mitgedruckt.
» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Dokument signieren wahlen.

Auf Login klicken.

Die Signatur wahlen.

Optional im Eingabefeld Kommentar eine Bemerkung eintragen.

v v Vv WV

Dokument mit Datei | Speichern speichern.

v Das Dokument ist damit signiert.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Drucken wéahlen.

» Firden Druck die Vorlage USP_AIl_Data.Ist wéhlen.

» Im Fenster LLPrint Preview die Optionen Alle Seiten drucken wahlen.

v' Das Protokoll wird gedruckt.

HINWEIS

Bei einer Funktionsqualifizierung ist der Ausdruck Bestandteil des OQ-Protokolls.

13.4 Validierung Wartung economic

Modulfenster Wartung econo-
mic

Die Durchfiihrung der Validierung Wartung economic erfolgt im Rahmen einer Wartung,
wenn ein Wartungsvertrag abgeschlossen wurde. Mit Abschluss eines Wartungsvertra-
ges erwerben Sie das Zusatzmodul Wartung economic, mit dem grundlegende Funktio-
nen des SPECORD PLUS getestet werden.

Das Modulfenster Wartung economic erscheint nach Wahl des MenUpunkts Gerat | Prii-
fung | Validierung | Wartung economic.

Unter Einstellen geben Sie die Parameter der Standards ein. Die Ergebnisse der Va-
lidierung werden fiir jeden Priifparameter auf einem eigenen Tab angezeigt. Dabei wer-
den jeweils auf dem Tab Ergebnisse die digitalen Priifergebnisse ausgegeben und auf
dem Tab Messwerte die gemessenen Spektren grafisch dargestellt. In der Liste Validie-
rungsteil kann jeweils eine Parametergruppe fiir die Anzeige ausgewahlt werden.

In einem separaten Fenster kann der Audit Trail angezeigt werden. Die Ergebnisse der
Validierung kénnen gespeichert, gedruckt und wieder ge6ffnet werden.

167



Validierung des SPECORD PLUS (optional)

ASpect UV

HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

® Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit missen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fithren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fensters Validierung eine Grundkorrek-
tur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, durch.

13.4.1 Priifparameter und erforderliche Hilfsmittel

Prufparameter
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Folgende Parameter werden in der Wartung economic validiert:

Parameter

Transmissionsnull-
punkt

Beschreibung

Messung mit abgedecktem Mess-Strahlengang bei ge6ffnetem Refe-
renzstrahlengang im Bereich 200 ... 1000 nm

Aus dem Ergebnis werden Minimum und Maximum der Transmissi-
onsnullpunktabweichung des Gerates berechnet.

Abweichung der
Basislinie

Aufnahme der Basislinie im Absorptionsmodus im Bereich
200 ... 1000 nm

- Photometrische
Richtigkeit (Absor-
banz bei 465 nm)

Test mit einem zertifizierten Standardfilter

Bestimmung der Differenz der gemessenen Absorbanz zu den vorge-
gebenen Sollwerten der Grauglasfilter F2, F3 und F4 bei 465nm

Wellenlangenrich-
tigkeit mit Sel-
tenerdoxid-Filter

Messung der Wellenldngenpositionen der Peaks eines Holmiumoxid-
glasfilters mit bekannten Sollwerten fiir die Wellenldnge in den 5 Be-
reichen 270 ... 285 nm, 350 ... 370 nm, 450 ... 485 nm, 530 ... 545
nmund 630 ... 645 nm

Spektrale Aufl6-
sung

Bestimmung der spektralen Halbwertsbreite an der D,E-Linie bei
656,1 nm

Die Messung erfolgt mit der UV-Lampe (D,E-Lampe).
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Prifmittel

Fur die Validierung Wartung economic werden folgende Standards benétigt:

m  Zertifizierter Filtersatz fiir die photometrische Messung des Vis-Spektralbereichs und
zertifizierter Holmiumoxid-Glasfilter fiir die Wellenldngenmessung (HELLMA Stan-
dardfiltersatz)

HINWEIS

Fir die zertifizierten Standards geben die Hersteller auf den Zertifikaten einen Tempera-
turbereich fir die Verwendung an. Halten Sie bei der Validierung unbedingt diesen Tem-
peraturbereich ein. Eine Validierung aul3erhalb der angegebenen Temperaturtoleranzen
kann zu falschen Messergebnissen fiihren!

13.4.2 Validierungsparameter eingeben

Tab Allgemein

Tab Akzeptanzkriterien

Tab Photometrische Richtigkeit
bei 465 nm

Tab Wellenlédngen

Tab Spektrale Aufldsung

Zu Beginn der Validierung miissen Sie die Zertifikatdaten des verwendeten Prifmittels
eingeben.

» Im Hauptfenster Menlpunkt Geréat | Priifung | Validierung | Wartung economic wéh-
len.
> Auf Einstellen klicken.

» Im Fenster Einstellungen die zu den Priifmitteln ndtigen Einstellungen vornehmen
(siehe unten).

» Mit Ok die Validierungsparameter bestétigen.
v’ Das Fenster Einstellungen wird geschlossen und die Schaltfliche ® Start frei-
geschaltet.

Auf dem Tab Allgemein kénnen Sie einen Benutzernamen und eine Bemerkung zur Va-
lidierung eingeben. AuRerdem finden Sie hier eine Ubersicht der Priifparameter. Der
Umfang der Prifungen ist durch den Hersteller festgelegt.

Auf dem Tab Akzeptanzkriterien finden Sie die Werte, die entsprechend der Hersteller-
spezifikation zu erreichen sind.

Tragen Sie hier die Kenndaten des Graufiltersatzes ein.

Filterparameter Identifikationsnummer der Filter entsprechend Datenblatt
Priifwellenldangen Wellenldngen und Sollwerte fir die Priifung entsprechend Datenblatt
und Sollwerte der eintragen.

Absorbanz:

Tragen Sie hier die Kenndaten des Holmiumoxidglasfilters ein.

Bezeichnung Id. Identifikationsnummer des verwendeten Holmiumoxidglasfilters

Priifwellenldngen Sollwerte der Spektrenpeaks entsprechend Datenblatt

Dieser Tab enthélt Informationen zu den Messbedingungen des Priifpunkts.
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13.4.3 Validierung ausfiihren

Filter und Kiivetten platzieren

Validierung ausfiihren

Validierungsergebnisse anzei-
gen

Audit Trail anzeigen

Validierungsergebnisse expor-
tieren
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HINWEIS

Um optimale Ergebnisse zu erhalten, beachten Sie folgende Hinweise:

m Starten Sie die Validierung nach einer Gerate-Einlaufzeit von 2 Stunden. In dieser
Zeit missen beide Lampen des SPECORD PLUS eingeschaltet sein.

® Fiihren Sie unmittelbar vor dem Offnen des Fensters Validierung eine Grundkorrek-
tur, bzw. beim SPECORD 250 PLUS eine Gitter- und Grundkorrektur, durch.

Alle verwendeten Filter und Kiivetten mit Standardlésungen, auch Referenzen, sind im-
mer in den Mess-Strahlengang zu setzen. Der Referenzstrahlengang bleibt bei allen
Messungen frei!

Nach der Eingabe der Validierungsparameter im Fenster Einstellungen wird das Icon

P Start freigeschaltet. Die Validierung erfolgt programmgefiihrt. Entsprechend lhrer
Auswahl der Priifparameter im Fenster Einstellungen werden die Messungen nachein-
ander durchgefihrt.

» Validierung mit Klick auf ® starten.

» Den weiteren Anweisungen zur Verwendung von Filtern und Kiivetten in den Fens-
tern folgen.
» Im Anschluss an jeden Teilschritt der Validierung werden in einem Fenster die Priif-

ergebnisse und die festgelegten Toleranzen angezeigt. Das Priifergebnis-Fenster bie-
tet folgende Optionen fir das weitere Validierungsverfahren:

Option Beschreibung
Wiederholen Prifpunkt wiederholen

Die bisher aufgenommenen Messwerte des aktuellen Prifpunktes
werden verworfen. Die Wiederholung eines Prifpunktes wird im Au-
dit Trail dokumentiert.

Fortsetzen Messung des nachsten Priifparameters starten

Abbrechen Validierung abbrechen

Bisher aufgenommene Messwerte sind jedoch temporar gespeichert
und werden auf den Tabs der Validierung angezeigt.

Nach dem die Validierung beendet ist, werden die Ergebnisse auf den Tabs des Fensters
Wartung economic angezeigt.

In der Liste Validierungsteil wird die Gruppe der anzuzeigenden Priifparameter gewahlt.
Der Tab Ergebnisse zeigt die digitalen Messergebnisse im Vergleich zu den zuldssigen
Toleranzen. Auf dem Tab Messwerte werden die Spektren dargestellt. Mit dem Menii-
punkt Datei | Ubersicht kénnen Sie sich die Ergebnisse der Validierung in einer kompak-
ten Ubersicht anzeigen lassen.

» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Audit Trail anzeigen wahlen.
» Auf den Tab Audit Trail klicken.

v Unabhéngig vom gewahlten Validierungsteil wird der komplette Audit Trail ange-
zeigt.

Hinweis: Der Audit Trail wird bei Auswahl der Druckvorlage "Detailed.lst" mitgedruckt.
» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Export wahlen.

» Im Fenster ASCll-Export den Namen der Exportdatei und das Dezimaltrennzeichen
eingeben und mit Ok bestatigen.
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v’ Die Daten werden exportiert.
Validierungsergebnisse drucken » Im Dokumentfenster den Mentpunkt Datei | Drucken wahlen.

» Im Fenster Offnen im Ordner \\Users\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect UV\Re-
ports\Wartung economic die Druckvorlage "Compact.Ist' oder "Detailed.Ist" wéhlen.

» Im Fenster LLPrint Preview die Optionen Alle Seiten drucken wéhlen.

v" Das Protokoll wird gedruckt.
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14 Benutzerverwaltung und elektronische Signaturen

Das optional erhaltliche Modul FDA 21 CFR Part 11 Compliance beinhaltet die Benut-
zerverwaltung und bietet die Mdglichkeit der elektronischen Signatur der Messergebnis-
se.

14.1 Benutzerverwaltung

14.1.1 Vorinstallierte Benutzer

Standardmé&Rig angelegte Be-
nutzer

oa

AJ Service

Administrator
User Level 1 (Researcher)

User Level 2 (TechAssistent)
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Die Benutzerverwaltung ASpect UV erlaubt eine flexible Vergabe von Benutzerrechten.
Jedem Benutzer kann aus dem vollen Funktionsumfang von ASpect UV der Zugriff auf
die einzelnen Funktionen erlaubt oder verboten werden.

In der Installation des Moduls FDA 21 CFR Part 11 Compliance sind Benutzer mit ver-
schiedenen Zugriffsrechten angelegt, die direkt oder als Beispiel fiir eine eigene Rechte-
verwaltung genutzt werden kénnen. Fiir die Anmeldung dieser Benutzer sind bereits
Logins und Passworter vergeben, die jedoch bearbeitet und ggf. deaktiviert werden kén-
nen.

Tipp

Deaktivieren Sie diese Benutzer, um mit Hilfe der Funktion Berechtigung iibernehmen
Vorlagen flr Benutzerprofile mit verschiedenen Rollen zu definieren. Diese Profile kon-
nen Sie dann auf tatsachlich existierende Benutzer iibertragen.

Der AJ Service ist ein Benutzer der tiber alle Rechte verfiigt, also eine Kombination aus
Administrator und Researcher. Dieser Benutzer wird von Service-Mitarbeiter der A bei
Wartungsarbeiten und fiir Tests bei der Softwarequalifizierung verwendet.

Der Administrator kann vollstandig auf die Benutzerverwaltung zugreifen und Benut-
zerprofile anlegen, bearbeiten und tbertragen. Er hat keinen Zugriff auf die Messmodu-
le und kann keine Methoden erstellen oder Messungen starten.

Login: Admin
Passwort: admin

Der User Level 1 (Researcher) hat uneingeschrankten Zugriff auf die Funktionen von
ASpect UV. Er kann die Benutzerverwaltung einsehen, jedoch kein neues Benutzerprofil
anlegen oder bestehende Benutzerprofile &ndern.

Login: Userl
Passwort: userl

Der User Level 2 (TechAssistent) hat Zugriff auf folgende Funktionen:
®  Frgebnisse 6ffnen

Methoden 6ffnen

Module 6ffnen

Messungen starten

Messungen auswerten

Er darf nicht:

= Methoden erstellen

m  Geratekorrekturen vornehmen
®  Benutzerverwaltung einsehen
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User Level 3 (Laboratory Su-
pervisor)

User Level 4 (Service)

Login: User2
Passwort: user?2

Der User Level 3 (Laboratory Supervisor) hat Zugriff auf folgende Funktionen:
Ergebnisse 6ffnen

Methoden 6ffnen

Module 6ffnen

Methoden erstellen

Messungen auswerten

Messungen in der Schnellmessung starten, die keine speicherbaren Ergebnisse lie-
fert

Er darf nicht:

= Messungen in den Modulen von ASpect UV starten
®  SPECORD PLUS priifen und korrigieren

®  Benutzerverwaltung einsehen

Login: User3
Passwort: user3

Der User Level 4 (Service) ist fiir den Service eingerichtet. Er hat Zugriff auf folgende
Funktionen:

®  Finfache Messung ausfiihren

SPECORD PLUS korrigieren

SPECORD PLUS priifen

Energiemessung starten und auswerten

Benutzerliste einsehen

Er darf nicht:
= Die Module Photometrie, Spektrum, Farbmetrik, Thermometrie oder Kinetik 6ffnen
= Auf Methoden und Ergebnisse dieser Module zugreifen

Login: User4

Passwort: user4

14.1.2 Funktionen der Benutzerverwaltung

Benutzerverwaltung 6ffnen

Fenster Benutzerverwaltung

Die Benutzerverwaltung kann nur von einem Benutzer organisiert werden, dem die ent-
sprechenden Rechte zugewiesen wurden. Vorinstalliert ist in diesem Fall der Benutzer
Administrator. Die Benutzer User Level 1 (Researcher) und User Level 4 (Service)
konnen die Eintrdge der Benutzerverwaltung einsehen, jedoch nicht editieren.

» Im Hauptfenster den Menlipunkt Benutzer | Benutzerverwaltung wahlen.

v Die Benutzerverwaltung wird ge6ffnet. Je nach Zugriffsrechten kénnen Benutzer
neu angelegt und editiert werden oder nur die Benutzerliste eingesehen werden.

Benutzerverwaltung

Y 5 5 B Il
Pl‘an 1 I'Ff} ia
Neuer Eenu&er\rﬂénuﬂer bearbeiten  Berechtigungen Reports SchlieBen
R Ei des al Benutzers
Login Name
ajservice Al Service Yor-und Zuname
Admin Administrator
Userl User Level 1 (Resea... lesr
User2 User Level 2 (TechA...
User3 User Level 3 (Labor... E-Mail Adresse
Userg User Level 4 (Service)
Aktiv 3
Gesperrt h, .
2 Passwort &ndern - bei der ndchstan Anmeltung
L Benutzer ist giiltig bis 30.09.2014
Passwort befristet
Hife
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Nr. Beschreibung

1 Mentleiste
2 Liste der angelegten Benutzerprofile
3 Eigenschaften eines ausgewéahlten Behutzerprofils

In der Meniileiste sind alle Funktionen fiir das Anlegen und Editieren von Benutzerprofi-
len angeordnet:

Icon Beschreibung

3+ Neues Benutzerprofil anlegen
]

Neuer Benutzer

Eigenschaften eines Benutzerprofils &ndern

Benutzer bearbei-
ten

31’ Fiir einen ausgewéhlten Benutzer die Zugriffsberechtigung auf jede

" . Funktion in ASpect UV freischalten oder verbieten
Berechtigungen

Benutzerprofile Gibertragen

% Reports tUber die Anmeldungen in ASpect UV und die Benutzerverwal-
Reports tung erstellen

ﬂ Benutzerverwaltung schliel3en

SchlieBen

14.1.3 Benutzer anlegen und bearbeiten

Benutzer in ASpect UV anlegen
und verwalten
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Nur Benutzer mit vollstdndigen Zugriffsrechten auf die Benutzerverwaltung kénnen
einen neuen Benutzer anlegen. Nutzen Sie dazu bspw. den vorinstallierten Benutzer Ad-
ministrator.

Wenn Sie einen Benutzer in ASpect UV anlegen, kdnnen Sie sich entscheiden, ob Sie die
Benutzereigenschaften (z. B Login und Passwort) im ASpect UV verwalten oder die Ei-
genschaften des bestehenden Active Directory Domain Services verwenden méchten.

Wenn ein Benutzer erstellt wurde, miissen Sie ihm im Anschluss die Benutzerrechte in
ASpect UV zuweisen. Damit verbieten oder erlauben Sie einem Benutzer die Verwen-
dung jeder einzelnen Funktion in ASpect UV. Sie kénnen Beispielbenutzerprofile erstel-
len und deren Rechte auf einen Benutzer tbertragen.

» Im Hauptfenster den Menlpunkt Benutzer | Benutzerverwaltung wahlen.

+
» Auf f& Neuer Benutzer klicken.

» Folgende Einstellungen im Fenster Benutzer vornehmen.

Option Beschreibung

Login Login des Benutzers

Benutzermanage- ASpect UV

ment Benutzereigenschaften innerhalb von ASpect UV verwalten

Vor- und Zuname Name des Benutzers

E-Mail Adresse E-Mail-Adresse des Benutzers

Aktiv Aktivieren, wenn das Benutzerprofil verwendet werden soll.

Gesperrt Aktivieren, wenn das Benutzerprofil nicht verwendet werden darf. Mit

einem gesperrten Benutzerprofil kann sich dann der Benutzer nicht
mehr im Programm anmelden.
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Benutzer mit Active Directory
verwalten

Benutzereigenschaften éndern

Option Beschreibung

Passwort dndern Aktivieren, wenn der Benutzer bei der ersten Anmeldung mit diesem
Profil ein eigenes Passwort erstellen soll.

Die Option muss ebenfalls aktiviert werden, wenn der Benutzer nach
einer Sperrung/Ablauf der Gultigkeit vom Admin neu aktiviert wurde.

Benutzer ist giiltig Aktivieren und Ablaufdatum einstellen, wenn das Benutzerprofil nur

bis eine bestimmte Zeitspanne giiltig sein soll.

Giiltigkeit bis einschlieflich Ablauftag 23:59 Uhr

Passwort / Pass- Passwort und Passwortwiederholung fiir die Anmeldung des Benut-

wort dndern zers im Programm

v Vv Vv Vv Vv

Benutzereinstellungen mit Ok bestatigen.

Fur die Berechtigungseinstellungen in ASpect UV Rechte eines anderen Nutzers
Ubernehmen oder die Rechte im Anschluss manuell einstellen.

v' Der neue Benutzer ist angelegt. Sie kdnnen die Benutzerrechte in ASpect UV wei-
ter editieren.
9 |
Auf s Neuer Benutzer klicken.
Fir den Parameter Benutzermanagement die Option Doméne wéhlen.
Im Feld Login den Login des existierenden Benutzers im Active Directory eintragen.
Im Feld Domdne den Domanennamen eintragen.

Fur die Berechtigungseinstellungen in ASpect UV Rechte eines anderen Nutzers
tbernehmen oder die Rechte im Anschluss manuell einstellen.

v' Der neue Benutzer ist angelegt und kann sich mit dem Login aus dem Active Di-
rectory in ASpect UV anmelden. Sie kénnen die Benutzerrechte in ASpect UV wei-
ter editieren.

Die Eigenschaften eines Benutzers, der innerhalb von ASpect UV verwaltet wird, kdnnen
Sie nachtrdglich andern. Sie kénnen bspw. einen Benutzer sperren oder sein Passwort
zuriicksetzen. Eigenschaften von Benutzern, die im Active Directory verwaltet werden,
kénnen Sie nur dort dndern.

»

4
4

Benutzer in der Benutzerliste des Fensters Benutzerverwaltung auswahlen.

Auf rrsiq@ Benutzer bearbeiten klicken.
Einstellungen im Fenster Einstellungen des Benutzers dndern.

v Die Benutzereigenschaften wurden geandert.
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14.1.4 Benutzerrechte zuweisen

Benutzerrechte zuweisen

Benutzerrechte tbertragen

Besonderheiten bei Signaturen
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Jedem Benutzer kann individuell Zugriff auf die Funktionen von ASpect UV gewéhrt wer-
den.

Hinweis: Die Optionen in der Kategorie Allgemein sind dem Hauptfenster von ASpect
UV zugeordnet. Wenn Sie einem Benutzer die Rechte Methode 6ffnen oder Ergebnisse
offnen entziehen bzw. zuweisen wollen, missen Sie diese Optionen auch in den einzel-
nen Modulen dementsprechend (de-)aktvieren.

» Benutzer in der Benutzerliste des Fensters Benutzerverwaltung auswahlen.

v
» Menipunkt ff?ji Berechtigungen | Berechtigungen einstellen wéhlen.

» Auf der linken Seite des Fensters Benutzerrechte bearbeiten jeweils die Kategorie
auswahlen und auf der rechten Seite alle Funktionen aktivieren, auf die der Benutzer
Zugriff erhalten soll.

v" Dem Benutzerprofil werden individuelle Rechte zugewiesen.

Benutzerrechte bearbeiten

Rechte des ausgewdhlten Benutzers

Var- und Zuname User Level 1 (Researcher)

Validierung
Benutzerverwaltung

Beenden
Schliefien ohne Speichern

Login Useri
Kategorie Zugriff  Funktion Beschreibung )
Allgemein Methode 6ffnen Offnet eine Datei und extrahiert die Methodend.
Modul Schnellmessung Ergebnisse 6ffnen Offnet eine Datei
Modul Spektrum Schnellmessung Startet das Modul Messung
Modul Photometrie Spekirum Startet das Modul Spekirum
Modul Kinetik Photometrie Startet das Modul Photometrie
Modul Farbmetrik Kinetik Startet das Modul Kinetik
Modul Thermometrie Energiemessung Startet das Modul Energiemessung
Modul Energiemessung Quickstart Startet den Quickstart

Schliefit ASpect UV

Erlaubt das Schliefien von Dokumenten ohne sie.

Eigenes Benutzerkonto Info Zeigt Informationen (ber das angeschlossene G.
Methodeneinstellungen Initizlisierung Fihrt eine Gerateinitislisierung des angeschloss. .
Probensequenz Priifung Funktionen zur Uberpriifung des angeschlossen. .
Optionen Lampentest Fiihrt den Lampencheck aus
1 Gerateorifuna Fiihrt bei anoeschlossenem SPECORD PLUS die .. ¥
£ »

=

= Alle Funktionen

. setnch

Die Benutzerrechte eines Benutzerprofils kénnen Sie auf ein anderes Ubertragen. Auf
dieses Weise kénnen Sie sich Musterprofile/Rollen mit unterschiedlichen Zugriffsbe-
rechtigungen erstellen und diese neuen Benutzerprofilen zuweisen. Als Grundlage fur
diese Benutzerprofile kdnnen Sie auch die vorinstallierten Benutzerprofile User 1 ... User
4 verwenden.

» Das Zielprofil im Fenster Benutzerverwaltung markieren.

v
» MenUpunkt ff?ﬁ Berechtigungen | Berechtigungen iibernehmen wahlen.

» Im Fenster Rechteiibernahme das Ausgangs-/Rollenprofil fiir die Benutzerrechte
auswahlen und mit Ok bestatigen.

v' Die Benutzerrechte des ausgewahlten Profils werden auf das Zielprofil Gbertra-
gen.

Das Recht, ein Dokument mit einer Signatur zu versehen, muss fiir jeden Benutzer sepa-
rat freigeschaltet werden. Dabei wird zwischen Signaturen, die in einer definierten Rei-
henfolge erfolgen missen, und Signaturen ohne Reihenfolge unterschieden. Die Kate-
gorie Signaturen ist erst sichtbar, wenn im Fenster Optionen | Erweitert | Signaturen
bereits Signaturen angelegt wurden.

» Benutzer in der Benutzerliste des Fensters Benutzerverwaltung auswahlen.

v
» Menipunkt ff?ji Berechtigungen | Berechtigungen einstellen wahlen.
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» In der Kategorie Signaturen alle Signaturen fiir den ausgewahlten Benutzer aktivie-
ren.

» Wenn Sie eine Signatur aktivieren, die nicht in der Signaturreihenfolge steht, miissen
Sie in der Kategorie Eigenes Benutzerkonto die Option Signieren aufBerhalb der Si-
gnatursequenz aktivieren. Nur dann kann der Benutzer diese Signaturen verwenden.
Anderenfalls ist die Signatur trotz Aktivierung in der Kategorie Signaturen fiir den
Benutzer nicht verfligbar.

Sehen Sie dazu auch

Signaturen anlegen [ 147]

14.1.5 Reports in der Benutzerverwaltung erstellen

Audit Trail

Liste der Anmeldungen

Liste aller Benutzer

Rechte des ausgewahlten Be-
nutzers

In der Benutzerverwaltung kénnen Sie verschiedene Reports erstellen und ausdrucken.
®  Audit Trail der Benutzerverwaltung

®  Liste der Anmeldungen in ASpect UV

®  Liste aller Benutzer

®  Rechte des ausgewdhlten Benutzers

Das Recht der Reporteinsicht muss fir einen Benutzer in den Benutzerrechten freige-
schaltet werden.

Im Audit Trail sind alle Anderungen an den Benutzerprofilen dokumentiert.

» Im Fenster Benutzerverwaltung den Menipunkt Reports | Audit Trail | Ansicht wéh-
len.

» Uber die Filtereinstellungen kénnen die Eintrége nach ausfiihrendem Admin, gean-
dertem Benutzerprofil und Datum sortiert, gefiltert und ausgedruckt werden. Dazu
die Einstellungen vornehmen und auf Aktualisieren klicken.

» Fir den Druck/Export des gesamten Audit Trail den Menipunkt Reports | Audit
Trail | Drucken und Report "UM_Audit Trail.lst"im Pfad \\Users\Public\Docu-
ments\Analytik Jena\ASpect UV\Reports\Benutzerverwaltung wahlen.

In der Liste der Anmeldungen sind alle erfolgreichen und nicht erfolgreichen Benut-
zeran- und abmeldungen in ASpect UV mit Zeitpunkt dokumentiert.

» Im Fenster Benutzerverwaltung den Menipunkt Reports | Liste der Anmeldungen |
Ansicht wahlen.

» Uber die Filtereinstellungen kénnen die Eintrdge nach Benutzern, Anmeldezeitrau-
men und Anmeldestatus (abgewiesen, erfolgreich oder abgemeldet) sortiert, gefil-
tert und ausgedruckt werden. Dazu die Einstellungen vornehmen und auf Aktualisie-
ren klicken.

» Fir den Druck/Export der gesamten Liste den Meniipunkt Reports | Liste der Anmel-
dungen | Drucken und Report "UM _LoginList.Ist"im Pfad \Users\Public\Docu-
ments\Analytik Jena\ASpect UV\Reports\Benutzerverwaltung wahlen.

Die Liste aller Benutzer beinhaltet die angelegten Benutzerprofile mit Informationen
zum Status, dem Datum der Erstellung und dem Datum der letzten Anmeldung in
ASpect UV. Die Liste der Benutzer kann nur gedruckt/exportiert werden.

» Im Fenster Benutzerverwaltung den MenUlpunkt Reports | Liste aller Benutzer |
Drucken und den Report "UM_UserList.Ist"im Pfad \\Users\Public\Documents\Analy-
tik Jena\ASpect UV\Reports\Benutzerverwaltung wéhlen.

Mit dem Rechte-Report kénnen Sie eine Ubersicht iiber die Rechte eines ausgewahlten
Benutzers ausdrucken/exportieren.

» Im Fenster Benutzerverwaltung ein Benutzerprofil markieren.
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» Den Meniipunkt Reports | Rechte des ausgewéhlten Benutzers | Drucken und den
Report "UM_UserRights.Ist" im Pfad \WUsers\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect
UV\Reports\Benutzerverwaltung wahlen.

14.1.6 Benutzer abmelden

Mit der Funktion Abmelden kann sich ein Benutzer vom laufenden Programm ASpect
UV abmelden. Danach kann sich ein anderer oder der gleiche Benutzer erneut anmel-
den. Dieses Recht sollte fiir jeden Benutzer freigeschaltet sein.

Zum Abmelden ist es erforderlich vorher alle Dokumentenfenster der Module zu schlie-
Ren.

» Im Hauptfenster den Menipunkt Benutzer | Abmelden wahlen.
v Das Hauptfenster von ASpect UV wird gesperrt.

» Zum erneuten Anmelden auf Login klicken.

» Login und dazugehdriges Passwort eingeben.

v’ Das Programm ASpect UV ist fiir weitere Aktionen freigegeben.

14.1.7 ASpect UV sperren

Mit der Funktion ASpect UV sperren wird das laufende Programm ASpect UV gesperrt,
bis sich der gleiche oder ein anderer Benutzer erneut anmeldet. Das Recht zum Entsper-
ren durch einen anderen Benutzer muss fir den entsprechenden Benutzer in der Benut-
zerverwaltung vorher aktiviert sein

Laufende Messungen werden im gesperrten Zustand bis zu Ende abgearbeitet.
» Im Hauptfenster den Menlpunkt Benutzer | ASpect UV sperren wéhlen.
» Das Hauptfenster von ASpect UV wird gesperrt.
v Zum erneuten Anmelden auf Login klicken.
» Login und dazugehériges Passwort eingeben.

v" Das Programm ASpect UV ist fiir weitere Aktionen freigegeben.

14.1.8 Passworter in ASpect UV

Gultigkeitskriterien fir Pass-
worter

Login

Passwort dndern
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Die Kriterien fur die Giltigkeit von Passwortern kdnnen Sie im Fenster Optionen | Erwei-
tert | Passwortverwaltung einstellen, wenn in Threm Benutzerprofil die Berechtigung
freigeschaltet ist.

Nach drei falschen Anmeldeversuchen wird das betreffende Benutzerkonto gesperrt. Die
Sperrung kann nur durch den Benutzer mit den Zugriffsrechten der Administrator-Ebene
aufgehoben werden.

Ein Benutzer kann das Passwort dndern, wenn die Funktion in seinem Benutzerprofil
freigeschaltet ist.

» Im Hauptfenster den Menitpunkt Benutzer | Passwort dndern wahlen.
» Inden Feldern Passwort und Passwort bestéatigen das neue Passwort eingeben.

v' Das neue Passwort wird ibernommen.

Sehen Sie dazu auch

Eigenschaften von Passwortern konfigurieren [ 146]



ASpect UV

Benutzerverwaltung und elektronische Signaturen

14.2 Elektronische Signatur

Was ist eine Signatur?

Signaturen im Programm anle-
gen

Signaturrechte zuweisen

Dokument signieren

Signaturen anzeigen

Im optionalen Modul FDA 21 CFR Part 11 Compliance ist es mdglich, Dokumente zu si-
gnieren.

Durch eine Signatur werden die Dateien mit einer elektronischen Unterschrift (Loginda-
ten des signierenden Benutzers) versehen und gleichzeitig die Mdglichkeiten einge-
schrénkt, eine Datei weiter zu bearbeiten. Die Einschrdnkungen der Bearbeitung kdnnen
die Datenverwaltung, Messungen oder Auswertungen auf den Arbeitsblattern betreffen
und kénnen fir jede Signatur definiert werden. Wenn die Funktionalitdt einer Datei
durch eine Signatur eingeschrankt wurde, kann diese Einschréankung nicht durch eine
weitere Signatur wieder aufgehoben werden. Optional kann fiir Signaturen eine ver-
bindliche Reihenfolge festgelegt werden, von der im Signaturprozess nicht abgewichen
werden kann.

Die Signatur einer Datei hat Auswirkungen flr einen angemeldeten Benutzer. Er kann
nur Funktionen fiir eine Datei verwenden, die sowohl durch die Signatur der Datei als
auch durch die Rechte seines Benutzerprofils erlaubt sind.

Das Recht, eine Datei mit einer bestimmten Signatur zu versehen, muss jedem Benutzer
separat in seinem Benutzerprofil zugewiesen werden. Einem Benutzer kénnen mehrere
Signaturen zugewiesen werden.

Die Signaturen werden im Fenster Optionen | Erweitert | Signaturen verwaltet. Hier
konnen Sie Signaturen erstellen, editieren oder I6schen. Aufserdem kénnen Sie festle-
gen, in welcher Reihenfolge die Signaturen anzuwenden sind.

Das Recht, eine oder mehrere Signaturen zu verwenden, muss im Benutzerprofil zuge-
wiesen werden.

Voraussetzung fiir das Signieren ist die Anmeldung als Benutzer in ASpect UV.
» Im Dokumentfenster den Meniipunkt Datei | Dokument signieren wahlen.

» Im Fenster Signatur hinzufiigen auf Login klicken und sich mit den eigenen Login-
daten anmelden.

v’ Die Signaturen des Benutzers werden angezeigt.
» In der Liste Signaturen die Signatur wahlen.

» Optional im Eingabefeld Kommentar eine Bemerkung eintragen und mit Ok bestati-
gen.

» Wenn das weitere Speichern des Dokuments durch die Signatur verboten wird, er-
scheint eine Meldung, dass die Datei jetzt letztmalig zu speichern ist. Nach Bestati-
gen der Meldung mit Ja im Fenster Speichern unter die Datei speichern.

v' Das Dokument ist nun durch den Benutzer signiert. Die weitere Bearbeitung des
Dokuments ist entsprechend der gewédhlten Signatur eingeschrankt.

Signatur hinzufiigen

Benutzer Login User Level 1 (Researcher)

Datum/Zeit 17.08.2023 17:15:37

Signatur Methode freigegeben - Methode ist zur Vi
Kommentar Methode zur Verwendung freigegeben| |
HiIfe .. Ck Abbruch

Signaturen werden im unteren Teil des Dokumentfensters neben den Tabs fiir die Da-
tenauswertung angezeigt.

» Firdie Anzeige der Signaturen im Dokumentfenster den Menipunkt Datei | Signatu-
ren anzeigen wahlen.
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» Um die Anzeige zu schlieBen, auf x auf dem Tab Signaturen klicken oder den Menii-
punkt Datei | Signaturenanzeige schlieBen wahlen.

Neues Dokument

Photometrie

S > ¥ [
Datei ... Methode einstellen  Sequenz messen Probe messen Referenz

Leerwert Setze Temperatur

-0

Methode  Arbeitsblatt | ¢ ] * |

Allgemein 2

Messmodus

Wellenlingen
Integrationszeit
Lampenwechsel
Spalt

Zubehsr
Peltiertemperierbarer Kiv
Konstant

-*
Signaturen
Temperatur

Temperaturgenauigkeit x
Wartezeit

Datum/Zeit Benutzer Signatur Kommentar

Messzyklen
Zykisch fir 17.08.2023 17:18:15 User Level 1 (Researcher) Methode freigegeben Methode zur Verwendung freigegeben

Intervalle definiert tber

Einmalige Dunkelstromkan

Zeitabstande fir v
< >
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AJ File Protection

15 A]J File Protection

Die optionale Software AJ File Protection schiitzt Dateien gegen beabsichtigte und
unbeabsichtigte Datenmanipulation, z.B. Léschen oder Verandern von Daten. Dabei
erlaubt ein Filtertreiber Verzeichniszugriffe durch hierfiir autorisierte Anwendungen,
Zugriffe durch andere Anwendungen werden blockiert. Die Funktion von Virenscan-
nern sowie professioneller Replikations-, Synchronisations- oder Datensicherungs-
software wird bei Einhaltung der Microsoft-Standards nicht beeintrachtigt.

AJ File Protection muss durch den Systemadministrator installiert und konfiguriert
werden. Die Installation erfordert Administratorrechte.

Eine detaillierte Beschreibung der Installation und der Konfiguration der Software
finden Sie auf der Installations-CD.

In Verbindung mit den im optionalen Modul "FDA 21 CFR Part 11 Compliance" ein-
stellbaren separaten Rechten zum automatischen Speichern und Exportieren ge-
wahrleistet die Software AJ File Protection eine liickenlose Datensicherheit von der
Methodenerstellung, der Datenaufnahme und Auswertung bis zur Archivierung.
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16 Optionales Modul SOAP

Mit dem optionalen Modul SOAP kénnen Sie das SPECORD PLUS mit ASpect UV fern-
steuern. In ASpect UV ist ein Webserver integriert, der mit dem Netzwerkprotokoll SOAP
angesprochen werden kann. Dazu muss der PC, auf dem ASpect UV installiert ist und der
mit dem SPECORD PLUS verbunden ist, mit dem Netz verbunden sein.

Webserver verwenden » Das SPECORD PLUS einschalten und ASpect UV starten.
v Das SPECORD PLUS wird initialisiert.
» Den Webserver iiber den Mentipunkt Module | SOAP starten.
» Im Fenster SOAP-Webservice auf Start klicken.

v Der Webserver in ASpect UV kann jetzt vom Netzwerkprotokoll SOAP angespro-
chen werden und Messungen mit SPECORD PLUS initiieren.

Wenn Sie Interesse an dieser Funktion haben, setzen Sie sich mit ihrem Vertriebspartner
der Analytik Jena in Verbindung.
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17 Revisionsiibersicht

Version
00.15

Anderungen

Erste Ausgabe

01.16

Neu: Modul Thermometrie, Modul Farbmetrik

02.16

Anderung Farbmetrik: Korrektur der verwendeten Normen
Herausgabe der englischen Version

03.19

Neu: Datenexport in CSV-Format

Anderung: Probensequenzen

Anderung: Lampenwechsel in den Messparametern verfiighar

Neu: Validierung des SPECORD PLUS nach Herstellerspezifikation, Ph.
Eur., USP und Wartung economic

Neu: Korrektur der Unendlichabsorbanz

Neu: AJ File Protection

Neu: Reports in der Benutzerverwaltung fiir Audit Trail, Anmeldungen,
Benutzerprofile und Benutzerrechte

04.20

Anderung: Gerétevalidierung nach Ph. Eur. Ausgabe 10
Neu: Gerétevalidierung nach USP Version 42 verflighar

A
(02/2021)

Erweiterte Funktionen in der Benutzerverwaltung

Erweiterte Signaturen und Signatursequenzen

Automatische Archivierung

Geratevalidierung gemaft USP-Ausgabe USP-NF 2021 ist verfiighar

B
(09/2023)

Rechtsformanderung des Herstellers

C
(02/2024)

Geratevalidierungen gemafR USP-Ausgabe USP-NF 2022 und USP-NF
2023 sind verfuigbar

D
(08/2024)

Gespeicherte Referenzen kénnen auf andere Messdaten angewendet
werden

Referenzen missen mit einem Namen versehen werden

Zeitzyklische Messungen sind in den Modulen Photometrie und Spek-
trum maoglich

Messwiederholungen sind fiir jeden Probentyp einstellbar

In Formeln kdnnen Werte verschiedener Proben miteinander ver-
knipft werden

Im Formeleditor sind die Funktionen AREA, TIME und Y neu verfiigbar
Bei zyklischen Messung kann die Dunkelstrommessung einmalig vor
der ersten Messung oder vor jeder Messung innerhalb des Zyklusses
erfolgen

Auswertungen und mathematische Bearbeitungen sind im Dokument-
fenster auf dem Arbeitsblatt Messung méglich

Die Funktion WebApp ist nicht mehr verfiigbar

E
(037/2026)

Geréatevalidierungen gemaR USP-Ausgabe USP-NF 2024, USP-NF
2025 und USP-NF 2026 sind verfiigbar
Geratevalidierung nach Ph. Eur. Ausgabe 12.3
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I Anhang

1.1 Vorinstallierte Methoden

Die Installation von ASpect UV enthélt vorbereitete Methoden fiir verschiedene Applika-
tionen. Nach einer Standardinstallation sind diese "*.auv"-Dateien in folgenden Ordnern
abgelegt:

C:\Program Files (x86)\Analytik Jena\ASpect UV\Methoden
und C:\Users\Public\Documents\Analytik Jena\ASpect UV\Methoden

Je nach Sprachauswahl wahrend der Installation werden die Methoden in Deutsch oder
Englisch installiert.

Enzymatik Die Enzymatikmethoden sind fiir Analysen mit Testkits von R-Biopharm geeignet. Die
Testkits konnen im Internet unter der Adresse r-biopharm.com bestellt werden.

Fur die Messungen sind folgende Zubehére vorgesehen:
m  8fach-Klvettenwechsler
®  15fach-Kivettenkarussell

Die Methoden sind in folgenden Ordnern installiert:
®  Deutsch
WASpect UV\Methoden\Enzymatik\8xWechsler und
WASpect UV\Methoden\Enzymatik\Kivettenkarussell
= Englisch
WASpect UVIMethods\Enzymatic\8xcell changer und
WASpect UVIMethods\Enzymatic\Cell carousel

Folgende Methoden sind installiert:

Nr. Methode Deu Methode Eng Artikel-Nr.

1 Acetaldehyd Acetaldehyde Roche- Gelbe Linie
10668613035

2 Cholesterin Cholesterol Roche- Gelbe Linie
10139050035

3 Citronensaure Citric acid Enzytec Generic Line
E1214

4 D-/L-Milchsaure D-/L-Lactic acid Enzytec Generic Line
E1255

5 D-3-Hydroxybuttersaure D-3-Hydroxybutyric acid Roche- Gelbe Linie
10907979035

6 D-Apfelsiure L-Malic acid Roche- Gelbe Linie
11215558035

7 D-Glucose D-Glucose Enzytec Generic Line
E1210

8 D-Glucose/D-Fructose D-Glucose/D-Fructose Enzytec Generic Line
E1245

9 D-Sorbit/Xylit D-Sorbitol/Xylitol Roche- Gelbe Linie
10670057035

10 Essigsaure Acetic acid Roche- Gelbe Linie
10148261035
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Nr. Methode Deu Methode Eng Artikel-Nr.

11 Ethanol Ethanol Roche- Gelbe Linie
10176290035

12 Glycerin Glycerol Enzytec Generic Line
E1224

13 Harnstoff Ammoniak Urea/Ammonia Roche- Gelbe Linie
10542946035

14 Lactose/D-Galactose Lactose/D-Galactose Enzytec Generic Line
E1213

15 L-Apfelsdure L-Malic acid Roche- Gelbe Linie
10139068035

16 L-Ascorbinsdure L-Ascorbic acid Enzytec Generic Line
E1267

17 L-Glutaminséure Glutamic acid Roche- Gelbe Linie
10139092035

18 L-Milchsdure L-Lactic acid Enzytec Generic Line
E1254

19 Saccharose Saccharose/ Enzytec Generic Line

/D-Glucose D-Glucose £1246
20 Saccharose/ Saccharose/ Enzytec Generic Line
) e 0 e

21 Starke Starch Enzytec Generic Line
E1268

22 Sulfit Sulfite Roche- Gelbe Linie

Methoden fiir biochemische
Analytik

10725854035

Die Methoden fiir die biochemische Analytik sind fiir die Verwendung von passiven Zu-

behor (justierbarer Halter fiir Mikro-Kleinktvetten) vorgesehen.

Die Methoden sind in folgenden Ordnern installiert:

= Deutsch
WASpect UV\ Methods \Bio
®m  Englisch

\WASpect UV\ Methods \Life Science

Folgende Methoden sind installiert:

Nr. Methode Deutsch Methode Englisch

1 Absorption 205 nm, Faktor 31 Absorption 205 nm, Factor 31
2 Absorption 215 nm, 225 nm Absorption 215 nm, 225 nm
3 Absorption 260 nm, Faktor 33 Absorption 260 nm, Factor 33
4 Absorption 260 nm, Faktor 40 Absorption 260 nm, Factor 40
5 Absorption 260 nm, Faktor 50 Absorption 260 nm, Factor 50
6 Absorption 260 nm Absorption 260 nm

7 Absorption 280 nm, Faktor 1,38 Absorption 280 nm, Factor 1,38
8 Absorption 280 nm Absorption 280 nm

9 DNS-Reinheit DNA-purity

10 Kalb und Bernlohr Kalb and Bernlohr

11 Kalckar und Shafran Kalckar and Shafran
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Nr. Methode Deutsch Methode Englisch
12 Scopes-Formel Scopes-Formula

13 Warburg-Christian-Formel (DNS) Warburg-Christian-Formula (DNA)

14 Warburg-Christian-Formel (Ei- Warburg-Christian-Formula (Protein)
weild)

15 Whitaker und Granum Whitaker and Granum

Wasseranalytik Die Methoden fir die Wasseranalytik sind fiir Analysen mit Spectroquant-Testkits geeig-
net. Die Testkits kdnnen im Internet unter http://www.merckmillipore.com/ bestellt
werden.

Fir die Messungen sind passive Zubehére (Standardkiivettenhalter) vorgesehen.

Die Methoden sind in folgenden Ordnern installiert:

= Deutsch
WASpect UV\Methoden\Wasseranalytik
= Englisch

WASpect UVIMethods\Water analysis
Folgende Methoden sind installiert:

Nr. Methode Deu Methode Eng Artikel-Nr. Bereich
1 Ammonium Ammonia test 1.14752. 0.01...3.00 mg/I
Test NH4-N

2 Nitrat Test Nitrate Test 1.09713. 0,1...25,0mg/I
NO3-N

3 Phosphat Test Phosphate Test 1.14848. 0,025 ... 5,00mg/I
PO4-P

4 Sulfat Test Sulfate Test 1.14791. 25,0 ... 300mg/I
S042-

5 Sulfit Test Sulfite Test 1.01746. 1,0...60,0mg/I
S032-

1.2 Messwertbildung und Aufnahme der Referenzwerte

Dieser Abschnitt gibt eine kurze Einflihrung in die Messwertermittlung beim Spektral-
photometer und erldutert die Bedeutung der Basislinie und deren Korrektur.

Bei einer Absorptionsmessung wird bei jeder interessierenden Wellenldnge die einge-
strahlte Energie |, (Referenzwert) und die von der Probe geschwachte Energie | gemes-
sen. Das geschieht in willkiirlichen Einheiten, da nur das Verhaltnis eine Rolle spielt.
Quantitativ wird das Absorptionsverhalten in Transmission T[%] oder Absorbanz ausge-

driickt:
| D - Durchléssigkeit
D= |_ l, — Energie ohne Schwéchung (Basiswert)
0
| - Energie, welche die Probe verldsst
T[%] =D=*100 T[%] - Transmission in Prozent
A=-IgD Absorbanz
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Messwertbildung bei einem
Zweistrahlspektrometer

Wohin mit der Referenzprobe
bei Zweistrahlgerdten?

Korrektur der Unendlichabsor-
banz

Um Messwertfehler durch Energiednderungen wahrend der Messung (Drift) zu verrin-
gern, wurden Zweistrahlgerate konstruiert. Mittels eines Vergleichs-Strahls wird dabei
das Lampenspektrum "beobachtet". Die beiden ins Verhaltnis gesetzten Energiewerte aus
Mess- und Vergleichsstrahlengang kompensieren die Schwankungen der Lampenener-
gie.

Berechnung des Referenzwerts (auch Basislinie):

D [ Dy — Durchlassigkeit fir die Referenz
RO Ik lve = Energie des Vergleichsstrahls

lws — Energie des Messstrahls

Berechnung des Probenwerts

D lyp D, — Durchlassigkeit fir die Probe
P lyp Iy — Energie des Vergleichsstrahls

Iwe — Energie des Messstrahls

Berechnung des Messwerts

D D - Durchléssigkeit
Dg D, - Durchléssigkeit fur die Probe

Dy — Durchlassigkeit fir die Referenz

Bei einem Einstrahlgerat ist der Einsatz der Referenzprobe einfach. Stellen Sie die Refe-
renzprobe in den Strahlengang und nehmen Sie die Referenzmessung vor. Tauschen Sie
die Referenzprobe durch die Probe mit dem Analyten aus und nehmen Sie die Proben-
messung vor.

Beim Zweistrahlgerat gibt es, in Abhdngigkeit der spateren Probenmessung, verschie-
dene Kombinationen fiir den Einsatz der Referenz und damit leider auch Fehlermdglich-
keiten:

Folgenden 3 Kombinationen sind denkbar und fiihren zu richtigen Ergebnissen:

Kombi-  Referenzmessung Probenmessung

nation
Messstrahlen- Vergleichsstrah- Messstrahlen- Vergleichsstrah-
gang lengang gang lengang

1 Referenz leer Probe leer

2 Referenz Referenz Probe Referenz

3 leer leer Probe Referenz

Die Korrektur der Undendlichabsorbanz hat fiir Proben mit einer sehr geringen Trans-
mission Bedeutung und kann hier zu besseren Messergebnissen fiir die Absorbanz bei-
tragen.

Bei sehr geringen Transmissionswerten nahe der 0%-Transmissionslinie verursacht das
Signalrauschen eine Transmission von O oder eine negative Transmission. Da sich die
Absorbanz als negativer dekadischer Logarithmus aus der Transmission errechnet (siehe
oben), und dieser nur fir Werte groRer Null definiert ist, setzt man (blicher Weise fiir
diese Transmissionswerte die Absorbanz auf die Gréf3e der Rechengenauigkeit. In der
ASpect UV liegt dieser Wert bei einer Absorbanz von 9.

In Abhangigkeit von der Energie (Spaltbreite und Wellenldnge der Strahlungsquelle) und
der Empfindlichkeitskurve des Empfangers (Photodiode) liegt die untere Rauschgrenze
in Absorbanz deutlich darunter. Dadurch werden hohe, stark springende Absorbanzwer-
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te ausgegeben, die nicht durch die Absorbanz der Probe sondern durch das Signalrau-
schen und die Rechengenauigkeit verursacht werden. Peaks oder Kanten kdnnen in die-
sen verrauschten Spektren nur schlecht identifiziert und ausgewertet werden.

Um dies zu korrigieren, werden mit der Software Korrekturspektren ermittelt, mit denen
der Effekt des Signalrauschens auf die Gré3e der unteren Rauschgrenze minimiert wird.
Auf diese Weise ist es moglich, gut auswertbare Absorbanzspektren auch bei sehr hohen
Absorbanzwerten (5 - 7) zu erzeugen.

Die Korrektur der Unendlichsabsorbanz wird insbesondere fiir die Streulichttests nach
USP benétigt. Bei der Auswertung des Streulichts nach der Methode "10 mm gegen 5
mm" wird hier ein positiver Effekt erreicht, weil hier zwei stark absorbierende Proben so-
wohl als Referenz als auch als Probe zum Einsatz kommen.

1.3 Datenformat fiir den Import von Probeninformationen

Format der Importdateien

Schliisselworte

188

Der Import von Probeninformationsdaten erfolgt im Methodenfesnter auf der Seite Pro-
bensequenz.

Importiert werden kdnnen Daten aus den Formaten *.csv und *.txt.

Werden in der ersten Zeile der Probeninformationsdatei Spalteninformationen gefun-
den (Semikolon separiert), werden alle folgenden Zeilen spaltenweise den entsprechen-
den Spalten in der Tabelle zugewiesen. Grol3- und Kleinschreibung wird bei Schlissel-
wortern nicht beriicksichtigt.

Folgende Schliisselwérter fir die Spalten sind zuléssig:

Schliisselwort Bedeutung

type Probentyp

name Probenname
nomvalue Standardkonzentration
notes Probennotiz
initweight Einwaage

dilution Verdiinnung

varA, varB, ..., varH Variable A, Variable B, ..., Variable H

Folgende Schlisselwdrter sind den Probentypen zugeordnet. Grof3- und Kleinschreibung
wird auch bei diesen Schliisselwértern nicht beriicksichtigt:

Schliisselwort Probentyp

meas Messung

ref Referenzprobe

wash Spllprobe

calib Kalibrationsstandard

nomeas keine Messung

blank Leerwertprobe
Beispiel

type;name;nomvalue;notes;initweight;dilution;varA;varB;varH;
ref;probela;0;note44;55;66;1;2;
calib;Standard1;55;note66;77;88;3:4;
calib;Standard2;75;note66;77;88;3;4;
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meas;probe2b;0;note55;66;77;2;3;
blank;Leerwert;0;note66;77;88;4;5;
wash;Waschloesung;0;note66;77;88;5;6;

Nur Probennamen importieren  Kénnen keine Schliisselworter in der ersten Zeile identifiziert werden, werden alle Zeilen
(inkl. der ersten) als Probennamen interpretiert und der Probentabelle fortlaufend zuge-
wiesen

Beispiel

Probe 0815
Probe 0816
Probe 0817
Probe 0818
Probe 0819
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