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Um die Orientierung im Clarity Demo Handbuch und der Clarity Chromatographie Station zu
erleichtern, werden vier verschiedene Schriftarten in diesem Handbuch verwendet. Die Bedeutung
der Schriftarten sind wie folgt:

Instrument (blauer Text) weist auf den Namen von Fenstern hin, auf die sich der Text bezieht.

Datei 6ffnen (kursiv) zeigt Befehle und die Namen von Feldemn in Clarity, Parameter, die darin

eingegeben werden kénnen oder ein Fenster an (wenn Sie sich bereits im Thema befinden, das

das Fenster beschreibt).

WORKT (GroBbuchstaben) zeigen Datei- und/oder Verzeichnisnamen an.

AKTIV(kursive GrofBbuchstaben) beschreiben einen Zustand der Station oder Teile davon.
Fetter Text wird auch zum Hervorheben von wichtigen Abschnitten im Text oder dem Namen der
Clarity Station verwendet. AuBBerdem sind bestimmte Textabschnitte in einem anderen Textformat
geschrieben als der Standardtext. Diese Abschnitte sind in einem Kasten mit entsprechendem
Bildsymbol eingefasst:

Hinweis: Weist den Leser auf moglicherweise interessante Informationen
hin.

Warnung: ~ Warnt den Anwender vor mégliche Gefahren oder weist auf sehr
wichtige Informationen hin.

| Markiert ein Problemhinweis oder schwierige Fragen.
Beschreibung:Stellt detailliertere Informationen des Problems das und beschreibt die
Ursachen etc.
Lésung: Markiert die Antwort der Frage und stellt ein Verfahren zur Beseitigung des
Problem dar.


ms-its:Clarity.chm::/Help/020-instrument/020.000-instrument/020-instrument.htm
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1 Kurzbeschreibung der Clarity Station

Dieser -Guide ist vorgeschlagen fir den Rundgang durch die Clarity
Demo.

Die Clarity Chromatographiestation ist ein effektives Werkzeug fir die
Datenaufnahme, Verarbeitung und Evaluierung von Daten. Sie erlaubt
das Sammeln von Daten von praktisch jedem Gas- oder
Flissigchromatograph. Es ist moglich gleichzeitig mit bis zu vier
Chromatographen zu messen, von denen jeder mit bis zu 32 Detektoren
ausgestattet sein kann. Jeder Chromatograph kann weitere Add-Ons wie
Erweiterungen (z.B. CE, EA, GPC, GCxGC, MS...) und Steuermodule (LC,
GC, AS Steuermodul...) verwenden. Clarity unterstiitzt die Bedingungen
der FDA’s 21 CFR Part 11 Guidelines.

Es ist moglich die Clarity Lite Demo Station in einer Version zu erhalten,
die nicht die gleichen Funktionen und DEMO Beispiele enthalt, die in
diesem Guide fiir die Vollversion der Clarity Demo beschrieben werden.
Fir eine Ubersicht Giber die Unterschiede schauen Sie in das D007
Datenblatt: Clarity x Clarity Lite Comparison Table, herunterladbar von
DataApex Download Center (www.dataapex.com/downloads).

1.1 DEMO Version Eigenschaften

Die DEMO Version, die Sie erhalten haben enthalt alle Funktionen der
Vollversion mit den folgenden Einschrankungen:
o Keine Geratesteuerung maoglich.
e Keine Aufnahme von realen Messdaten mdglich.
¢ Kein Chromatogramm-Import moglich.
o “DEMO’” Textfeld in der Kopfzeile des Clarity Anmeldefensters und auf
allen ausgedruckten Dokumenten.

Die Clarity Demo Version erlaubt Ihnen alle Datenaufnahme-Prozeduren
ohne Converter-Board zu testen, da die notwendigen Daten aus
bestehenden Dateien simuliert werden.
Die Clarity Demo Station verwendet ausschlieRlich “Demo Daten”, sie
kann keine realen Chromatogramme prozessieren oder importieren.

Falls Sie die Evaluierung Ihrer Daten ausprobieren méchten, kontaktieren
Sie uns bitte via sales@dataapex.com . Wir konnen Clarity
Chromatogramme aus AIA DATEIEN (*.CDF) generieren.

Folgende ASCII Textdateiformate werden unterstiitzt:

¢ Multidetektor Dateien (*.chr)

e Textdateien (*.txt)


http://www.dataapex.com/download.php
mailto:sales@dataapex.com?subject=DEMO
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e Komma-getrennte Werte (*.csv)
e EZChrom ASCII Dateien (*.asc)

1.2 Hardware- und Softwareanforderungen

Die Clarity Station lauft unter jedem der folgenden Microsoft Windows
Betriebssysteme (in jeder Sprache): 7SP1, 8.1 und 10, unterstiitzt werden
auch die 64-bit Versionen.

Die empfohlene PC-Konfiguration ist PC Pentium 4/2 GHz und neuer,
4GB RAM. Minimale PC-Konfiguration ist Pentium 4, 2GB RAM.

Wir empfehlen eine Bildschirmauflésung von 1280x1024 oder
1680x1050, 64K (16 bit High color). Die minimale Voraussetzung ist
1024 x768 Pixel mit 64K (16 bit— High Color).

Weitere Details finden Sie im Clarity Kompatibilitatsdatenblatt (D016 —
zum Download auf www.dataapex.com/downloads).

Typische Installation benétigt etwa 1GB freien HDD/SSD
Festplattenspeicher. Minimale Voraussetzung sind mindestens 350 MB
und die Volle Installation bendtigt bis zu 1.2 GB.


http://www.dataapex.com/products/clarity-std-compatibility.php
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Messung - Simultane Datenaufnahme von bis zu vier 32-Detektor
Chromatographen (4x32 Konfiguration).

Auswertung - Die Software bietet eine groRe Anzahl von Mdglichkeiten
Chromatogramme nachzubearbeiten. Das Chromatogramm kann sowohl
tber die Anderung allgemeiner Parameter als auch interaktiv durch
direkte graphische Bearbeitung der Basislinie individuell ausgewertet
werden.

Uberlagerungsmodus - Es kénnen eine nahezu unbegrenzte Anzahl von
Chromatogrammen und ihre mathematisch verarbeiteten Varianten wie
z.B. Ableitungen jeder Ordnung oder Ergebnisse von Subtraktionen
gleichzeitig dargestellt werden.

Kalibrierung - Methoden zur Auswertung unter Verwendung von internen
oder externen Standards, Kalibration von Peakgruppen und
Referenzpeaks fir eine eindeutigere Identifizierung

Unterstiitzung von automatisierten Messungen - Sequenztabelle fir
jede Art von Proben mitund ohne Autosampler

Postrun - Automatisierte Anzeigen, Druckfunktion, Export von Daten oder
Start weiterer Programme nach Beendigung der Messung.
Zusammengefasste Ergebnistabellen. - Anzeige und Ausdrucke von
ausgewahlten Ergebnissen aller gleichzeitig dargestellten
Chromatogramme mdglich.

Benutzereinstellungen - Der Benutzer kann individuelle Einstellung zur
Darstellung der Peaks und Spezifikationen der Achsen vornehmen wie
z.B. durch eine breite Auswahl von moglichen Farbeinstellungen. . Es
kénnen Textfelder und - zeilen frei oder an ein bestimmtes
Chromatogramm verankert eingefligt werden.

Export - Es konnen alle Daten mit oder ohne Chromatogramm in
verschiedenen Formaten in eine Datei oder die Zwischenablage
exportiert werden.

Import - Die Software kann mihelos Chromatogramme oder
mathematische Kurven als TXT oder AIA- Format aus anderen
Programmen importieren und weiterverarbeiten

Methoden- und Kalibrationshistorie - Jedes Chromatogramm kann
bequem und einfach wieder unter den gleichen Bedingungen dargestellt
werden, als es ausgedruckt, exportiert oder gespeichert wurde.
Sdulenleistung - Berechnung der Peaksymmetrie, Effizienz und
Auflésung unter Verwendung verschiedener Methoden (tangential,
Momente, etc.) moglich.

Stapelverarbeitung - Automatisierte  Stapelverarbeitung (Batch
processing) und Darstellung, Export oder Ausdruck mehrerer
Chromatogramme.
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¢ Benutzerdefinierte Berechnung - Der Anwender kann benutzerdefinierte
Berechnungen in der Ergebnis- und Ubersichtstabelle definieren. Mit Hilfe
eines integrierten Editierprogramms koénnen eigene Spalten mit
vorgegebenen oder individuellen mathematischen Funktionen erstellt
werden.

e Benutzerkonten - Es kdnnen Zugangsrechte und Passworter
(einschlief3lich verschiedener Parameter wie z.B. Lange, Gultigkeit, etc.).
eingerichtet werden. Jeder Anwender kann das Erscheinungsbild seiner
oder ihrer Datenstation selbst einstellen.

¢ Verlaufsprotokolle - Ausgewahlte Ereignisse und Operationen werden in
einer speziellen Datei aufgezeichnet. Ausgewahlte Operationen kdnnen
auch direkt im Chromatogramm gespeichert werden.

¢ Elektronische Signatur - Jedes Chromatogramm kann mit einer
elektronischen Signatur versehen werden. Die Auswahl an Signaturen
besteht aus den Benutzernamen oder definierten Signaturzertifikaten.
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21 Steuermodule
Softwaremodule liefern eine Schnittstelle zu Chromatographiegeraten wie
GC-und HPLC-Systemen, Autosampler, Fraktionensammler und Ventilen.
Die Steuerung erlaubt eine direkte Steuerung und Uberwachung der
Gerate durch die Clarity Umgebung. Die Instrumentenmethode zum
Steuern der Gerate wird zusammen mit dem gemessenen
Chromatogramm gespeichert.

2.2 Clarity Erweiterungen
Die Software- Erweiterungen verbessern die Leistungsfahigkeit ihrer
Clarity Datenstation. Sie bieten Funktionen innerhalb Clarity, die speziell
fir eine bestimmte Messmethode oder Aufgabe bendtigt werden. Zur Zeit
verfugbare Erweiterungen sind:

« SST (SystemSelbstTest - SystemSuitabilityTest) - Integrierte Erweiterung
zum Uberwachen der Qualitat von Messungen.

« GPC - Integriertes Modul zur Durchfihrung und Auswertung von
GPC/SEC- Messungen (GPC = Gel Permeating Chromatography , SEC
= Size Exclusion Chromatography).

Um die GPC Erweiterung zu prifen 6ffnen Sie das Instrument My GPC.

« PDA - Integriertes Modul zur Durchfiihrung und Auswertung von PDA-
Messungen (Photo-Dioden Array, auch bekannt als DAD - Dioden Array
Detektor).

Um die PDA Erweiterung zu testen 6ffnen Sie das Instrument Agilent
1100 with DAD.

« CE - Das integrierte Modul zur Durchfiihrung und Auswertung Messungen
durch Kapillarelektrophorese . Stattet Clarity mit der entsprechenden
CE-Fachsprache aus.

« NGA (Naturgasanalyse) - Integriertes Modul zur Auswertung von Erdgas-
und Flissiggasmessung entsprechend ausgewahlter Normen.

Um die NGA Erweiterung zu testen lesen Sie bitte Kapitel 8 - Alternative
Demo Projekte.

« EA Integriertes Modul zur Durchfihrung und Auswertung von-
Elementaranalysen.

Um die EA Erweiterung zu testen lesen Sie bitte Kapitel 8 - Alternative
Demo Projekte.

« DHA - (Detailed Hydrocarbon Analysis) - Integriertes Modul fur die
Bestimmung von individuellen Komponenten in Kraftstoffen fir
Ottomotoren (PIONA, etc.).

Um die DHA Erweiterung zu testen lesen Sie bitte Kapitel 8 - Alternative
Demo Projekte.
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MS (Massenspektrometrie) - Integriertes Modul far  die
Auswertungsanalysen von MS-Detektoren.

Um die MS Erweiterung zu testen lesen Sie bitte Kapitel 8 - Alternative
Demo Projekte.

GCxGC - Integriertes Modul fir die interaktive Analyse und
Verbindungsidentifizierung in Chromatogrammen, die von
Gaschromatographen mit zwei Saulen und einem Modulator
aufgenommen wurden.

Diese Erweiterung ist nur nach Voll-Installation der Clarity Demo
verfugbar. Die Installationsdurchfihrung ist beschrieben in Kapitel 3 -
Clarity Demo Version Installation.

Um die GC x GC Erweiterung zu testen lesen Sie bitte Kapitel 8 -
Alternative Demo Projekte.
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3 Clarity Demo Version Installation

A Clarity Demo

System  Instrumente  Ansicht  Hilfe

i & Do

@l

Die Clarity Demo kénnen Sie auf zwei Wegen erhalten - entweder auf
DVD-ROM oder heruntergeladen von www.dataapex.com/downloads.

In Falle der Clarity Demo DVD:
e Legen Sie die DVD ein.
e Wenn die Installation nicht automatisch startet starten Sie die
INSTALL.EXE mit einem Doppelklick.
Im Fall der heruntergeladenen Version:
e Laden Sie die Clarity Demo Version herunter.
e Wenn die Installation nicht automatisch startet starten Sie die
heruntergeladene INSTALL.EXE mit einem Doppelklick.
Der Installationsassistent wird Sie durch die gesamte Installation fihren.
Nach der Auswahl des Installationsverzeichnisses missen Sie zwischen
Typisch, Benutzerdefiniert oder Voll fir die Installation auswahlen.
Wahlen Sie einfach Typisch und folgen Sie den Anweisungen des
Installationsassistenten bis die Installation vollstandig ist.

Hinweis: Die Typische Installation stellt alle Komponenten, die fir einen

erfolgreichen DEMO- Betrieb erforderlich sind, zur Verfugung. Es
fehlen jedoch einige Steuermodule. Die Benutzerdefinierte Installation
wird verwendet, um die zu installierenden Dateien auszuwahlen.

Warnung: Es wird empfohlen alle vorherigen Installationen von Clarity Demo zu

deinstallieren und im Installation Wizard Uberschreibe alle Dateien ohne
zu fragen auszuwahlen um diesem Handbuch im Kapitel "Rundgang
durch die Clarity Station" auf Seite 11. zu folgen.

Nach der Installation der Software erstellt der Wizard ein Clarity Demo

Shortcut im MenU Start - Programme und ein Clarity Demo g Icon auf
dem Desktop. Wahrend der Installation wurde eine Systemkonfiguration
mit 4 Instrumenten vorkonfiguriert, mit der Sie GC mit Autosampler-
Steuerung, LC Steuerung, GPC Erweiterung und DAD Erweiterung testen
kénnen. Siehe folgende Grafik.

Instrument 1 Instrument 2 My GPC Agilent 1100 with DAD

(e

(i (o

Update verfagbar

Abb 1: Clarity Demo

-7-
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Um weitere Clarity Erweiterungen und Projekte zu testen lesen Sie bitte
Kapitel "Alternative Demo Projekte" auf Seite 30.
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4 Programmstruktur und Steuerung

Die Clarity Software hat eine hierarchische Struktur. Nach dem Start zeigt
das Clarity Anmeldefenster die konfigurierten Instrumente.

Nach dem Klicken auf das Bild des Chromatographen und der Eingabe
des Benutzernamens (weitere Informationen Uber Benutzernamen finden
Sie im Reference Guide) wird das Instrumentenfenster gedffnet. Dieses
Fenster wird fir die Aufnahme und Verarbeitung von Daten verwendet,
die mit diesem Chromatographen verbunden sind.

A\ Clarity

System Instrumente  Ansicht  Hife

Instrument 1 Instrument 2 Instrument 3 Instrument 4

2 Administrator
Driacken Sie F1 fr die opfine-tife

oaEL e

Fi Instrument 2

F& Instrument 1
nsrument  Methode Messung  Evlierung Instrument Methode Messung  Baluening Einsteung FensterHite | A
= [ PR () Z M £ 23y (Y =z A £
© Bereit ) © Bereit
TR G (G ) iz G
ESIDEMOT & Administrator £ WORKR. 2 Administrator
1. Instrumentfenster 2. Instrumentfenster
Abb 2: Clarity und Instrumentfenster
Hinweis: Die Clarity Station arbeitet mit sogenannten Instrumenten. Alle mit

demselben Instrument verbundenen Detektoren teilen sich eine
gemeinsame Zeitbasis.
Das Clarity Anmeldefenster ist so gestaltet, dass Sie die Konfiguration der
Station, Zugangsrechte und Verzeichnisse zum Speichern der Daten

einstellen kénnen.

Das Instrumentenfenster wird zum Messen und Evaluieren der Analysen
das ausgewahlten Chromatographen verwendet. Das Fenster 6ffnet sich
durch Klicken auf das entsprechende Chromatographen-Symbol im
Clarity Anmeldefenster der Station. Abhangig von der Anzahl der
Instrumente kdnnen bis zu vier unabhangige Instrumentfenster gedffnet
werden.

Jedes Instrumentenfenster enthélt eine Informationstabelle ), Statuszeile
@ und Analysen-Prozess-Diagramm @) . Die Instrumente werden durch
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die Farben der Linien im Analysen- Prozess- Diagramm und den
Instrumentennamen in der Kopfzeile unterschieden.

Alle Fenster, die fir die Durchfihrung von Aktionen im
Instrumentenfenster relevant sind, kbnnen einfach im Instrumentenfenster

Uber die passenden Befehle des Menls oder Klicken auf ihre Icons
erreicht werden.

-10 -
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5 Rundgang durch die Clarity Station

Die folgenden beiden Abschnitte fiihren Sie Schritt fir Schritt durch die
Ausfiuhrung einer Einzelinjektion (Kapitel "Einzelinjektion durchfiihren"
auf Seite 12.) und einer Sequenzmessung (Kapitel "Durchfiihrung einer
Sequenzmessung" auf Seite 20.). Diese Kapitel werden als eine Abfolge
von Schritten gezeigt, die in der genannten Reihenfolge durchgefiihrt
werden sollten. Einige Bereiche kdnnen Ubersprungen werden, da wir die
Ergebnisse bereits zur weiteren Nutzung vorbereitet haben. Sie werden
auf diese Bereiche hingewiesen. Aulerdem enthalt der gesamte Prozess
Hinweis Bereiche - die Hinweise sind optional und um zum Ziel zu
gelangen ist die Befolgung selbiger nicht notwendig.

Die Clarity Software ist intuitiv und auch ohne intensives Training leicht
zu beherrschen. Die erste Analyse kann in weniger als einer Minute nach
Installation der Station und Konfiguration der Hardware durchgefiihrt
werden.

Dieser Rundgang ist hauptsachlich fir die Nutzer vorgesehen, die die
Clarity Demo Version installiert haben.

Hinweis: Obwohl dies ein Rundgang fur Anfanger mit Clarity ist, wird ein
Grundwissen Uber chromatographische Prinzipien und grundlegende
Prozesse wie einer Kalibrierung vorausgesetzt.

-11-
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6 Einzelinjektion durchfuhren

Fur Instrument 2 (bezeichnet als My LC) ist ein einfaches Projekt
vorbereitet, dass lhnen die Basisfunktionen naherbringen soll. Es zeigt
lhnen wie Sie eine Einzelinjektion starten, die Datenaufnahme
Uberwachen und das resultierende Chromatogramm bearbeiten.

6.1 Instrumentenfenster

e Starten Sie die Clarity Demo Station. Das Clarity Anmeldefenster wird
gedffnet. Es zeigt vier konfigurierte Instrumente.

¢ Offnen Sie das zweite Instrument (bezeichnet als My LC) durch Klicken
des Icons (der Chromatograph ist durch ein Tuch abgedeckt). Das Login
Fenster 6ffnet sich.

e Der Administrator ~Benutzername ist vorausgewdahlt. Dieses
Benutzerkonto bendtigt kein Passwort, daher kénnen Sie einfach durch
klicken auf OK fortfahren.

Hinweis: Sie kdnnen aus dem Clarity Anmeldefenster mit dem Befehl System -
Benutzerkonten... eigene Benutzerkonten erstellen.

Geréteanzeige  Datenaufnahme

Fd Instrument 1

Methode bearbeite Instrument  Methode Messung Evaluierung  Einsteling  Fenster  Hilfe ‘ A Chromatogramm
. o \ - 7 ~Kalibrierun
Einzelin ektlon————_sl—p 3 > E] ;l -/ &7 9
) . PR I (L Mmoo £
= Messzeit &
Sequenz——— | ) )
a © Bereit Lo Statuszeile

Status: Bereit die Messung zu starten

Gesendete Methode: Demo? ‘\
~Informations-Tabelle

5 DEMO1 & Administrator

Driicken Sie F1 fir die online-Hilfe

Abb 3: Instrumentenfenster

-12-
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¢ Das Instrumentenfenster 6ffnet sich; Abb 3 auf Seite 12. zeigt die
wichtigsten Icons in diesem Fenster. Wahrend des Rundgangs
prasentieren wir alle Fenster, die zu diesen Icons gehdren.

-13-
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6.2 Einzelinjektionsfenster

Uber den Button Einzelanalyse ﬁ im Instrumentenfenster 6ffnen Sie das
Einzelinjektionsfenster.

Einzelinjektion X

Proben Nr | Wine |

Probe | Sample |

Kommentare | |

Probentyp Unbekannt v Hohe 1

Methode [pemer | [+ | [Methode bearbeiten...

Druckvorlage |Ar\a\ysis | ... | luckvorlage bearbeiten.

Messung | Einstellung nach Messung  User Variablen

Steuerung

o3 Methode iibertra || B Start B Anhalten ©  Verwerfen % Schnappschuss

Dateiname des Chromatogramms (Wine Sample1)

| %q%Q %] y

[Joatei pherschreiben erlauben Zahler D Datenwiederherstellung...
Abbrechen Hilfe

Abb 4: Einzelinjektionsfenster

o Die Felder im Kartenreiter Messung beinhalten die Informationen ber die
Probe. Alle notwendigen Parameter sind bereits eingestellt, aber wir
gehen sie dennoch durch.

e Die Felder Proben Nr und Probe O sind rein informativer Natur
wohingegen die Daten in den Feldern Menge, Verdiinnungsfaktor, Menge
ISTD1 und Injekt. Volumen (2 fur weitere Berechnungen herangezogen
werden.

e Die Auswabhl als Standard im Probentyp 3 Dropdown-Men( und Eingabe
eines Wertes in das Feld Konzentrationsstufe kennzeichnen diese Probe
als Kalibrierstandard und das Chromatogramm wird in das CALIB
Unterverzeichnis gespeichert.

¢ Die Messung der Probe wird entsprechend der aktuellen Modifizierung
der Vorlagenmethode, die im Instrument enfenster geodffnet ist,
durchgefiihrt. Der Methode bearbeiten... Button @ dient zum andern der
Parameter der aktuellen Vorlagenmethode. Klicken Sie den Button um
das Fenster Methode bearbeiten zu 6ffnen und Uberprifen Sie die
Einstellungen des Autostop Parameters ( Autostop ist aktiviert und

-14 -
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Messzeit auf 7,5 Minuten eingestellt). Kehren Sie zum Fenster
Einzelinjektion zurlick, indem Sie OK driicken.

e Das Feld Dateiname des Chromatogramms B dient zur Eingabe des
Dateinamen des resultierenden Chromatogramms. Es ist moglich feste
Texte mit Variablen wie Zeit, Datum, Probenname oder weitere Parameter
zu kombinieren um einen einzigartigen Chromatogrammnamen zu
erzeugen. Der resultierende Name wird direkt tber dem Feld ® in
Klammern angezeigt.

Hinweis: Die gesamte Liste der verfugbaren Variablen sehen Sie nach Klicken
des Feldes und Wahlen des!* |Icons.

 Starten Sie die Messung durch Klicken des Start Buttons (7). Das Fenster
Einzelinjektion schliefdt sich jetzt, aber wenn Sie es erneut 6ffnen sehen
Sie drei weitere Buttons (Messung anhalten, Verwerfen, Schnappschuss),
die Ihnen erlauben die Messung anzuhalten, sie abzubrechen oder einen
Schnappschuss zu erstellen (siehe Kapitel "Datenaufnahme Fenster”
auf Seite 16.).

e SchlieBRen Sie das Einzelinjektion sfenster und kehren Sie zum
Instrumentfenster zurtick.

-15-
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6.3 Datenaufnahme Fenster

e Schauen Sie sich im Instrumentenfenster die Statuszeile an (siehe Abb 3
auf Seite 12.). Die Datenaufnahme wird nun durch den Status MESSUNG
signalisiert und die aktuelle Laufzeit wird angezeigt.

e Um die aktuelle Datenaufnahme zu sehen und mdglicherweise zu

bearbeiten klicken Sie das Datenaufnahme Icon (siehe Abb 3 auf
Seite 12.) um das Datenaufnahmefenster zu 6ffnen.

¢ Im Datenaufnahme Fenster sind zwei Signale zu sehen. Diese Analyse ist
als Zwei-Detektor 1 Analyse eingestellt.

Instrument 1 - Datenaufnahme (5)

Spannuna

Datei Messung ~nzeige Ansicht Fenster Hife [AEL A LZ [ @ @

o]

Rauschen: 3.6970mV  2.9336mV

|| E‘I .| Zeitvon © bis 5 min | Singalvon -10 bis 10000 mV |Common for All Signals

@ — UV Detektor
— RIDetektor

Zeit: 1.08 min /7.50 min 3710.564 mvV. !315.55‘3 mV

T T T T
1 2 3 4 5

zeit [min]

Abb 5: Datenaufnahme Fenster

e In der Statuszeile am unteren Rand des Datenaufnahme Fensters wird

die Zeit der Analyse @ gezeigt, ebenso wie die Signale fiir jeden
Detektor @ in dieser Einheit.

Hinweis: Wenn der Detektorbereich Uberschritten ist wird in der Statuszeile des

zugehorigen Detektors der Begriff OVER in roten Buchstaben
dargestellt.

e Die Messung anhalten B und Verwerfen Q Icons @ erlauben das

beenden der Analyse. Wenn die Messung angehalten wird, speichert
Clarity alle bisher aufgenommenen Daten und beendet die
Datenaufnahme. Verwerfen beendet die Datenaufnahme ohne die
aufgenommenen Daten zu speichern.

e Das Schnappschuss Icon i3 ist ebenfalls verfligbar um eine Vorschau

der bereits gemessenen Daten zu erzeugen. Nach dem Klicken 6ffnet
sich das Chromatogrammfenster mit der Chromatogrammdatei mit den
bisher aufgenommenen Daten (weitere Informationen Uber das
Chromatogrammfenster finden Sie in Kapitel "Chromatogrammfenster"
auf Seite 18.). Wenn das Schnappschuss Chromatogramm gespeichert
werden soll, dann muss es unter einem anderen Namen gespeichert
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6 Einzelinjektion durchfihren Clarity Demo Software

werden, da es sonst nach dem Ende der Analyse Uberschrieben werden
wirde.

¢ Nach 7 Minuten 30 Sekunden (der Zeit, die in der Vorlagenmethode, die
fir die Messung verwendet wurde, eingestellt ist) wird die Analyse
automatisch stoppen und das Chromatogrammfenster 6ffnet sich.

Hinweis: Sie kdnnen die aktuelle Analyse jederzeit durch Driicken der Messung
anhalten oder Verwerfen @) Icons stoppen.
¢ Das Chromatogrammfenster 6ffnet sich, weil die Station so eingestellt ist.
Diese Einstellungen erreichen Sie Uber das Fenster Einzelinjektion und
den Tab Einstellung nach Messung. Andere Post-Run Aktionen inklusive

dem Datenexport und der Ausfiihrung externer Programme kdnnen hier
ebenfalls eingestellt werden.
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6.4 Chromatogrammfenster

6 Einzelinjektion durchfihren

¢ Das Chromatogramm fenster kann auch manuell durch Klicken des

Chromatogramm M Iicons im Instrumentenfenster geodffnet werden.
¢ Das Chromatogrammfenster ist in zwei Halften geteilt: das Graphpanel

und das Ergebnissepanel.

¢ Vergroflern Sie jeden beliebigen Teil des Graphen durch Auswahl des zu
vergréBernden Bereichs mit gedriickter linker Maustaste. Kehren Sie zur
Ansicht des gesamten Chromatogramms durch einen Doppelklick in den

Graphen zurtick.

AA Instrument 1 - Chromatogramm "Wine_Sample - UV detector”

B AR
[ R " mmEmmEEEEEE®

Datel Bearbeiten Anzeige  Cl Methode SSToAnsicht  Fenster  Hilfe
E oF Bl @ B, kg

R
2

AL — Wine_Sample - UV detector
n 0l o — Wine_Sample - RI detector

A = wn

s o =

A g 0.6 = = 2 - o

afe s : t oy - ,

o 8 ER: = H
4@” N N s 8 2 5

= E 2 n & 2
Rl o2l - = 5
& BB
0.0 e et ey L S St o

@ 0 1 2 3

Ergebnistabelle (ESTD - Wine_Sample - UV detector)

<

[ dten kel PR ORRET [ EEE

Ergebnisse

«

Driicken Sie F1 fur die online-Hilfe

@Remnhnnsz‘ Substsnznam | Flache Menge Menge%
i [mAU.sek] Hespoms [ [%]
2 1063 axalic 55,45 53,456 0.02 0.9
3 1703 aitric 3308662 3808.562 0.2% 8.1
4 1.917 tartaric B8486.434 B8488.434 0.440 14.5
5 2,800 malic 3331770 3331.770 1.146 37.8
9 4,660  succinic 2730.333 2730.333 0.243 8.0
10 5.050 lactic 2972.322 2972.322 0.745 246
12 6.847 acetic 2304.521 2304.521 0.185 6.1
Gesamt 23692498 2032 100.0

> <€
Ergebnisse aller Signale  Ubersicht  Saulenleistung )ﬂtegratmn

T T T T
4 5 & 7
rin]

Fir alle Signale ~
Kalibrierdatei (Standardtabelle)

[ wine |

Berechnung
ESTD v

[[] Mit gespeicherter Kalibrierung &ffnen Integrations-algorithmus

Aﬂsehen@ 8.0 ~

Hicht identifizierte Peaks

Auswahlen. .. Keine

InErgebistabelle anzeigen

O alle Peaks Bezugsgrofie: ® Flache
(O Alle identifizierten Peaks (O Hahe
(®) Alle Peaks aus der Kalibrierung

ISTD Peaks ausblenden Resultatfaktor Ij|
Skalierungsfaktor Menge [gf] Menge ISTD1 [g/]

[ skaterungsfaktar vernenden | of | o
Skalierungsfaktor

Injekt. Volumen [14] Verdannung

Einheit ul | [ w00] | 1]

@ User Variablen

Analysen Variablen Methoden Variablen
Name Viert Name Wert

1 | AnalysisUservar1 0| 1 [Methoduservar: 0

2 | AnalysisUservar2 o 2 [Methoduservar2 0

3 | AnalysisUserVar3 o 3 | MethodUserVar3 o N

>

Messbedingungen SST Ergebnisse -

Uberlagerung

Abb 6: Chromatogrammfenster

¢ Nur ein Signal des Chromatogrammes kann aktiv sein. Das aktive Signal
kann in der Legende D in der oberen rechten Ecke des Graphen (aktives
Signal in fetter Schrift), aus den Icons in der Uberlagerungstoolbar @ (das
aktive Signal hat ein hervorgehobenes [®] Icon) oder aus der Farbe der
Tabellentberschrift identifiziert werden. Die Werte in den Tabellen andern
sich bei Anderung des aktiven Signals.
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6 Einzelinjektion durchfihren Clarity Demo Software

¢ Wechseln Sie das aktive Signal durch Doppelklick auf den Namen in der
Legende (1. Wechseln Sie die Farbe des aktiven Signals durch Klicken

auf das Farbe festlegen ™ lcon in der Uberlagerungstoolbar. Alle Teile
des Chromatogramm fensters, die im vorhergehenden Schritt erwahnt
wurden, werden entsprechend die Farbe dndern. Kehren Sie zum vorher
aktiven Signal zuriick durch Klicken auf das (jetzt hervorgehobene ®)
Icon in der Uberlagerungstoolbar @.

« Klicken Sie in eine beliebige Zeile der Ergebnistabelle (3 . Der Peak
(oder die Peaks), die zu der angeklickten Zeile gehoéren, andern ihre
Farbe entsprechend der Farbe des Signals. Diese Anderung hélt so lange
an, bis der Fokus aus der Zeile der Ergebnistabelle genommen wird.

¢ Um einen Peak permanent einzufarben klicken Sie den Button Ansehen
@ auf der rechten Seite des Kartenreiters Ergebnisse. Dies bringt Sie zur
verlinkten Kalibrierdatei. Dort, in der Ubersichtstabelle Kalibrierung,
finden Sie die Spalte Peakfarbe (siehe Abb 9 auf Seite 24.). In der Reihe,
die zum einzufarbenden Peak gehort, wahlen Sie die passende Farbe
und klicken OK. Kehren Sie zum Chromatogrammfenster zurlick, indem

Sie das Icon M Klicken. Der ausgewahlte Peak ist jetzt entsprechend der
im Kalibrierungsfenster ausgewahlten Farbe gefarbt.

¢ Sie kodnnen die Integration der Peaks durch Nutzung der interaktiven
Icons in der Toolbar auf der linken Seite des Chromatogrammfensters &
oder direkt im Kartenreiter Integration ® &ndern. Alle Anderungen
verandern auch die Integrationstabelle und kénnen in die
Vorlagenmethode kopiert werden.

Hinweis: Wenn Sie Chromatogramme mit veranderter Integration messen
mochten, kopieren Sie die Integrationstabelle und fligen sie in die
Vorlagenmethode ein. Neue Chromatogramme werden automatisch
entsprechend der geanderten Parameter integriert. Bereits gemessene
Ergebnisse kdnnen reprozessiert werden (mehr Details finden Sie im

Kapitel Kalibrierung mit einer Methode verlinken auf Seite 27)

e Bevor Sie mit Instrument 1 (My GC+AS) fortfahren, schlieRen Sie alle
Fenster von Instrument 2 (My LC). Das ist nicht notwendig, aber es ist
weniger verwirrend mit nur einem Instrument gleichzeitig zu arbeiten. Sie
werden gefragt, ob Sie nichtgespeicherte Dateien speichern mdchten.

-19-



Clarity Demo 7 Durchfiihrung einer Sequenzmessung

7 Durchfuhrung einer
Sequenzmessung

Der Sequenzbetrieb erlaubt die automatisierte Messung mit einer grofRen
Probenanzahl fiir Chromatographen, die mit einem Autosampler
ausgestattet sind. Clarity gibt Ihnen die Méglichkeit eine AKTIVE (Start
kontrolliert durch die Station) oder PASSIVE (Start kontrolliert durch den
Autosampler) Sequenz einzustellen. Darliber hinaus ist es auch moglich,
bereits gemessene Sequenzen erneut zu verarbeiten (Batch
reprocessing).

Hinweis: Es ist nicht notwendig das AS Control Steuermodul zu haben um den

Autosampler zu nutzen; der Start- Synchronisierung kann auch ohne
Steuermodul ausgefiihrt werden. Das Steuermodul kann jedoch fur die
direkte Steuerung von Clarity fur automatisiertes Senden von
Vialpositionen, Injektionsvolumina usw. verwendet werden ohne den
Autosampler direkt programmieren zu missen.

Dieses Kapitel und das Clarity Demo Projekt, welches fiir Instrument 1
vorbereitet wurde, leiten Sie durch die Sequenz, Kalibrierung und
Methode bearbeiten Fenster zur automatisierten Messung und der
Vorbereitung von Vorlagenmethoden.

7.1 Sequenzfenster

Offnen Sie im Clarity Anmeldefenster das Instrument 1 (My GC+AS).
Klicken Sie im dargestellten Loginfenster mit dem vorausgewahlten
Administrator Benutzer den OK Button.

Driicken Sie den Sequenz ﬂ'-'i Button im Instrumentfenster, um das
Sequenzfenster zu 6ffnen.

M instrument 1 - Sequenz Dema1 (Gedndert)

Datei Bearbeiten Sequenz Ansicnt Fenster  Hilfe M L2 E @ @
EEH A ). o oz = =.| W & QEL 2 @
Proben- | ISTD1 |~ Probe  Inj.Vol. Analysis —Dal Methods 5 Kalb. Gesp,
Status |Mes| sV EV IN | Probenr. Probe mengel | Merge! | Vera! []  UserVar3 Name |S3meleType sufe ame | Druckverlage Offnen oo’ Drucken | o pr
1 11 1jHalocar Std_1 0.400| 2.000 1.000  5.000 0.000 %Q Standard 1|pemo1 Calibration [m} O [m .|
2 2 2 ifHelocar.. Sd2 1000 2000 1000 5.000 0.000 %Q Standard 2|pemot  Calibration ool o
3 3 3 ifralocar.. Std3 3000 2000 1000 5000 0.000 %Q Standard 3fpemoi  Calibration Ol Oolrolg
4 4 4 1jHalocar.. Std_4 5000  2.000 1,000 5.000 0.000 %Q Standard 4Joemo1 Calibration [m] O 10
5 5 8 2Halocar.. Sample 5.000  2.000 1,000 5000 0.000 %Q.. |Urbekannt [Demo1 Analysis ] [HIn|
6 Oorolnolf
< >
Driicken Sie F1 1ir die online-Hilfe j Bereit - Bereit die Messung zu starten Vial: 1 /1nj: 1 Dateiname:

Abb 7: Sequenzfenster
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7 Durchfiihrung einer Sequenzmessung Clarity Demo Software

e Schauen Sie sich die Sequenztabelle an. Jede Reihe dieser Tabelle
definiert, anhangig von den Feldern SV (Startvial), EV (Endvial) und IV
(Injektionen pro Vial), eine oder mehrere Analysen (D). Wie Sie sehen
kdnnen reprasentieren die ersten vier Reihen jeweils eine einzelne
Messung (SV und EV sind gleich, I/V ist 1), wahrend Reihe 5 acht
Analysen reprasentiert (SV ist 5, EV ist 8, es werden 4 Proben aus 4
aufeinander folgenden Vials gemessen, wobei der I/V Parameter 2 ist -
jede Probe wird zweimal gemessen).

¢ AuBerdem sind die ersten vier Proben in den Feldern Sample Type und
Stufe (2 als Standards der Konzentrationsstufen 1-4 markiert. Diese
werden zur automatischen Anfertigung der Kalibrierung (oder
Rekalibrierung, falls bereits Daten in der Kalibrierung vorhanden sind)
verwendet.

e Die Spalte Methoden Name (@ definiert die Vorlagenmethode zur
Messung der Probe. Die Spalte Druckvorlage @ definiert die
Druckvorlage fir die Messung. Jede Zeile kann einer eigenen
Vorlagenmethode und einer Druckvorlage zugeordnet werden; damit ist
es moglich, in einer Sequenz mit unterschiedlichen Methoden zu messen.

e In der Spalte Datei Name & wird der Name des resultierenden
Chromatogramms spezifiziert. Es ist modglich dafir Variablen zu
verwenden, %Q bedeutet zum Beispiel, dass der Text aus dem Feld
Probe in Dateinamen verwendet wird. Es ist mdglich mehrere dieser
Variablen mit Text oder Symbolen zu kombinieren, um fiir jedes
Chromatogramm einen einzigartigen Dateinamen zu generieren. Die
gesamte Liste der verfugbaren Variablen sehen Sie nach Klicken des
Feldes und Wahlen des ¥ Icons.

e Um die Sequenz zu uberprifen dricken Sie das 85 Icon ®. Clarity

Station wechselt alle Symbole am Reihenbeginn zu grin ( ), was

bedeutet, dass die Reihe bereit ist oder zeigt einen Fehler / eine Warnung
@4 mit einer Auflistung Gber zu korrigierende Felder an.

Hinweis: Zu Demonstrationszwecken kdnnen Sie einen Fehler einbauen und die
Sequenz erneut Uberprifen. Zum Beispiel kdnnen Sie in Reihe 3 den
Text in der Spalte Probe zu Std_1 andern, dann sehen Sie sofort eine

Warnung fur die entsprechenden Reihen - 7 und 3. Wenn Sie das 85
Icon driicken erscheint eine Warnung, die Ihnen zeigt, dass zwei Reihen
ein Chromatogramm mit identischen Dateinamen produzieren wirden.
Beim Halten der Mouse Uber einem der beiden Feldern wird lhnen ein
Tooltip mit dem Grund des Problems angezeigt. Stellen Sie die Sequenz
in den Originalstatus zurlick und fahren Sie mit dem nachsten Schritt fort.

o Starten Sie die Messung der Sequenz mit dem ** Icon ). Der Status der
AKTIVEN Sequenz andert sich zu WARTEN AUF INJEKTION und sobald
das Bereit Signal vom Autosampler erkannt wird, startet die Messung.
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Hinweis: Auch wenn kein Autosampler verbunden ist wird Clarity Demo das

Bereit Signal erhalten und die Sequenz starten. Es ist jedoch nicht

moglich jedem Chromatogramm eigene Demodaten zu geben, daher

wirden alle Chromatogramme identisch aussehen. Alle Dateien sind

bereits fir Sie vorbereitet. Sie kdnnen die Sequenz jetzt oder spater

durch das Datenaufnahmefenster oder direkt aus dem Sequenzfenster

abbrechen. Schlielen Sie das Sequenzfenster bevor Sie fortfahren.

¢ Nachdem die erste Zeile der Sequenztabelle (, die eine Messung steuert,)
gemessen ist, schaltet das Instrument in den WARTEN AUF INJEKTION
Status und der Autosampler startet eine neue Messung durch Senden
des Bereit Signals. Stoppen Sie die Sequenz aus dem
Datenaufnahmefenster oder Sequenzfenster jederzeit durch driicken des

Anhalten ™ Buttons (resultierendes Chromatogramm wird gespeichert)

oder brechen Sie die Messung mit dem Verwerfen o Buttons ab
(speichert kein Chromatogramm).

¢ Bereits gemessene Reihen andern den Status von grin ( ) zu einem
Icon mit einem kleinen Chromatogramm (EE). Wenn aus dieser Reihe
ein Chromatogramm entstanden ist, erscheint ein kleines Dreieck im Icon
- I . Linker Mouseklick auf das Dreieck dffnet die Option das
Chromatogramm / die Chromatogramme zu 6ffnen. Sie kdnnen auf den
Namen des Chromatogramms klicken um es zu 6ffnen oder die Option
wahlen alle Chromatogramme im Uberlagerungsmodus zu &ffnen. Fiir
weitere Details Uber die Sequenz 6ffnen Sie die Hilfe Gber die F1 Taste.

Hinweis: Es ist moglich die Sequenz auch wahrend der Messung noch zu
andern.

7.2 Kalibrierungsfenster
Der folgende Abschnitt beschreibt, wie man eine Kalibrierung erstellt.
e Nutzen Sie den Button Kalibrierung LZ im Instrumentenfenster, um das
Kalibrierungsfenster zu 6ffnen.

Hinweis: Wenn Sie den folgenden Abschnitt Uber die Erstellung einer

Kalibrierung tberspringen wollen, kdnnen Sie auch (Uber den Befehl

Datei - Kalibrierung 6ffnen) die Kalibrierdatei DEMO1.CAL , die wir fur Sie

vorbereitet haben, 6ffnen und die Funktionen des Kalibrierungsfensters

daran testen. Fahren Sie in diesem Fall fort mit Kapitel "Eine
Kalibrierung mit einem Chromatogramm verlinken" auf Seite 26.
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2 ment 1 - Kalibrierung OhneName <-- Ex s STD)
Qatei Baarbeitan Anzeige Kalibrieung Ansicht Fenster Hite PNEL Ak B 0 @
1 E@ BAR@E. (3] - SR 1 3 Automstic - Calibration ~ on Al Signals - %. | |
[V (Externer Standard h il 1)
B - i e ——
o
Abb 8: Kalibrierungsfenster - leer
e Es ist notwendig eine neue Kalibrierung zu erstellen. Nutzen Sie das
Neue Kalibrierung B icon @ um eine neue Kalibrierdatei zu erstellen.
Speichern Sie die Kalibrierung z.B. unter CALIBDEMO.
Hinweis: Um die Kalibrierung jetzt zu speichern, mussen Sie |hren Namen

andern (keine Kalibrierung kann unter dem Namen NONAME.CAL
gespeichert werden) und zumindest den ersten Verbindungsnamen
eingeben. Die Kalibrierung kann dann mit den Befehlen Kalibrierung
speichern H Icon @), Datei - Speichern oder Datei - Speichern unter...
gespeichert werden.

e Nutzen Sie das Kalibrieroptionen IJ-'_-l lcon @ und &ndern Sie den
Berechnungsmodus (obere rechte Ecke des Fensters) zu ISTD, drlicken
Sie dann OK.

¢ Jetzt missen die Kalibrierstandards in die Kalibrierung importiert werden.
Nutzen Sie das Standard &6ffnen — Icon (gelb) @ um die STD 1.PRM
Datei zu 6ffnen. Der untere Teil des Kalibrierungsfensters zeigt nun das
Chromatogramm des Kalibrierstandards.
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|Z instrument 1 - Kalibrierung C:\Clarity Demo\DataFiles\{

= @. cn Anzeige Kolioierung Ansicnt Fenster Hife MM
=] (<] [CY " - L RIRIR 1 Automatic - Calibration ~ on All Signals - (a. @
Usersichtstabele Kailbrizrung (Intemer Standard (ISTD) - C:\Clarity_Demo\DataFiles\DEMOL\Cailb \Dema1 - Signal 1)
erw Retentions Linkes | Rechtes Benannte | 1STD 15 Bemugsg Res.  Kurvenanp zentrationsstufe 1
R 2 Fenster | Fenster | """ Guppe | merkeren verwenden PSP "cpe” Foktor | assung  Resultst | Wlenge [Res. Fekto] Nachkal. it
1 Crloroform 3,717 0,200 min 0,200 min Grdnr Kein 15D A 0.0000 Linear 28,5632 0,400 =
2 Trichlorosthane 4,053 0.200 min 0.200 min Crdnr Kein 15D A 0.0000 Linear 79.4993  0.400 1]
3 | |v| Tetachormethane  4.387  0.200min 0.200 mn Crdnr Kein 5D A 0.0000 Unear | 287.5541  0.400 1=
+ Trichiaroethylene | 5960 0.200 min | 0,200 min Crdnr Kein 5D A 0.0000 Linear 25,4551 0,400 1=
5 Bromodichloroet... 6.870 0.200 min 0.200 min Crdnr Kein I5TD A 0.0000 Linear 158.0919  0.400 1]
5 15D 7.107 0.200 min 0.200 min Ordnr 1S4 A 0.0000 Linear | 673.5633  2.000 1=
7 Tetrachloroethylen 9,567/ 0.200 min | 0,200 min Ordnr Kein 5D A 0.0000 Unear | 153.8191 0,400 1=
8 [v| Dibromochiorom. 9.930 | 0.200 min | 0.200 min Crdnr Kein 15D A 0.0000 Linear 138.2215  0.400 1]
L
" Chromatogramm: §td 1, Verknipfie Kalbrierung: <keine>
2] — C:\Clarity_Demo\DataFiles\DEMO1\Calib\Std 1
1504
£ 1004 ~
2 -
1 ! [PA
0 T T T T
0 2 4 [ s 10 12
@ Zeit =0
Substanzen | Chioroform 1sTD o -
Drcken Sie F1 far die online-Hilfe.

Abb 9: Kalibrierungsfenster - geladener Standard

« Uberpriifen Sie, dass das Feld Aktuelle Konzentrationsstufe auf 1 gestellt
ist, um Konzentrationsstufe 1 zu erstellen. Nutzen Sie das Alle auswéhlen

nE Icon (blau) ® um alle identifizierten Peaks in die Kalibriertabelle zu
Ubernehmen. Die Kalibriertabelle erscheint im Kalibrierungsfenster und

kann wie in Abb 9 auf Seite 24.

¢ Wie nun gezeigt werden nun einige Peaks ausschlieRlich anhand ihrer
Retentionszeiten identifiziert. Klicken und andern Sie die Felder der
Spalte Substanzname ® in die aus Abb 9 auf Seite 24. Sie kdnnen
aulBerdem die Peakfarbe fiir beliebige Peaks einstellen, z.B. den ISTD
Peak, in der Spalte Peakfarbe .

e Flllen Sie die Spalte Menge @ mit den Konzentrationen der
entsprechenden Verbindungen aus. In dieser Standardmischung haben
alle Verbindungen aufler Peak Nr 6 die Konzentration 0.4.

e Peak Nr 6 ist als ein ISTD Peak markiert. Andern Sie in der ISTD Spalte
seinen Typ zu ISTD1 und stellen Sie seine Menge dann in der Spalte

Menge auf 2.
¢ Die erste Konzentrationsstufe ist jetzt eingestellt. In den Kartenreitern der

einzelnen Verbindungen (entsprechend dem Feld Substanzname
benannt) wird nun der Graph zu einer Einzelpunkt- Kalibrierung

dargestellt.
e Fahren Sie mit der Einstellung weiterer Konzentrationsstufen fort. Die

Bedienung ist recht einfach und unkompliziert - nutzen Sie das Standard

offnen B Icon (gelb) @ erneut um den zweiten Kalibrierstandard STD
2.PRM zu o6ffnen. Stellen Sie die Konzentrationsstufe im Feld Aktuelle
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Konzentrationsstufe @ auf 2 und nutzen Sie das Alle auswéhlen .'.E Icon
(blau) ®. Fiillen Sie die Spalte Menge mitden Werten 1.0 (auRer fir den
ISTD Peak, der wiederum die Konzentration 2 hat).

¢ Stellen Sie die dritte Konzentrationsstufe entsprechend mit der Datei STD
3.PRM und einer Menge von 3.0 und die vierte Konzentrationsstufe (Datei
STD 4.PRM, Menge 5.0)ein (auler fur den ISTD Peak, der jedes Mal die
Menge 2 hat). In den Kartenreitern der individuellen Substanzen (0 sehen
Sie nun die lineare Vier- Punkt- Kalibrierung. Speichern Sie die

Kalibrierung nun mit dem Kalibrierung speichern H Icon @ unter dem
Namen CALIBDEMO.CAL im voreingestellten Standardverzeichnis.
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7.3 Eine Kalibrierung mit einem Chromatogramm verlinken
¢ Jedes Chromatogramm kann mit einer Kalibrationsdatei verlinkt werden
und liefert so automatisch kalibrierte Ergebnisse. Klicken Sie im

Instrument enfenster das Chromatogramm M lcon um das
Chromatografmfenster zu 6ffnen.

o Offnen Sie mit dem  Chromatogramm  éffnen —| Icon
Chromatogrammdateien, die auf der Kalibrierung basieren, die Sie
gerade erstellt haben. Nehmen Sie die Datei SAMPLE_VIAL_6-1.PRM,
die im voreingestellten Verzeichnis gespeichert ist. Die anderen Dateien
in diesem Verzeichnis sind ebenfalls nicht kalibriert, aber werden spater
gebraucht.

e Die Daten sind nicht kalibriert und es ist keine Information lber die
Namen der individuellen Substanzen verfligbar. Die Peaks in der
Ergebnistabelle sind nur anhand ihrer Retentionszeiten beschrieben. Um
dies zu andern sollte die passende Kalibrierung mit dem Chromatogramm
verlinkt werden.

¢ Gehen Sie in den Kartenreiter Ergebnisse und schauen Sie den rechten
Bereich des Bildschirms an. Wahlen Sie mit dem Auswéhlen... Button im
Bereich Kalibrierdatei (Standardtabelle) die im letzten Kapitel erstellte
Kalibrierdatei aus (sie sollte im Standardverzeichnis unter dem Namen
CALIBDEMO.CAL gespeichert sein). Alle Peaks aus der Kalibrierung sind
jetzt mit Namen identifiziert.

Hinweis: Falls Sie den Bereich Ubersprungen haben, in dem Sie ihre eigene

Kalibrierung erstellt haben, nutzen Sie bitte die vorbereitete Datei
DEMO1.CAL statt der CALIBDEMO.CAL.
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7.4 Kalibrierung mit einer Methode verlinken

Wenn Sie eine groRe Anzahl an Chromatogrammen haben, wirde es
sehr lange dauern die Kalibrierung jeder Datei einzeln zuzuordnen. Um
dies zu verhindern, kénnen Sie eine Kalibrierung automatisch mit
Chromatogrammen verlinken.

e Kehren Sie zum Instrumentenfenster zuriick und klicken das Berechnung
EdIcon um das Fenster Methode bearbeiten direkt auf dem Kartenreiter
Berechnung zu éffnen ). Alternativ kénnen Sie auch andere lcons wie

Integration -‘1-"‘1 Messbedingungen ' oder Datenaufnahme W oder jeden
Befehl aus dem Menl Methode klicken und anschlieRend an den
Kartenreiter Berechnung wechseln. All diese Bereiche (und noch ein paar
weitere) sind Teil der Vorlagenmethode; aus diesem Grund sind sie im
gleichen Fenster auf verschiedenen Kartenreitern angeordnet.

Methode bearbeiten GhneName (Geandert) o x
E = H 74 2]
Neu Offnen.. Speichem Speichemunter.. | Duckvorage Veraufsprotokol.. | Methode per EMal |  Hife
bearbeten schicken
Fir alle Detektoren
Kalbierdatei Skalierungsfaktor
(Peak Tabelle) 2 Calioemo S Skalierungsfaktor verwenden
Auswahlen. .. Neu... Klonen... Keine Skalierungsfaktor 1
Berechnungen | Nicht kal. | Integrationsa gy B | Eoheiten u
Autor ‘
Beschreibung Nicht identifizierte Peaks
BezugsgroBie: Flache
Erstelit Gesndert Resultatfaktor o [Mng/Res]
In Ergebristabell anzeigen Kalbrierung in Sequenz ibertragen
ISTD Peaks ausblenden Al Peaks = Ic
Alle identifizierten Peaks
Al Peaks aus der Kalbrierung
Ereignistabelle Messbedi i fon | Berechnung | Extras
B ox || Abbrechen Methode toert...

Abb 10: Methode bearbeiten - Kartenreiter Berechnung

e Nutzen Sie den Auswéhlen... Button @ um eine Kalibrierdatei
auszuwahlen und mit der Methode zu verlinken.

e Schlielen Sie das Methode bearbeiten Fenster mit dem OK Button und
speichern Sie damit die Methode. .

e Jedes Chromatogramm, das in Zukunft mit dieser Vorlagenmethode
gemessen wird, wird mit der Kalibrierung verknupft.
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7.5 Eine Kalibrierung mit einer Serie bereits gemessener
Chromatogramme verlinken

Wenn Sie bereits Chromatogramme gemessen haben und die mit ihnen
verknlpften Kalibrierungen verandern/aktualisieren méchten, konnen Sie
diese mit einem einzelnen Klick auf Stapelverarbeitung (Batch
processing) nachbearbeiten.
Dieser Befehl ist besonders nitzlich wenn Sie bereits eine grof3e Anzahl
gemessener Chromatogramme haben und diese in derselben Art und
Weise modifiziert haben mochten.
Die folgenden Schritte beschreiben, wie Sie die Kalibrierung in bereits
gemessenen Chromatogrammen andern kdnnen.

e Klicken Sie im Instrument enfenster den Befehl Messung -

Stapelverarbeitung....
Stapelverarbeitung =
Optionen
BARE ety Mt vethoce neuberech

Irstnument 1-3_18 2016 527 114 Chromatogramme » Volstindge Neuserechrung
[Jchromatogrammfenster affnen
Alles auswahlen [(integration beibehalten
[ kalibrierfenster &éffnen
[]Ergebnisse drucken
[CJErgebnisse als POF druck

Auswahl aufheben

Sortieren nach:

@n [[]Daten exportieren Warnmeldungen anzeigen

jame:

Ozt Einbeziehen in SST Unversndert ~

i
Zusammen mit Kalibrierung | VerknGpft ~

Ordnung:

@ Mormal [Ichromatogramm im AIA Format exportieren

O Riickwirts [ chromatogramm im TXT Format expor tieren

[ chromatogramm im E2Chrom ASCII Format exportieren
[[] Chromatogramm im Multidetektor Format exportieren

Programm ausfithren I Mur bei Export

Parameter

| >
Abbrechen Hilfe

Abb 11: Stapelverarbeitungsfenster mit ausgewédhlten Chromatogrammen

¢ Wahlen Sie die Dateien, die Sie nachbearbeiten mdchten, auf der linken
Seite des Fensters aus (1; Sie kdnnen mehrere Dateien auswahlen,
indem Sie |Strg oder Shift gedriickt halten wahrend Sie mit der linken
Maustaste klicken. Markieren Sie alle Dateien mit den Namen SAMPLE_
VIAL_ X-Y im DATA Verzeichnis, klicken Sie die Mit Methode
neuberechnen 2) Checkbox an und dann auf den Ausfiihren 3) Button.
Alle ausgewahlten Chromatogramme haben nun die Kalibrierung, die in
der aktuellen Methode hinterlegt ist.

Hinweis: Chromatogramme, die mit der Stapelverarbeitung nachbearbeitet
werden sollen, mussen sich im aktuellen Projektverzeichnis befinden.
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o Offnen Sie das Chromatogrammfenster, laden Sei eine reprozessierte
Datei (z.B. SAMPLE_VIAL_7-2.PRM) und schauen Sie sich die
Ergebnistabelle an. Alle Peaks aus der Kalibrierung sind nun identifiziert
und kalibriert.

e Es koénnen auch mehrere Chromatogramme gleichzeitig gedffnet werden.
Wechseln Sie zum Uberlagerung smodus, indem Sie den Button
Uberlagerung M in der Uberlagerungstoolbar (Nr. @ in der Fig
"Chromatogram window") klicken um dann mit dem Befehl Datei - Offnen

oder dem Chromatogramm 6ffnen —| Icon Dateien zu offnen. Jetzt ist es

moglich mehrere Dateien durch das Chromatogramm 6ffnen Fenster
auszuwahlen.

-29-



Clarity Demo 8 Alternative Demo Projekte

8 Alternative Demo Projekte

Clarity Demo 6ffnet sich mit vier voreingestellten Projekten: GC, LC, GPC
und PDA. Die GC und LC Projekte wurden bereits in vorhergehenden
Kapiteln dieses Handbuchs beschrieben. Zusatzlich gibt es noch die
Projektes EA (Elementaranalyse), NGA (Natural Gas Analysis), DHA
( Detailed Hydrocarbon Analysis ), MS (Massenpektrometrie und
GCxGC (Zweidimensionale Gaschromatographie).

Um zusétzliche Projekte zu testen gehen Sie zu:
e Start-Manager um Clarity Demo in den passenden Status zu stellen.
e Lesen Sie das passende Handbuch, das Sie
e auf der Installations-DVD (Alle Clarity Handbicher/Erweiterungen)
finden
e von unserer Website www.dataapex.com/downloads herunterladen
kénnen

Start-Manager
 Starten Sie den Start-Manager(D, den Sie im Windows Start Menii finden.
¢ Das Clarity Profil auswéhlen Fenster 6ffnet sich.
e Wahlen Sie das gewilinschte Projekt aus und klicken Sie den Launch
Button @.

W ClivDemo

?  Clarity Help

Clarity Chromatography Station

1Q Report

Launch Manager g

?  Notepad++ UNI Ruby Editor Help

TeamViewer Quick Support

Uninstall Clarity

Abb 12: Start Menii
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8 Alternative Demo Projekte Clarity Demo Software

E3 Clarity Profil auswahlen - m] x

Wahlen Sie ein Clarity Profil mit einem Doppelklick an oder kiicken Sie Clarity ausfilhren
an.

DAS PROFIL KONNTE IHRE AKTUELLEN CLARITY KONFIGURATIONEN VERANDERN,

Name Beschreibung

Clarity DEMO GC - LC - GPC - PDA

Demo NGA NGA - Natural Gas Analysis

Demo EA EA - Elemental Analyser

Demo DHA DHA - Detailed Hydrocarbon An...
Demo MS MS - Mass Spectrometry - TOF ...
Demo GCxGC GCxGC - Multidimensional gas c...

Schliefien Sie sEs Fenster nach dem Starten von Clarity
Profile bearbeiten... SchlieBlen Hife
Abb 13: Start-Manager

8.1 Demo GPC Projekt

Die Abkiirzung GPC steht fiir Gel Permeation Chromatography (auch
bekannt unter SEC - Size Exclusion Chromatography). Die Clarity
Station bietet die Moglichkeit GPC Analysen mit verschiedenen
Kalibrationstypen (Narrow, Broad, Broad on Narrow) durchzufiihren.

Das Projekt auf Instrument 3 (bezeichnet als My GPC) gibt lhnen die
Méglichkeit die Clarity Station mit der GPC Erweiterung zu testen.
Zwanzig Chromatogramme und fiunf Kalibrierdateien sind zum Testen
vorbereitet. Flir weitere Informationen Uber die Funktionen des GPC
Moduls schauen Sie ins GPC Erweiterung Handbuch (herunterladbar auf
www.dataapex.com).

8.2 Demo PDA Projekt

Die Clarity Station kann Daten, die von PDA (Photo Diode Array)
Detektoren, manchmal auch als DAD (Diode Array Detectors )
bezeichnet, aufgenommen wurden, verarbeiten. Die dritte Dimension der
spektralen Daten kann auf mehreren Wegen dargestellt werden, unter
anderem in einer 3D-Wiedergabe.

Das Projekt auf Instrument 4 (bezeichnet als Agilent 1100 with DAD) gibt
Ihnen die Mdoglichkeit die Clarity Station mit der PDA Erweiterung zu
testen. Mehrere Chromatogramme und zwei Kalibrierungen sind zum
Testen vorbereitet. Fir weitere Informationen Uber die Funktionen des
PDA Moduls schauen Sie ins PDA Erweiterung Handbuch
(herunterladbar auf www.dataapex.com).

8.3 Demo NGA Projekt

Die Clarity Station kann das Softwaremodul NGA (Natural Gas Analysis)
fir die Datenverarbeitung von Erdgas und verflissigtem Gas beinhalten.
Sie bendtigen nicht langer ein externes Tool fiir die Berechnung von
Gaseigenschaften, da die Clarity nun den gesamten Workflow von der
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Datenaufnahme Uber die Peak- Kalibrierung, Berechnung der
Gaseigenschaften basierend auf unterstiitzen Normen und den Ausdruck
enthalt. Es ist mdglich von mehreren Signalen und Chromatogrammen
zusammenfassende Berechnungen der Gaseigenschaften
durchzufiihren. Berechnungen in der NGA Erweiterung unterstitzen
aktuell folgende Formulare:

Natural Gas
e |ISO6976-95
e ASTM D 3588-98
¢ GPA2172-09

Liquified Petroleum Gas
e ASTM D 2421-02
e ASTM D 2598-02
e SO 8973-97 /| EN589-04

Das Projekt (Instrument bezeichnet als NGA) gibt Ihnen die Méglichkeit
die Clarity Station mit der NGA Erweiterung zu testen. Zwei
Chromatogramme und eine Kalibrierung sind zum Testen vorbereitet. Fur
weitere Informationen Uber die Funktionen des NGA Moduls schauen Sie
ins NGA Erweiterung Handbuch (herunterladbar auf www.dataapex.com).

8.4 Demo EA Projekt

Die Clarity Station kann das Softwaremodul EA (Elemental Analysis) fir
die Gehaltsbestimmung von Kohlenstoff, Wasserstoff, Stickstoff, Sauerstoff
und Schwefel (CHNS-0O) in unbekannten Proben beinhalten. Die EA
Erweiterung hat eine vereinfachte Version der Clarity Benutzeroberflache,
die den Workflow mit Elementaranalysatoren, die mit Autosamplern
ausgestattet sind, beschleunigt. Die EA Erweiterung ist ein optionales
Zusatzprogramm zur Clarity Software, das nicht ohne Clarity lauft. lhre
Benutzeroberflache ist fir maximale Effizienz in repititiven Aufgaben
ausgelegt.  Mittels seiner  EA- spezifischen  Funktionen  wie
Standardtabelle, automatischer Ubernahme von Gewichtswerten von
analytischen Waagen und weiteren Verbesserungen ist die EA
Erweiterung ein interaktives und und automatisiertes Werkzeug zur
Gehaltsbestimmung von Kohlenstoff, Wasserstoff, Stickstoff, Sauerstoff
und Schwefel(CHNS-O) von unbekannten Proben.

Das Projekt (Instrument bezeichnet als EA) gibt Ihnen die Mdglichkeit die
Clarity Station mit der EA Erweiterung zu testen. Mehrere
Chromatogramme, eine Kalibrierung und eine Sequenz sind zum Testen
vorbereitet. Fir weitere Informationen Uber die Funktionen des EA Moduls
schauen Sie ins EA Erweiterung Handbuch (herunterladbar auf
www.dataapex.com).

-32-


http://www.dataapex.com/
http://www.dataapex.com/

8 Alternative Demo Projekte Clarity Demo Software

8.5 Demo DHA Project

Die Clarity Station kann das Softwaremodul DHA (Detailed Gas
Analysis ) fiir detaillierte Kohlenwasserstoff- Analyse beinhalten. Es
erlaubt die Bestimmung individueller Komponenten in Kraftstoffen fur
Ottomotoren. Clarity bringt Ihnen die Mdglichkeit die Eigenschaften der
Proben direkt in der Datenstation zu berechnen inklusive komplettem
Workflow von Datenaufnahme, Peak-Kalibrierung, DHA-Berechnungen
basierend auf Normen und Ausdruck. Diese Methoden werden haufig als
PONA, PIONA, O-PONA usw. bezeichnet. Es ist mdglich eine
benutzerdefinierte Norm zu erstellen, die die Konditionen fir ihr Labor
erfillt. Die Berechnungen der DHA Erweiterung unterstiitzen aktuell diese
Formulare:

e ASTM D-6730

¢ Benutzerdefinierte Methode - erlaubt Ihnen eine benutzerdefinierte Norm
zu erstellen, die die Konditionen fir ihr Labor erfullt.

Das Projekt (Instrument bezeichnet als DHA) gibt Ihnen die Méglichkeit
die Clarity Station mit der DHA Erweiterung zu testen. Mehrere
Chromatogramme und zwei Kalibrierungen sind zum Testen vorbereitet.
Fur weitere Informationen Uber die Funktionen des DHA Moduls schauen
Sie ins DHA Erweiterung Handbuch (herunterladbar auf
www.dataapex.com).

8.6 Demo MS Projekt

Die Clarity MS (Massenspektrometrie) Erweiterung ist ein Werkzeug fiir
die Verarbeitung von Daten, die mit ausgewahlten Massenspektrometer-
Detektoren aufgenommen wurden. Spekiren addieren zu den
Chromatogrammen eine dritte Dimension der analytischen Datenanalyse.
Die MS Erweiterung erweitert die Fahigkeiten von Clarity durch
interaktive spektrale Analyse, Peakreinheit und Substanzidentifizierung
basierend auf Spektrenbibliotheksvergleich. Die Erweiterung funktioniert
mit Single Quadrupol MS und TOF MS Detektoren. Die Clarity ist fur
Aufnahme und Verarbeitung von Daten von bis zu vier Chromatographen
gleichzeitig (Multi-Detektor Messungsunterstiitzung). Jedes Instrument in
Clarity kann die MS Erweiterung nutzen.

Der gesamte Datensatz wird in einer Datei gespeichert. Nach einer
Analyse kann das Spektrum fiir jeden beliebigen m/z Wert oder auch nur
ein bestimmtes Spektrum angezeigt werden. MS Spektren, die mit einem
MS Detektor aufgenommen wurden, konnen interaktiv aus dem
Chromatogramm ausgewahlt und verglichen werden. Die Spekiren
kdbnnen auch fir die Bestimmung der Peakreinheit und zur
Substanzidentifizierung mittels  Spektrenbibliotheken herangezogen
werden. Es ist moéglich MS Daten in den Formaten AIA (cdf), mzXML,
MzML und mzData zu importieren.
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Das Projekt (Instrument bezeichnet als MS - TOF) gibt Ihnen die
Méglichkeit die Clarity Station mit der MS Erweiterung zu testen. Mehrere
Chromatogramme und eine Kalibrierung sind zum Testen vorbereitet.
Dieses Set enthalt Daten, die mit einem TOF MS Detektor mit einheitlicher
Prazision aufgenommen wurden. Fir weitere Informationen uber die
Funktionen des MS Moduls schauen Sie inse MS Erweiterung Handbuch
(herunterladbar auf www.dataapex.com).

8.7 Demo GCxGC Projekt

Die Clarity GCxGC ( Zwei- dimensionale Gaschromatographie )
Erweiterung ist ein Werkzeug fir die Visualisierung und Bearbeitung von
zwei- dimensionalen Chromatographiedaten. Sie ist eine optionale
Erweiterung fiir Clarity ab Version 6.0 und neuer. Sie erweitert die
Fahigkeiten von Clarity durch die Bereitstellung von interaktiver Analyse
und  Substanzidentifizierung in  Chromatogrammen, die von
Gaschromatographen mit zwei Saulen und einem Modulator
aufgenommen wurden.

In einem typischen GCxGC System basiert die Trennung in der ersten
Saule auf dem Siedepunkt wahrend die Trennung in der zweiten Saule
von der Polaritdt abhangt. Dies erzeugt hochstrukturierte zwei-
dimensionale Chromatogramme.

Das Projekt auf dem Instrument, bezeichnet als My GCxGC, gibt lhnen die
Méoglichkeit die Clarity Station mit der GCxGC Erweiterung zu testen.
Mehrere Chromatogramme und eine Kalibrierung sind zum Testen
vorbereitet. Flr weitere Informationen Uber die Funktionen des GCxGC
Moduls schauen Sie ins GCxGC Erweiterung Handbuch (herunterladbar
auf www.dataapex.com).
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