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Die Software Spectrum 

Spectrum ist ein PerkinElmer-Softwarepaket zur Aufnahme, Ansicht und Auswertung spektraler 
Daten.  

Die Software kann zur Steuerung und Datenerfassung bei folgenden Modellen von PerkinElmer-
Spektrometern verwendet werden: 

· Spectrum Two FT-IR 

· Frontier FT-IR/FT-NIR und Frontier FT-IR/FT-FIR 

· Frontier FT-IR und Frontier FT-IR 

· Frontier Optica FT-IR 

· Spectrum 400 FT-IR/FT-NIR und Spectrum 400 FT-IR/FT-FIR 

· Spectrum 100 FT-IR und Spectrum 100N FT-NIR 

· Spectrum 100 Optica FT-IR 

· Spectrum 65 FT-IR 

· Spectrum One FT-IR und Spectrum One NTS FT-NIR 

Außerdem kann die Software das Mikroskop Spotlight 150 steuern. 

Nachfolgende Spektrometermodelle werden nicht von dieser Softwareversion unterstützt: 

· Spectrum GX und Spectrum BX 

Die Software Spectrum kann auch zur Geräteeinstellung und Datenerfassung mit einer Reihe von 
PerkinElmer Raman-Spektrometern eingesetzt werden, wie: 

· Spektrometer RamanStation 400 Series 

· Spektrometer RamanFlex 400 Series 

· Spektrometer RamanMicro 200 Series 

· Spektrometer RamanMicro 300 Zubehör 

· Spektrometer Raman IdentiCheck. 

Um sich mit der Software Spectrum vertraut zu machen, empfehlen wir Ihnen, die 
bildschirmunterstützten Online-Einführungen zu verwenden. Klicken Sie zum Aufrufen dieser 
Anleitungen im Menü Hilfe auf Online-Einführungen. 

HINWEIS: Die Online-Einführungen werden bei einer Auflösung von mindestens 1280 x 768 als 

ganzer Bildschirm dargestellt wird. Falls die vertikale Auflösung Ihres Bildschirms 

niedriger ist, wird die Lerneinheit starten, ihre Playback-Steuerbefehle könnten jedoch 

abgedunkelt sein. Durch Drücken der ESC-Taste kann die Online-Einführung jederzeit 

verlassen werden. 
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Hilfethemen der Software Spectrum 

HINWEIS: Während des Arbeitens mit Spectrum, kann jederzeit durch Drücken von F1 das 

entsprechende Hilfethema aufgerufen werden. 

Die Hilfethemen umfassen acht Bereiche: 

Kurze Einführung - Ein kurzer Überblick auf Spectrum. 

Aufrufen und Speichern - Navigation und Umgang mit Dateien. 

Spektrendarstellung - Arbeiten mit Fenstern und graphischer Darstellung. 

Datenaufnahme - Gerätesteuerung zur Spektrenaufnahme. 

Ergebnisausgabe - Kopieren und Einfügen, Bildschirmausdruck und Datenexport in andere 
Anwendungen. 

Datenbearbeitung - Weiterbearbeitung von Spektren und Daten. 

Einstellungen und Verwaltung - Anpassung von Spectrum an eigene Wünsche und Anwendungen. 

Arbeitsflächenbereiche - Elemente mit Verknüpfungen zu Befehlen, Werkzeugen und Funktionen. 
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Kurze Einführung 

Die folgenden Themen liefern einen kurzen Überblick auf die wesentlichen Funktionen der Software 
Spectrum: 

Anmelden und mit Spektrometer verbinden 

Die Spectrum-Arbeitsfläche 

Datenaufnahme von Proben 

Datenaufnahme von Probenreihen 

Datenverwaltung 

Datenbearbeitung 

Ergebnisausgabe 

Optionen zum Beenden und Speichern 

Online-Einführung für Spectrum 

Um sich mit der Software Spectrum vertraut zu machen, empfehlen wir Ihnen, die 
bildschirmunterstützte Online-Einführung zu verwenden. Klicken Sie zum Aufrufen dieser 
Anleitungen im Menü Hilfe auf Online-Einführungen. 

HINWEIS: Die Online-Einführung wurde so gestaltet, dass sie als Vollbildschirm mit einer Auflösung 

von mindestens 1280 x 768 dargestellt wird. Falls die vertikale Auflösung Ihres 

Bildschirms niedriger ist, wird die Lerneinheit starten, ihre Playback-Steuerbefehle 

könnten jedoch abgedunkelt sein. Durch Drücken der ESC-Taste kann die Online-

Einführung jederzeit verlassen werden 

Mehr zur Software Spectrum 

Ausführlichere Informationen zur Software Spectrum bieten die Hilfethemen in folgenden Kapiteln: 

Aufrufen und Speichern 

Spektrendarstellung 

IR-Datenaufnahme  

Raman-Datenaufnahme  

Ergebnisausgabe  

Datenbearbeitung 

Einstellungen und Administration 

Spectrum-Arbeitsflächen 
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Anmelden in der Software Spectrum 

Starten Sie Spectrum indem Sie auf das betreffende Symbol klicken oder anhand des Windows-
Startdialogs. 

Der Anmeldungsdialog 

Bei der Software Spectrum sind folgende Konfigurationen möglich: 

· Öffnen nach Eingabe eines gültigen Benutzernamens im Anmeldungsdialog. Optional kann 
auch ein Passwort abgefragt werden. 

· oder 

· Benutzung Ihrer Windows-Anmeldedetails. 

Wird der Anmeldungsdialog eingeblendet: 

1. Geben Sie Ihren Benutzernamen und - falls erforderlich – Ihr Passwort ein.  

Bei einer Neuinstallation von Spectrum, wenn noch keine Benutzer eingestellt und keine 
anderen PerkinElmer-Anwendungen installiert sind, melden Sie sich standardmäßig als 
Administrator an. Es wird empfohlen, mindestens einen Benutzer und einen weiteren 
Administrator einzurichten. S. dazu auch Einstellen von Benutzern, Gruppen und 
Passwörtern. 

Die Sicherheitskomponente unterscheidet nicht zwischen den Softwareversionen Spectrum 
6 und Spectrum 10 (oder jüngeren Versionen). Wurde bereits Spectrum 6 installiert, 
können die dafür gültigen Benutzernamen und Passwörter weiterverwendet werden. 

2. Möchten Sie Ihr Passwort ändern, klicken Sie auf Passwort ändern, tragen Sie Ihr neues 
Passwort ein, bestätigen Sie es und klicken Sie auf OK. Falls Sie ein neuer Benutzer sind 
oder Ihr Passwort abgelaufen ist, können Sie dazu aufgefordert werden, Ihr Passwort zu 
ändern. 

3. Klicken Sie abschließend auf OK.  

Die Software Spectrum wird geöffnet. 

Auswahl eines Geräts beim Anmelden 

· Die Software Spectrum kann online zum Steuern eines Geräts oder offline zur 
Überprüfung oder Bearbeitung von Daten verwendet werden. 

· Bei Offline-Anwendung kann gleichzeitig ein zweiter Benutzer ein vernetzt angeschlossenes 
Gerät steuern. 

· Ist ein Spektrometer mit einer Direktverbindung an Ihren PC angeschlossen, kann es 
automatisch über die Software Spectrum gesteuert werden. 

· Ist ein Gerät über ein Netzwerk mit Ihrem PC verbunden, wählen Sie es mit dem Befehl 
Spektrometer hinzufügen im Untermenü Spektrometer des Hauptmenüs Einstellungen 
aus. 

Anmeldungs-Speicheroption beim Verlassen der Software 

Wenn Sie die Software Spectrum verlassen oder schließen, können Sie alle Daten speichern, um Sie 
beim nächsten Anmelden erneut zu laden. Waren Sie mit einem Gerät verbunden, wird dieses ab 
der nächsten Anmeldung Ihr Standardspektrometer. 
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Ergänzende Information: 

Passwörter 

Falls Sie ihr Passwort vergessen haben, bitten Sie den Administrator, Ihnen ein neues Passwort zu 
vergeben. Beim nächsten Anmelden in die Software Spectrum können Sie Ihr Passwort beliebig 
ändern. 

Lesen Sie den Abschnitt Passwörter, um mehr über die Regeln zur Vergabe und Kontrolle von 
Passwörtern zu lernen. 
Lesen Sie den Abschnitt Anmeldung unter Windows, um mehr darüber zu lernen, wie Spectrum 
automatisch auf die Windows-Anmeldungen und -Passwörter zugreifen kann. 

Spektrometerverwaltung 

Lesen Sie den Abschnitt Spektrometer, um mehr darüber zu lernen, wie ein vernetztes Gerät in der 
Software Spectrun ausgewählt, hinzugefügt oder entfernt wird. 

Automatisch verbinden 

Lesen Sie den Abschnitt Automatisch verbinden, um mehr darüber lernen, wie Sie beim Einloggen 
in die Software Spectrum automatisch mit einem Spektrometer verbunden werden. 

Speicheroptionen beim Verlassen der Software 

Lesen Sie den Abschnitt Optionen zum Beenden und Speichern, um mehr über das Speichern von 
Daten beim Verlassen oder Schließen der Software Spectrum zu lernen. 

Unerwartete Software-Events und Stromausfälle (nur Spectrum ES) 

Bei einem unerwarteten Stromausfall oder einem Software-Absturz können einige Daten der 
Arbeitsfläche ohne Unterschrift verbleiben. 

Wird die Software erneut gestartet, vergleicht Sie die aktuellen Einstellungen der Arbeitsfläche mit 
den in der Datenbank gespeicherten Informationen und falls ein Unterschied gefunden wird, hat 
der Anwender die Option, die gespeicherte vormalige  Arbeitsfläche erneut zu laden. Im 
Sicherheitsprotokoll wird ein neuer Eintrag hinzugefügt, um zu vermerken, dass die Arbeitsfläche 
wieder hergestellt wurde. Der Benutzer kann anschließend seine Daten weiter bearbeiten und mit 
einer elektronischen Unterschrift versehen.   

Wird die vorherige Arbeitsfläche nicht erneut geladen, bleiben die alten Daten gleichfalls 
unverändert und es wird eine neue Arbeitsfläche erstellt. 
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Arbeitsfläche der Software Spectrum 

Nach der Anmeldung in der Software Spectrum wird Ihre Arbeitsfläche eingeblendet. Diese kann 
mehrere Bereiche und Symbolleisten enthalten. 

Bereiche 

Die Arbeitsfläche der Software Spectrum enthält folgende Fensterbereiche: 

· Das Ansichtsfenster in der Mitte, zur Darstellung der Spektren. 

· Der Datenexplorer links davon, zur Organisation der Spektren. 

· Der Datenexplorer wird in Verbindung mit dem Ansichtsfenster angewandt. 

· Die Navigationsleiste rechts davon, mit Befehlen für Einstellungen und Prozesse. 

· Die Dialogleiste im unteren Bereich, zur Eingabe von Parametern oder Informationen zu 
Einstellungen und Prozessen. 

· Der Inhalt der Dialogleiste widerspiegelt die in der Navigationsleiste ausgewählten Befehle. 

Öffnen und Schließen der Bereiche 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen des Datenexplorers auf die Taste in der Mitte der 
linken Kante des Ansichtsfensters. 

oder 

Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Datenexplorer. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Navigationsleiste auf die Taste in der Mitte der 
rechten Kante des Ansichtsfensters. 

oder 

Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Navigationsleiste. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Dialogleiste auf die Taste in der Mitte der 
unteren Kante des Ansichtsfensters. 

oder 

Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Dialogleiste. 

 Klicken Sie zum gleichzeitigen Öffnen oder Schließen des Datenexplorers und der 
Navigations- und Dialogleisten bei gedrückter Shift-Taste nach einander auf die Tasten, die 
zum Öffnen und Schließen dieser Fenster dienen. 

Größenanpassung der Bereiche 

 Öffnen Sie einen Bereich und ziehen Sie mit gedrückter Maustaste den Rand des Fensters 
in die gewünschte Richtung, um seine Breite oder Höhe anzupassen. 
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Werkzeugleisten 

Die Arbeitsfläche der Spectrum kann mehrere globale Werkzeugleisten enthalten: 

· Die Werkzeugleisten Spektrometereinstellungen, Datenaufnahme, und Zubehörleiste. Als 
Voreinstellung befinden sich diese beiden Symbolleisten am oberen Rand der Arbeitsfläche, 
unterhalb der Menüleiste. 

· Die Statusleiste am unteren Rand der Arbeitsfläche. 

Eine Arbeitsfläche kann eine oder mehrere lokale Symbolleisten enthalten. Das Ansichtsfenster kann 
dabei folgende Werkzeugleisten enthalten: 

· Die Ansichtswerkzeugleiste, standardmäßig links oben im Ansichtsfenster. 

· Die Prozesswerkzeugleiste, standardmäßig rechts oben im Ansichtsfenster. 

Ergänzende Information 

Anhand der Befehle Anzeigen, Ausblenden, Umordnen und Verschieben können Sie die meisten 
Werkzeugleisten nach eigenen Vorstellungen gestalten. 

Sie können auch maßgeschneiderte globale und lokale Werkzeugleisten erstellen, die aus den 
Symbolen der Befehle bestehen, die Sie häufig anwenden und alle Symbole ausblenden, auf die Sie 
nicht zugreifen. So können Sie die scheinbare Komplexität einer Anwendung verringern, indem Sie 
z. B. nicht verwendete Schaltflächen der Prozesswerkzeugleiste ausblenden. Ausführliches dazu 
finden Sie unter Persönliche Werkzeugleisten. 

Sie können jederzeit zur Standardarbeitsfläche zurückkehren oder Ihre aktuelle Arbeitsfläche für 
spätere Weiterverwendungen speichern. 
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Aufnehmen eines Probenspektrums 

Die Werkzeugleisten zur Spektrenaufnahme, d. h. Spektrometereinstellungen, Datenaufnahme und 
Zubehörleiste ) am oberen Rand der Arbeitsfläche, enthalten die notwendigen Befehle zum 
Aufnehmen eines Probenspektrums. 

HINWEIS:  Die exakte Konfiguration der standardmäßigen Werkzeugleisten hängt von Ihrem 

Spektrometermodell ab. 

Zum Aufnehmen eines Spektrums: 

1. Überprüfen und ändern Sie die Geräteparameter, wie etwa Von und Bis für die Grenzen 
des spektralen Bereichs (in Wellenzahlen, wie 4000 cm-1 bis 400 cm-1 oder in Raman-Shift, 
wie 3200 cm -1 bis 100 cm -1), die Anzahl Scans oder Akkumulierungen, den 
eindeutigen Probennamen und die Beschreibung.  

Standardwerte für die Datenaufnahme und für Geräteparameter werden anhand der 
Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen vorgegeben. Die Zahlenwerte hängen von 
Ihrem Gerätemodell und von den verwendeten Zubehören ab. Probenname und 
Beschreibung können dabei anhand der Funktion Auto-Namen automatisch eingetragen 
werden. 

Klicken Sie zum Ändern eines Werts auf sein Feld und tragen Sie den neuen Zahlenwert 
ein. 

2. Wenn Sie mit einem FTIR-Spektrometer verbunden sind, enthält die Schaltfläche für die 
Aufnahme des Untergrunds eine kleine Markierung. Räumen Sie den Lichtweg im Gerät frei 

oder setzen Sie die geeignete Untergrundreferenz ein und klicken Sie auf , um ein 
Untergrundspektrum aufzunehmen.  

Das Untergrundspektrum wird kurzzeitig dargestellt und anschließend wird das 
Ansichtsfenster für die Darstellung des Probenspektrums eingerichtet. 

Die Werkzeugleiste Datenaufnahme enthält standardmäßig die Schaltflächen Start, 
Stopp, Untergrund aufnehmen und Monitor. Die gleichen Befehle können auch im 
Menü Datenaufnahme angewählt werden. 

3. Stellen Sie jetzt Ihre Probe in das Gerät und klicken Sie danach auf , um die 
Spektrenaufnahme zu starten.  

Im Laufe der Probenmessung werden die Probendaten auf der Registerkarte Live-
Darstellung des Ansichtsfensters angezeigt. 

Das fertige Spektrum wird im Ansichtsfenster dargestellt und dem aktuellen 
Spektrenverzeichnis des Datenexplorers hinzugefügt. 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind und ein Untergrundscan 
erforderlich wurde, wird das Untergrundspektrum kurz angezeigt und danach das 
Ansichtsfenster für die Aufnahme der Daten Ihrer Probe eingestellt.  

4. Möchten Sie einen Probenmesslauf abbrechen, klicken Sie auf .  

Falls Sie den Scan anhalten, werden keine Daten gespeichert. 
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Ergänzende Information 

Werkzeugleisten 

· Ist zu wenig Raum vorhanden, um alle Schaltflächen einer Leiste anzuzeigen, erscheinen 
zwei kleine Pfeile in der Taste am rechten Rand (oder am unteren Rand einer vertikalen 

Leiste). Klicken Sie auf , um ausgeblendete Tasten sichtbar zu machen und wählen Sie 
dann das gewünschte Symbol an. 

· Die Einstellungen der Zubehör-Werkzeugleiste hängen vom aktuellen Zubehör für die 
Probenzuführung ab. 

Parameterwerte 

· Möchten Sie zu den werkseitig vorgegebenen Standardeinstellungen zurückkehren, oder 
verwendete Einstellungen berichtigen, öffnen Sie die Navigationsleiste, klicken Sie auf 
Spektrometer oder Raman-Spektrometer und öffnen Sie danach die Registerkarte 
Grundeinstellungen der Dialogleiste. 

· Drücken Sie die Taste F1, um Informationen zu diesen Einstellungen zu sehen oder lesen 
Sie den Abschnitt Grundeinstellungen des Spektrometers. 

Anzeigen des Nachrichtenfelds 

Das Nachrichtenfeld der Werkzeugleiste Datenaufnahme liefert Hinweise und Aufforderungen, die 
bei der Datenaufnahme von Ihrem Gerät automatisch angezeigt werden. 

Bei Bedarf können Sie diese Anzeigen ausblenden. 

 Klicken Sie auf  am Ende der Leiste Datenaufnahme, wählen Sie dann eine der 
Schaltflächen Hinzufügen oder Entfernen und klicken Sie auf Datenaufnahme, um die 
Option Nachrichtenfeld abzuwählen. 

Spotlight 150 Imaging-System 

Ausführliche Informationen zum Aufnehmen von Probenspektren mit dem Mikroskop Spotlight 150 
Imaging-System finden Sie unter Abtasten einer Probe mit dem Spotlight 150. 

Getriggerte Raman-Faseroptiksonde  

Die Scan-Optionen im Menü Datenaufnahme und in der Werkzeugleiste Datenaufnahme sind 
deaktiviert, wenn Sie auf der Registerseite Spektrometer-Grundeinstellungen als Zubehör die 
getriggerte Faseroptiksonde gewählt haben. Die Scan-Symbole sind aufgehellt und enthalten eine 

Darstellung der Faseroptiksonde  . Eine Datenaufnahme kann nur durch Drücken der 
Triggertaste an der Sonde ausgelöst werden. Lesen Sie dazu auch Details und die 
Gebrauchsanleitung im Faltblatt Getriggerte Raman-Faseroptiksonde, welches zusammen mit der 
Sonde geliefert wird.  
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Markierungen, Karten- und Linien-Scans bei Raman-Messungen  

Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen, können Sie auch Daten durch das 
Hinzufügen von Markierungen, Zellenmarkierer, Karten- und Linien-Scans erfassen. Details zur 
Spektrenerfassung anhand solcher Objekte finden sie unter Verwendung von Markierungen, 
Verwendung von Zellen-Markierern, Verwendung von Karten und Verwendung von Linien-Scans. 

Alle Objekte, die auf den Registerseiten XYZ-Einstellungen des Probenraums oder XYZ-
Einstellungen des Mikroskops hinzugefügt werden, wie etwa Zellenmarkierer, Markierungen, Karten 
und Linien, werden aufgenommen, wenn Sie auf die Taste Start klicken. Dies erfolgt mit Vorrang 
vor den Proben, die in die Probenliste eingefügt werden. Die Proben in der Tabelle werden erst 
dann vermessen, wenn keine ungescannten Objekte übrig sind.  
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Spektrenaufnahme von Probenreihen 

Die Software Spectrum ermöglicht eine vereinfachte Spektrenaufnahme bei Probenreihen, die aus 
mehreren ähnlichen Proben bestehen. 

Auto-Namen 

Die Standardfunktion Auto-Namen hilft Ihnen dabei, die Spektren einer Probenreihe automatisch zu 
benennen. 

Je nach Spektrometertyp , ermöglicht es die Funktion Auto-Namen die Spektren einer Probe nach 
der anderen indem Sie einfach die angezeigten Hinweise dieser Funktion befolgen und die Taste Go 
benutzen. Dabei brauchen Sie nicht jedes Mal an den PC zu gehen.  

Diese Vorgehensweise ist von Nutzen, wenn Zubehöre eingesetzt werden, die über eine 
Fernsteuerung zum Starten und Beenden von Messungen verfügen. 

Die Probentabelle 

Bei Bedarf können die Eingaben für eine Probenreihe in der Probentabelle erfolgen, die es 
ermöglicht, simultan die Einträge für Probenname und Beschreibung für eine größere Anzahl von 
Proben zu erstellen. 

Im Folgenden wird erläutert, wie die Probentabelle dazu benutzt wird, um die Spektren einer 
Probenreihe in ein neues Spektrenverzeichnis aufzunehmen: 

1. Öffnen Sie den Datenexplorer.  

Der Datenexplorer hilft Ihnen dabei, Ihre Spektrendarstellung einzurichten. 

Vorab enthält der Datenexplorer nur ein Verzeichnis, Sie können jedoch beliebig viele 
davon erzeugen. 

2. Klicken Sie zum Erzeugen eines Verzeichnisses im Menü Datei auf Neu.  

Dem Datenexplorer wird ein neues Verzeichnis hinzugefügt. 

3. Nach rechtem Mausklick können Sie das Verzeichnis löschen oder umbenennen.  

Verzeichnisse sind virtuelle Ordner und nützliche Helfer bei der Organisation von 
Spektren auf der Arbeitsfläche von Spectrum. Sie geben jedoch nicht den Pfad zum 
gespeicherten Spektrum an. 

4. Klicken Sie im Datenexplorer auf Probentabelle.  

oder 

Wählen Sie im Menü Datenaufnahme die Taste Probentabelle. 

Die Probentabelle wird im Ansichtsfenster eingeblendet, mit den Verwaltungsbefehlen am 
rechten Rand. 

5. Klicken Sie auf Aufnahme entfernen, um nicht benötigte Zeilen zu löschen. Dabei 
werden keine gespeicherten Spektren Ihrer Anwendung gelöscht.  

Die Tabelle enthält jetzt nur eine freie Zeile für den Eintrag der nächsten Probe. 

6. Tragen Sie die Anzahl der Proben ein, die Sie der Reihe hinzufügen möchten oder wählen 
Sie diese Zahl in der Drop-down-Liste und klicken Sie auf Einfügen.  

Für jede Probe wird in der Tabelle eine neue Zeile erzeugt. 

Standardmäßig erzeugt die Funktion Auto-Namen für jede Probe einen Probennamen und 
eine Beschreibung. 
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7. Bei Bedarf kann nach einem Klick auf das betreffende Feld jeder Eintrag beliebig geändert 
werden.  

Die Probennamen müssen jedoch eindeutig sein. 

8. Um eine Zeile der Tabelle zu verschieben, klicken Sie auf den Zeilenwähler in der ersten 
Spalte und danach auf Aufwärts oder Abwärts. Klicken Sie auf Einfügen, um eine Zeile 
einzufügen oder auf Entfernen, um eine Zeile zu löschen.  

Um mehrere Zeilen anzuwählen, klicken Sie darauf bei gleichzeitigem Drücken der Tasten 
SHIFT oder CTRL. 

Wenn die Funktion Auto-Namen aktiviert ist, erfolgt die Aktualisierung der Probennamen 
automatisch. 

9. Wenn Sie mit den Einträgen in die Probentabelle fertig sind und die 
Spektrometereinstellungen abgeschlossen haben, können Sie bei Bedarf ein gültiges 
Untergrundspektrum aufnehmen und die erste Probe in das Gerät einsetzen. 

10. Wählen Sie ein Verzeichnis an und klicken Sie auf .  

Das von der ersten Probe aufgenommene Spektrum wird im Ansichtsfenster dargestellt und 
dem gewählten Verzeichnis hinzugefügt. 

11. Folgen Sie den Hinweisen des Nachrichtenfelds oder jener auf dem Bildschirm des 
Spektrometers, falls verfügbar, bis von jeder Probe Ihrer Reihe ein Spektrum aufgenommen 
wurde.  

Jedes Spektrum wird dem ausgewählten Spektrenverzeichnis hinzugefügt. 

Ergänzende Information 

Auto-Namen ist besonders sinnvoll, wenn ein Zubehör verwendet wird, das es Ihnen erlaubt, die 
Spektrenaufnahme ferngesteuert zu starten und zu stoppen, wie etwa mit der getriggerten 
Faseroptiksonde. 
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Datenverwaltung 

Die Software Spectrum ermöglicht es: 

· Mit vertrauter Windows-Technik Dateien finden, auswählen, öffnen und speichern 

· Aufgenommene Spektren automatisch in Standardverzeichnissen zu speichern. 

· Spektren in Verzeichnissen so zu organisieren, dass die Aufnahme und die Bearbeitung von 
Daten vereinfacht wird. 

· Spektren zur Darstellung aus einem Verzeichnis auszuwählen. 

Anwendung bekannter Windows-Technik 

Die Befehle des Menüs Datei ermöglichen es, anhand vertrauter Windows-Technik Dateien zu 
öffnen und zu speichern. 

Möchten Sie z. B die Datei eines Spektrums aufrufen, das auf Ihrem PC abgelegt wurde: 

1. Klicken Sie im Menü Datei auf die Schaltfläche Öffnen.  

oder 

Klicken Sie auf in der Ansichtswerkzeugleiste. 

Das Fenster Datei laden wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf Öffnen und wählen Sie die gewünschte Datei *.sp aus.  

Verharren Sie kurz mit dem Mauszeiger auf dem Dateinamen, um eine zusam-menfassende 
Information zu dem betreffenden Spektrum einzublenden. 

Zur Auswahl mehrerer Dateien, wählen Sie diese nach einander mit gedrückter CTRL-Taste 
an. Um eine ganze Reihe anzuwählen, drücken Sie die SHIFT-Taste und klicken Sie auf die 
erste und danach auf die letzte Datei dieser Reihe. 

3. Klicken Sie auf die Schaltfläche Öffnen.  

Das Spektrum wird auf einer Registerkarte des Ansichtsfensters angezeigt. 

Die Spektren des aktuellen Verzeichnisses sind unterhalb der Registerkarte Graphik in einer 
Tabelle aufgelistet, die auch als Spektrensucher dient. 

Speichern von Spektren 

Falls kein anderes Verzeichnis erstellt wurde, speichert der Befehl Speichern des Menüs Datei 
Ihre ausgewählten Spektren nach C:\pel_data\spectra\... 

Die standardmäßig aktivierte Option Automatisch Speichern speichert automatisch jedes 
aufgenommene Spektrum einer Probe in dieses Verzeichnis. Lesen Sie zum Deaktivieren der 
Funktion Automatisch Speichern den Abschnitt Spektrometereinstellungen zur Datenaufnahme. 

Um nachzusehen, ob ein Spektrum gespeichert wurde, öffnen Sie die Registerkarte Ergebnisse des 
Ansichtsfensters, worin die Spektren des aktuellen Verzeichnisses aufgelistet sind. Standardmäßig 
zeigt eine Spalte der Tabelle bei jedem Spektrum an, ob es gespeichert wurde. 

Sie können ein anderes Verzeichnis zum Speichern eines Spektrums angeben, indem Sie im Menü 
Datei die Optionen Speichern unter oder Alle speichern wählen oder anhand der Einträge in der 
Probenliste ein eigenes Verzeichnis vorgeben. 
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Organisation offener Spektren mit dem Datenexplorer 

Verzeichnisse sind virtuelle Ordner, die dazu dienen, offene Probenspektren auf der Arbeitsfläche 
von Spectrum zu verwalten. Die Verzeichnisse geben nicht den Pfad an, wohin die Spektren 
gespeichert werden. 

Ein Verzeichnis kann Verknüpfungen zu den Spektren einer Probenreihe enthalten oder zu einer 
Messreihe und zu den dabei erzeugten Ergebnissen. 

Um ein aktuelles Verzeichnis einzusehen, öffnen Sie den Datenexplorer am linken Rand der 
Arbeitsfläche. Jedes Verzeichnis enthält mindestens ein Spektrum. 

Der Inhalt des Ansichtsfensters, verteilt auf eine oder mehrere Registerkarten, entspricht dem 
aktuell ausgewählten Spektrenverzeichnis und seinen Verknüpfungen. 

Zum Erzeugen eines neuen Verzeichnisses wählt man im Menü Datei die Option Neu. Per Mauszug 
kann eine Verknüpfung von einem Ordner zu einem anderen erstellt werden. 

Mit rechtem Mausklick und Löschen kann ein Verzeichnis gelöscht werden, mit allen darin 
enthaltenen Verknüpfungen, ohne Löschung der auf der Festplatte gespeicherten Spektren. Bei der 
Umbenennung einer Verknüpfung wird nicht automatisch ein neues Spektrum auf der Festplatte 
abgelegt. 

Anwendung der Spektrentabelle 

Wenn Sie anhand des Datenexplorers den Inhalt eines Spektrenverzeichnisses aufrufen, sehen Sie 
im Ansichtsfenster unterhalb der Spektren eine Tabelle, die es Ihnen ermöglicht, ein Spektrum zur 
Bearbeitung auszuwählen. 

Jedes ausgewählte Spektrum ist mit markiert und sein Kurvenverlauf ist farblich aufgehellt. Nicht 
ausgewählte Spektren erscheinen verblasst. 

· Um mehr als ein Spektrum auszuwählen, drücken Sie die CTRL-Taste und wählen das 
nächste Spektrum aus. 

· Um eine Folge von Spektren auszuwählen, drücken Sie die SHIFT-Taste und wählen Sie das 
erste und danach das letzte der gewünschten Gruppe aus. 

· Um alle Spektren des Verzeichnisses auszuwählen, drücken Sie CTRL+A. 

Ergänzende Information 

Ausführlichere Anleitungen zum Speichern von Spektren und zum Einrichten von Speicherpfaden 
finden Sie im Abschnitt Spektren speichern. 

Näheres zum Öffnen von Dateien, Ausblenden von Spektren und zum Löschen von Spektren von 
der Festplatte finden Sie unter Öffnen, Entfernen und Löschen von Dateien. 
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Datenbearbeitung 

Das Menü Prozesse der Software Spectrum beinhaltet eine Reihe von Befehlen, die es Ihnen 
ermöglichen, eines oder mehrere Ihrer Spektren weiter zu bearbeiten. 

So können Sie z. B. die Umrechnung spektraler Kurven zwischen Darstellung in Einheiten für 
Absorption (A) und Einheiten für Transmission (%T) durchführen. Außerdem können Sie eine 
automatische Basislinienkorrektur oder eine Interaktive Basislinienkorrektur an ausgewählten 
Spektren durchführen oder anhand des Befehls COMPARE ein Spektrum mit einem oder mehreren 
anderen Spektren vergleichen, die Sie als Referenzspektren festgelegt haben. Die Funktion 
Spektrenrechner ermöglicht es Ihnen, eine oder mehrere arithmetische Operationen durchzuführen, 
wie etwa ein Spektrum durch ein anderes zu teilen oder die Ordinatenwerte eines Spektrums mit 
einem Faktor zu multiplizieren. 

Für eine Durchführung komplexer spektraler Berechnungen ermöglicht die Software Spectrum die 
Einstellung von Berechnungen und die Verknüpfung von Prozessen und Berechnungen zu Makros. 
Nach ihrer Erstellung werden Berechnungen und Makros als Untermenüs in das Menü Prozesse 
aufgenommen, so dass sie jederzeit zur Wiederverwendung oder für Änderungen zur Verfügung 
stehen. 

Sie können zudem auch die Prozesse Quant, Überprüfen, COMPARE (Spektrenvergleich) und 
SEARCH (Spektrensuche) in ein Makro einbringen. Sie können Adulterant Screen auch in ein Makro 
einschließen, fall Sie die dafür geeignete Lizenz haben. 

Falls Sie einige dieser Funktionen häufig anwenden, können Sie diese auch in der 
Prozesswerkzeugleiste anzeigen. 

HINWEIS:  Bevor Sie einen Prozess anwenden, sollten Sie sicher stellen, dass er für die Bearbeitung 

Ihrer Daten geeignet ist. So könnten z. B. manche Prozesse für Raman-Daten nicht 

anwendbar sein. 
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Ergebnisausgabe 

Spectrum ermöglicht es, Spektren des Ansichtsfensters anzupassen und zu beschriften und danach 
an WordPad zu senden oder sie als Microsoft-Word-Dokument auszugeben. 

Desgleichen können Sie: 

· Eine Seitensansicht erstellen und Ausdrucken. 

· Kopieren und Einfügen von Daten einer offenen Registerkarte des Ansichtsfensters an eine 
andere Stelle. 

HINWEIS: Anpassungen und Beschriftungen werden nicht auf der Festplatte gespeichert 

und beim Verlassen der Software nicht gesichert. 

· Anhand des Befehls Report des Menüs Datei einen Ergebnisbericht erstellen.  

Ergänzende Information 

Die Software erlaubt auch das Exportieren von Spektren in andere Systeme zur Datenverwaltung 
oder zur weiteren Bearbeitung. 
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Optionen zum Apeichern und Beenden 

Wenn Sie die Software Spectrum verlassen möchten: 

1. Wählen Sie im Menü Datei die Option Beenden.  

oder 

Klicken Sie zum Schließen auf (X) in der rechten oberen Ecke des Fensters. 

Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten,werden Sie beim Beenden dazu 
aufgefordert, die Arbeitsfläche zu unterschreiben. 

Ein Dialog mit Speicheroptionen wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie eine der Optionen. 

Wenn Sie mit der Standardversion der Software Spectrum arbeiten, können Sie: 

a. Ungesicherte Daten speichern, um beim nächsten Anmelden an diesem PC die 
Software mit Ihren Standardeinstellungen und Layout zu öffnen, und so Ihre 
aktuelle Arbeitsfläche bewahren. 

b. Ansicht wiederherstellen, um Ihre aktuellen Spektren, Standardeinstellungen 
und Layout zu speichern und beim nächsten Anmelden an diesem PC Ihre Arbeit 
dort fortzusetzen, wo sie jetzt abgebrochen wird. 

c. Verlassen ohne zu speichern, um beim nächsten Anmelden an diesem PC die 
Software mit der standardmäßigen Arbeitsfläche zu öffnen. 

Wenn Sie mit der Softwareversion Spectrum ES arbeiten, können Sie: 

d. Ansicht wiederherstellen, um Ihre aktuellen Spektren, Standardeinstellungen 
und Layout zu speichern und beim nächsten Anmelden an diesem PC Ihre Arbeit 
dort fortzusetzen, wo sie jetzt abgebrochen wird 

e. Löschen zum Neuladen, um beim nächsten Anmelden an diesem PC eine neue 
Arbeitsfläche zu laden, mit neuer Arbeisflächen-ID. 

 

 



 

Aufrufen und Speichern 
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Aufrufen und Speichern 

Die Softwarebefehle Öffnen, Speichern und Exportieren, die zum Öffnen und zum Speichern 
von Spektren auf der Festplatte dienen, sind im Menü Datei untergebracht. 

Einige der Befehle zur Dateienverwaltung sind auch als Tastaturkürzel und als Kontextmenüs 
verfügbar. Das Aufrufen eines Kontextmenüs erfolgt durch rechten Mausklick auf das betreffende 
Objekt. 

Wichtig ist, dass zwischen Befehlen zur Verwaltung gespeicherter Dateien und jenen zur 
Organisation offener Spektren eines Verzeichnisses unterschieden wird. 

Diese Themen werden in folgenden Abschnitten ausführlicher behandelt: 

Navigation Beschreibung der Verzeichnisse des Datenexplorers und der Ergebnistabelle. 

Verzeichnisse Virtuelle Spektrenordner, die im Datenexplorer angezeigt werden. 

Öffnen, Entfernen und Löschen von Dateien Befehle zum Aufrufen von Spektren von der Festplatte, 
Entfernen offener Spektren aus einem Verzeichnis und Löschen von Dateien auf der Festplatte. 

Speichern von Spektren Beschreibung der Speicherbefehle, des Einrichtens von Verzeichnispfaden 
und der Option Automatisches Speichern. 

Exportieren von Spektren Speicherung eines spektralen Datensatzes in einem Format, das von 
Arbeitsblattprogrammen, LIMS-Systemen und anderen Anwendungen eingelesen werden kann. 

Ergänzende Information 

Der Datenexplorer einer Arbeitsfläche 

Der Datenexplorer ermöglicht die visuelle Darstellung der Spektren und Kurven, die beim Scannen 
von Proben und bei der Bearbeitung Ihrer Daten erzeugt werden. Im Datenexplorer können 
Spektrenverzeichnisse geöffnet und Spektren einzelner Verzeichnisse anhand von Kontextmenüs 
oder per Mauszug kopiert werden. 
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Die Spektrenverzeichnisse 

Ein Verzeichnis ist ein virtueller Ordner, der zur Organisation offener Spektren dient. Das aktuell 
ausgewählte Verzeichnis wird im Ansichtsfenster dargestellt. Alle bestehenden Verzeichnisse 
werden im Datenexplorer angezeigt und im Menü Navigation aufgelistet. 

Erzeugen eines neuen Verzeichnisses 

Anhand des Befehls Neu im Menü Datei kann ein neues Verzeichnis erzeugt werden. 

1. Öffnen Sie den Datenexplorer Ihrer Arbeitsfläche. 

2. Wählen Sie im Menü Datei die Option Neu oder drücken Sie CTRL+N.  

Dem Datenexplorer wird ein neues Verzeichnis hinzugefügt mit dem Standardnamen 
Verzeichnis n, wobei n eine laufende ganze Zahl ist. 

3. Klicken Sie zum Umbenennen des Verzeichnisses mit rechter Maustaste auf seinen Namen, 
wählen Sie die Option Umbenennen und tragen Sie den gewünschten neuen Namen in 
das betreffende Feld ein. 

Kopieren eines Spektrums in ein neues Verzeichnis 

1. Öffnen Sie den Datenexplorer Ihrer Arbeitsfläche, klicken Sie mit rechter Maustaste auf den 
Namen des zu kopierenden Spektrums und wählen Sie die Option In neues Verzeichnis 
kopieren.  

Dem Datenexplorer wird ein neues Verzeichnis mit dem Standardnamen Verzeichnis n 
hinzugefügt, wobei n eine laufende ganze Zahl ist. 

2. Um dem neuen Verzeichnis einen gewünschten Namen zu geben, klicken Sie mit rechter 
Maustaste darauf, wählen Sie die Option Umbenennen und tragen Sie in das betreffende 
Feld den neuen Namen ein. 

Entfernen eines Verzeichnisses 

 Klicken Sie im Datenexplorer mit rechter Maustaste auf den Verzeichnisnamen und wählen 
Sie die Option Löschen. 

Das betreffende Verzeichnis wird zusammen mit seinem Inhalt entfernt. 

Auf der Festplatte werden dabei keine Dateien gelöscht. 

HINWEIS:  Falls Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert 

werden, für das Löschen eines Verzeichnisses eine elektronische Unterschrift 

einzugeben. Der Inhalt des aktuellen Verzeichnisses wird in den Papierkorb des 

Datenexplorers verschoben. 
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Wiederherstellen von Verzeichnissen (nur mit der Software Spectrum ES) 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Papierkorb in der Leiste des Datenexplorers und 
wählen Sie anschließend Alle Wiederherstellen. 

Alle Spektrenverzeichnisse aus dem Papierkorb werden erneut im Datenexplorer verfügbar, 
zusammen mit sämtlichen in ihen enthaltenen Spektren. 

Ergänzende Information 

Weitere Informationen zur Spektrenorganisation finden Sie unter Datenexplorer. 
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Öffnen, Entfernen und Löschen von Dateien 

Öffnen einer Datei 

Anhand des Befehls Öffnen im Menü Datei können Sie jede von der Software Spectrum verwendete 
Datei öffnen. 

1. Klicken Sie im Menü Datei auf Öffnen oder drücken Sie CTRL+O.  

oder 

Suchen Sie im Datenexplorer das Verzeichnis aus, klicken sie darauf mit rechter Maustaste 
und wählen Sie die Option Öffnen. 

Der Dialog Datei laden wird eingeblendet. 

Standardmäßig werden alle binären Spektrendateien (*.sp) des Ordners 
C:\pel_data\spectra angezeigt. Sie können auch die Interferogramme (Dateien *.ig), 
JCAMP-Dateien (*.dx), Omnic-Dateien (*.spa), GRAM-Dateien (*.spc), sowie Spektren die 
als Datenpunkte in einem PerkinElmer-ASCII-Format abgelegt sind (Dateien *.asc), öffnen. 

Standardmäßig werden die Spektren mit einer Miniaturvorschau angezeigt. Um mehr über 
ein Spektrum zu erfahren, setzen Sie den Mauszeiger auf das Miniaturbild oder auf den 
Dateinamen (oder auf das Symbol in der Liste der Darstellungen). In der Detailansicht 
können Sie zwischen den Spalten Anwender, Spektrenbeschreibung, Ordinate, Abszisse, 
Scan-Start, Scan-Ende und Scan-Intervall wählen. 

HINWEIS: Die Eigenschaften eines Spektrenverzeichnisses sind unabhängig von den Eigenschaften 

der darin enthaltenen Graphiken. 

2. Klicken Sie auf den Namen der ausgewählten Datei.  

Diese Datei wird angewählt, alle anderen bleiben abgewählt. 

Klicken Sie zum Auswählen einer Folge von Dateien bei gedrückter SHIFT-Taste auf den 
ersten und danach auf den letzten Dateinamen der Gruppe. 

Klicken Sie zur Auswahl mehrerer einzelner Dateien nach einander auf deren Namen bei 
gedrückter CTRL-Taste. 

3. Klicken Sie auf den Befehl Öffnen.  

Die ausgewählten Spektren werden im Ansichtsfenster dargestellt. 

Entfernen eines Spektrums aus einem Verzeichnis 

1. Rufen Sie den Sie den Datenexplorer auf und wählen Sie ein Verzeichnis aus. 

2. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Verknüpfung des zu entfernenden Spektrums und 
anschließend auf Löschen.  

Das betreffende Spektrum wird aus dem Verzeichnis entfernt. 

Ist das Spekrum auf der Festplatte gespeichert, wird es dort nicht gelöscht. 

HINWEIS:  Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie beim Löschen eines 

Spektrums dazu aufgefordert werden, eine elektronische Unterschrift einzugeben. Das 

Spektrum danach im Papierkorb des Datenexplorers gespeichert. 

Alternativ: 
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 Klicken Sie in der Spektrentabelle mit rechter Maustaste auf das Feld in der Spalte Name 
und danach auf Spektrum entfernen. 

Das Spektrum wird aus dem Verzeichnis entfernt. 

Ist das Spektrum gespeichert, wird die Datei auf der Festplatte nicht gelöscht. 

HINWEIS:  Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie beim Löschen 

eines Spektrums dazu aufgefordert werden, eine elektronische Unterschrift 

einzugeben. Das Spektrum wird danach im Papierkorb des Datenexplorers 

gespeichert. 

Entfernen aller ausgewählten Spektren eines Verzeichnisses 

 Öffnen sie den Datenexplorer, klicken Sie mit rechter Maustaste auf das betreffende 
Verzeichnis und anschließend auf die Taste Löschen. 

Alle offenen Spektren des Verzeichnisses werden entfernt. 

Auf der Festplatte werden keine Dateien gelöscht. 

HINWEIS:  Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie zum Löschen 

eines Verzeichnisses dazu aufgefordert werden, eine elektronische Unterschrift 

einzugeben. Der Inhalt des Verzeichnisses wird danach im Papierkorb des 

Datenexplorers gespeichert. 

Löschen einer Datei von der Festplatte 

Benutzen Sie dafür zunächst den Befehl Öffnen im Menü Datei. 

1. Klicken Sie im Menü Datei auf Öffnen.  

oder 

Drücken Sie CTRL+O 

oder 

Suchen Sie mit dem Datenexplorer ein Verzeichnis aus, klicken sie darauf mit rechter 
Maustaste und wählen Sie die Option Spektren öffnen. 

Der Dialog Datei öffnen wird eingeblendet. 

Standardmäßig werden alle binären Spektren (Dateien *.sp) des Ordners 
C:\pel_data\spectra angezeigt. Sie können auch die Interferogramme (Dateien *.ig) 
oder Spektren, die als Datenpunkte in einem PerkinElmer-ASCII-Format abgelegt sind 
(Dateien *.asc), oder beliebige Dateien (*.*) öffnen. 

Standardmäßig werden die Spektren mit einer Miniaturvorschau angezeigt. Um mehr über 
ein Spektrum zu erfahren, setzen Sie den Mauszeiger auf das Miniaturbild oder auf den 
Dateinamen 
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2. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Namen der zu löschenden Datei und danach im 
eingeblendeten Dialog auf Löschen.   

Sie können auch mehrere Dateien gleichzeitig löschen, indem Sie diese mit gedrückter 
SHIFT- oder CTRL-Taste anwählen und nach rechtem Mausklick auf einen der Namen die 
Schaltfläche Löschen anklicken. 

Die ausgewählten Spektren werden von der Festplatte gelöscht. Die Spektren verbleiben 
weiterhin im aktuellen Spektrenverzeichnis. 
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Speichern von Spektren 

Die Spektrentabelle im Ansichtsfenster einer Arbeitsfläche enthält standardmäßig eine Spalte, die 
anzeigt, ob das betreffende Spektrum gespeichert wurde. 

Der Befehl Speichern 

Der Befehl Speichern dient zum Speichern eines ausgewählten Spektrums unter seinem 
momentanen Dateinamen und mit seinem aktuellen Format. 

1. Wählen Sie das zu speichernde Spektrum aus.  

Sie können dafür im Datenexplorer ein einzelnes Spektrum eines Verzeichnisses auswählen. 
Alternativ können Sie das Spektrum anhand der Spektrentabelle aus dem betreffenden 
Verzeichnis aufrufen. 

2. Klicken Sie im Menü Datei auf Speichern.  

oder 

drücken Sie CTRL+S. 

If you have Spectrum ES, you will be prompted to enter an electronic signature for the 
Output step.  

Die ausgewählte Datei wird gespeichert. 

Wurde das Spektrum noch nie gespeichert, öffnet sich der Dialog Speichern unter. 

Der Befehl Alle speichern 

Der Befehl Alle speichern dient zur Vergabe von neuen Dateinamen oder zum Festlegen von 
neuen Standardpfaden für die Spektrenverzeichnisse. 

1. Klicken Sie im Menü Datei auf die Option Alle speichern.  

Der Dialog Spektren speichern wird eingeblendet, mit der Tabelle aller Spektren, die in 
den Verzeichnissen vorkommen. 

2. Markieren Sie in der Spalte Speichern alle Kurven, die Sie speichern möchten und 
entfernen Sie die Markierung bei Kurven, die nicht gespeichert werden sollen.  

Das Symbol rechts neben der zu markierenden Box zeigt an, ob ein Spektrum bereits 
gespeichert wurde. 

3. Ändern Sie alle Dateinamen nach Ihren Wünschen und beachten Sie dabei, dass für 
Dateinamen bestimmte Zeichen nicht verwendet werden dürfen.  

Nach einer Namensänderung erscheint links ein Symbol als Hinweis, dass die Datei noch 
nicht gespeichert ist. 

4. Möchten Sie den Standardpfad zum Speichern der Kurven verändern, klicken Sie auf die 
Taste  rechts neben dem Feld mit dem Standardverzeichnis, wählen Sie im Dialog 
Ordner suchen das neue Verzeichnis und klicken Sie danach auf OK. Sind Sie mit dem 
neuen Pfad zufrieden, klicken Sie auf Für alle.  

Der Speicherpfad wird für die Dateien aller Spektren geändert und wird zum Standardpfad 
für alle späteren Speichervorgänge. 
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5. Möchten Sie für ein einzelnes Spektrum den Speicherpfad ändern, klicken Sie auf die Taste 
, die am rechten Rand einer Zeile der Spalte Dateipfad erscheint, wenn Sie den 

Mauszeiger darauf setzen, wählen Sie im Dialog Ordner suchen ein Verzeichnis aus und 
klicken Sie auf OK.  

Der Speicherpfad wird nur für dieses Spektrum verändert. 

6. Klicken Sie abschließend auf Speichern. 

Der Befehl Speichern unter 

Mit dem Befehl Speichern unter werden neue Dateinamen vergeben oder neue Pfade für 
Spektrenverzeichnisse festgelegt. 

1. Wählen Sie im Datenexplorer das Verzeichnis mit den Spektren aus, die Sie speichern 
möchten. 

2. Wählen Sie im Menü Datei den Befehl Speichern unter.  

Der Dialog Spektren Speichern Unter wird eingeblendet, mit der Tabelle aller Spektren des 
angewählten Verzeichnisses. 

3. Markieren Sie in der Spalte Speichern alle Spektren, die Sie speichern möchten und 
entfernen Sie die Markierung bei Spektren, die nicht gespeichert werden sollen.  

Das Symbol rechts neben der zu markierenden Box zeigt an, ob ein Spektrum bereits 
gespeichert wurde. 

4. Ändern Sie alle Dateinamen nach Ihren Wünschen.  

Nach einer Namensänderung erscheint links ein Symbol als Hinweis, dass die Datei noch 
nicht gespeichert ist. 

5. Möchten Sie den Standardpfad zum Speichern aller Spektren ändern, klicken Sie auf die 
Taste am rechten Rand der Zeile Bevorzugtes Zielverzeichnis, wählen Sie im Dialog 
Ordner suchen das neue Verzeichnis und klicken Sie danach auf OK. Sind Sie mit dem 
neuen Pfad zufrieden, klicken Sie auf Für alle.  

Der Speicherpfad wird für die Dateien aller Spektren geändert. 

6. Möchten Sie für eine einzelnes Spektrum den Speicherpfad verändern, klicken Sie auf die 
Taste die am rechten Rand der Zeile in der Spalte Dateipfad erscheint, wenn Sie den 
Mauszeiger darauf setzen, wählen Sie im Dialog Ordner suchen ein Verzeichnis aus und 
klicken Sie auf OK.  

Der Speicherpfad wird nur für diese Kurve verändert. 

7. Klicken Sie abschließend auf Speichern  

If you have Spectrum ES, you will be prompted to enter an electronic signature for the 
Output step.  

Ergänzende Information 

Die Option Automatisch speichern 

Mit der Option Automatisch speichern wird jedes Spektrum unmittelbar nach der 
Datenaufnahme automatisch gespeichert. Die Option ist standardmäßig in der Software aktiviert. 
Näheres finden Sie unter Spektrometereinstellungen zur Datenaufnahme. 
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Speichern von Spektren des Ansichtsfensters 

Sie können ein Spektrum entweder im binären Format (*.sp) oder als ASCII-Datei (*.asc) anhand 
von Befehlen des Kontextmenüs ablegen. Dabei können Sie beliebige Dateinamen und Pfade 
verwenden. 

1. Setzen Sie den Mauszeiger auf eine Linie in der Spalte Name und öffnen Sie mit rechtem 
Mausklick das Kontextmenü. 

2. Wählen Sie eine der Optionen aus: Speichern als .sp-Datei oder Speichern als ASCII-
Datei.  

Der Dialog Speichern unter wird eingeblendet. 

3. Wählen Sie einen Verzeichnispfad zum Ablegen der zu speichernden Datei.  

Zu Beginn sehen Sie den Pfad C:\pel_data\spectra. Bei wiederholtem Öffnen des 
Dialogs wird immer der Pfad des zuletzt verwendeten Speicherorts angegeben. 

4. Tragen Sie einen Dateinamen ein oder suchen Sie einen vorhandenen aus.  

Die Bezeichnung für die Dateierweiterung muss nicht eingegeben werden, da sie bereits 
vorgewählt ist und automatisch hinzugefügt wird. 

5. Klicken Sie auf Speichern. 

Wurde ein Spektrenverzeichnis ausgewählt und die Tabelle ist eingeblendet: 

1. Setzen Sie den Mauszeiger auf den Spektrennamen in der Tabelle und klicken Sie darauf 
mit rechter Maustaste, sobald er unterlegt ist. 

2. Wählen Sie im Kontextmenü Speichern als .sp-Datei oder Speichern als ASCII-Datei.  

Der Dialog Speichern unter wird eingeblendet. 

3. Fahren Sie mit Schritt 3 von weiter oben fort. 
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Exportieren von Reports 

In Spectrum werden Reports aus Vorlagen erzeugt, die unter Verwendung der PerkinElmer-
Software 'Report-Designer' erstellt werden. Sie können diese Vorlagen im Voraus erstellen oder 
jeweils dann eine erzeugen, wenn sie benötigt wird, um anschließend einen Report zu generieren. 

1. Um einen Mehrfachspektrenreport zu generieren, wählen Sie den Namen des 
Verzeichnisses im Datenexplorer aus. 

 Oder 

Um mehrfache Einzelspektrenreports zu generieren, wählen Sie den Namen des 
Verzeichnisses im Datenexplorer aus. 

 Oder 

Um den Report eines Einzelspektrums zu generieren, wählen Sie den Namen des 
Spektrums im Datenexplorer aus. 

2. Prüfen Sie das Erscheinungsbild der Daten, welche Sie in den Report aufnehmen möchten.  

Je nach den Einstellungen in der von Ihnen gewählten Vorlage, kann das in Spectrum 
dargestellte Erscheinungsbild der Daten im Report dupliziert werden. 

3. Wählen Sie Report im Menü Datei.  

Der Dialog Report wird eingeblendet. 

4. Klicken Sie auf den Reiter Reportoptionen. 

5. Markieren Sie das Kästchen Report speichern, wenn Sie die erzeugten Reports speichern 
möchten.  

6. Markieren Sie das Kästchen Gespeicherten Report anzeigen, wenn Sie möchten, dass 
die erzeugten Reports dargestellt werden. 

7. Markieren Sie das Kästchen Report drucken, damit Reports auf dem momentan aktiven 
Drucker ausgedruckt werden. 

8. Klicken Sie bei Bedarf auf Durchsuchen, um die Vorlagendatei aufzufinden, welche Sie bei 
der Erzeugung des Reports verwenden möchten, und klicken Sie auf Öffnen. 

Die mit dem Report-Designer erstellten Vorlagen haben im Dateinamen die Erweiterung 
*.tplx. 

Oder 

Klicken Sie auf Erzeugen, um den Report-Designer zu öffnen, damit sie eine neue Vorlage 
erstellen können. 

Sie können auch eine Vorlage auswählen und danach auf Bearbeiten klicken, wenn Sie im 
Report-Designer beliebige Änderungen ausführen möchten, bevor Sie einen Report 
erzeugen. Denken Sie daran, die Vorlage im Report-Designer vor dem Erzeugen des 
Reports zu speichern. S. dazu auch die Bildschirm-Hilfetexte im Report-Designer mit 
weiteren Einzelheiten. 

In der Spectrum ES können Sie auch eine Vorlage aus der Liste der früher in der 
Arbeitsfläche verwendeten Vorlagen auswählen. 

9. Wählen Sie den Typ des Reports, den Sie erzeugen möchten unter den verfügbaren 
Optionen aus. 

Die verfügbaren Reportoptionen werden von den Objekten abhängen, die in der 
ausgewählten Vorlage enthalten sind und von den Daten, die in der Software Spectrum 
ausgewählt wurden. Enthält die Vorlage z. B. nur Objekte betreffend die Daten multipler 
Spektren (das sind alle Spektren im Spektrenverzeichnis), dann ist die Reportoption für ein 
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Einzelspektrum deaktiviert. Wenn Sie bei Schritt 1 im Datenexplorer den Namen eines 
Einzelspektrums ausgewählt haben, dann ist die Reportoption für multiple Spektren 
deaktiviert. 

Wählen Sie neben dem Verzeichnisnamen die Option Einschließen, wenn Sie einen 
Report für alle Spektren aus dem Spektrenverzeichnis erzeugen möchten. 

Falls Sie bei Schritt 1 das Spektrenverzeichnis gewählt haben, klicken Sie neben Name des 
Spektrums auf die Option Einschließen, wenn Sie einen individuellen Report für ein 
Spektrum erzeugen möchten. Standardmäßig werden alle Spektren ausgewählt. Um alle 
Spektren zu wählen oder zu verwerfen, markieren Sie die Option Alle 
Einzelspektrenreports wählen oder entfernen Sie die Markierung dieser Option. 

10. Klicken Sie auf den Reiter Report bearbeiten.

11. Wählen Sie in der Drop-down-Liste das Reportformat aus.

In der Standardversion von Spectrum sind es die Optionen Rich Text Format (*.rtf) und
Portable Document Format (*.pdf).

In Spectrum ES wird der Report in einem von der Software Spectrum gesicherten und
verschlüsselten pdf-Format gespeichert.

12. Öffnen Sie bei Bedarf einen anderen Ordner (oder erzeugen Sie eine neuen) für die
erzeugten Reports.

Standardmäßig werden alle Reports nach C:\pel_data\reports gespeichert.

13. Wählen Sie die Abschnitte aus, die Sie in den Report einschließen möchten, in der Liste
Abschnittsname aus, die zur Vorlage gehört.

Um alle möglichen Abschnitte auszuwählen oder zu verwerfen, markieren Sie das Kästchen
Alle auswählen oder entfernen Sie dessen Markierung.

14. Klicken Sie auf Report.

Wenn Sie mit Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, für den
Ausgabeschritt eine elektronische Unterschrift einzugeben.

Der Report wird generiert.

Der erzeugte Dateiname für gespeicherte multiple Spektrenreports wird aus dem Namen
des Spektrenverzeichnisses abgeleitet. Der Dateiname des Reports eines Einzelspektrums
leitet sich aus dem Namen des Spektrenverzeichnisses und aus dem Probennamen ab.

Bei jedem Erzeugen einer neuen Reportdatei wird an ihren Namen eine Zahl angehängt.

Es erfolgt keine Ausgabe, falls die Datei nicht erzeugt werden kann.

Ergänzende Informationen zu Spectrum ES 

Sie können in Spectrum ES nur dann Reports erzeugen, wenn Sie dafür die geeignete Berechtigung 
haben. Desgleichen können Sie auch den Report-Designer nur öffnen, um eine Vorlage zu erstellen 
oder zu bearbeiten, wenn Sie dafür die geeignete Berechtigung haben. 

Sie können nur eine Vorlage auswählen, wenn diese den korrekten Status hat. Die zulässigen 
Status-Stufen werden auf dem Reiter Reportoptionen in der Drop-down-Liste angezeigt. Falls Sie 
ein Benutzer mit der geeigneten Berechtigung sind, können Sie diese Einstellungen ändern, 
andernfalls sind Sie nur befähigt, Vorlagen auszuwählen, welche diesen Kriterien entsprechen. Der 
Status einer jeden Vorlage wird im Dialog angezeigt, wenn Sie auf Durchsuchen klicken, um eine 
Vorlage aufzufinden. 
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Öffnen eines ES-Reports 

Verwenden Sie den Befehl ES-Report öffnen des Menüs Datei, um eine (mit Prüfsumme) 
gesicherte Reportdatei in der Software Spectrum ES zu öffnen. 

1. Klicken Sie auf ES-Report öffnen im Menü Datei oder drücken Sie CTRL+T.  

Standardmäßig werden alle gesicherten PDF-Reportdateien (*.spdf) des Ordners C:\ 
pel_data\reports angezeigt. Es können jedoch auch gesicherte RTF-Reportdateien (*.srtf) 
geöffnet werden. 

2. Klicken Sie auf den gewünschte Dateinamen, um ihn anzuwählen.  

Die Datei wird angewählt, alle anderen Dateien sind abgewählt. 

3. Klicken Sie auf Öffnen.  

Im Ordner der Reports wird eine Datei *pdf oder *.rtf  erzeugt, geöffnet und in der 
standamäßigen Anwendung für PDF- oder RTF-Dateien dargestellt. Die gesicherten Dateien 
*.srtf und *.spdf bleiben unverändert. 
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Exportieren von Spektren 

Anhand des Befehls Exportieren können Spektren als Dateien in bestimmte Ordner abgelegt 
werden, so dass andere Softwareanwendungen darauf Zugriff haben. 

1. Klicken Sie im Menü Datei auf den Befehl Exportieren.  

Der Dialog Daten exportieren wird eingeblendet. Standardmäßig werden alle Spektren 
angezeigt, die im Datenexplorer verfügbar sind. 

2. Entfernen Sie die Markierung der Spektren, die nicht exportiert werden sollen. 

3. Klicken Sie bei Bedarf auf , um für die zu exportierenden Dateien einen anderen Ordner 
zu wählen oder einen neuen Ordner zu erzeugen und klicken Sie danach auf Bei allen 
anwenden, um diesen Ordner anstelle des Standardordners zu verwenden. 

4. Enthält der ausgewählte Ordner bereits Dateien mit den Namen jener, die zum Exportieren 
ausgewählt wurden, können diese Dateien durch Markieren der Box Vorhandene Dateien 
überschreiben überschrieben werden. 

5. Wählen Sie das Format für die zu exportierenden Dateien aus.  

Eine benutzerdefinierte Datei verwendet Einstellungen, welche auf der Registerkarte 
Einstellungen für den Datenexport definiert wurden. 

Das Format kommagetrennter Zeichen (.csv) ist das gängige Dateiformat, das auch von 
Arbeitsblattprogrammen wie Microsoft Excel oder von LIMS-Programmen eingelesen 
werden kann. 

JCAMP-DX (.DX) ist ein Standarddateiformat für spektrale Daten, das von der IUPAC 
(International Union of Pure and Applied Chemistry) festgelegt wurde.  

6. Klicken Sie auf Exportieren.  

Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, 
eine elektronische Unterschrift für den Datenexport einzugeben. Die ausgewählten 
Spektren werden in den angegebenen Ordner exportiert. 

Ergänzende Information 

Das Speichern von Spektren kann auch im binären Format *.sp erfolgen und für Interferogramme 
im Dateiformat *.ig. Desgleichen kann im Volltextformat ASCII (Dateien *.asc) gspeichert werden. 

Unterschreiben Sie in der Software Spectrum ES für die Datenausgabe.  
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Navigation 

Im Ansichtsfenster in der Mitte einer Arbeitsfläche können alle Spektren des aktuellen 
Verzeichnisses dargestellt werden. 

Die Spektrentabelle 

Das Ansichtsfenster enthält im unteren Bereich eine Tabelle, die es Ihnen ermöglicht, spektrale 
Kurven zur Bearbeitung auszuwählen. Die Namen ausgewählter Spektren sind mit markiert und 
deren Kurvenverlauf hell durchgezogen; nicht ausgewählte Spektren erscheinen verblasst. 

 Klicken Sie zum Auswählen eines Spektrums auf seinen Namen. 

oder 

Klicken Sie in der Spalte Name auf eine Linie, um nur dieses Spekrum darzustellen. 

Das betreffende Spektrum wird gewählt, alle anderen sind abgewählt. 

 Um eine Folge von Spektren anzuwählen, klicken Sie mit gedrückter SHIFT-Taste auf den 
Namen des ersten und danach auf den Namen des letzten Spektrums. 

 Um mehrere Spektren an- oder abzuwählen, klicken Sie mit gedrückter CTRL-Taste nach 
einander auf die Linien in der Spalte Name. 

 Um alle Spektren eines Verzeichnisses auszuwählen, drücken Sie CTRL+A. 

Der Datenexplorer 

Der Datenexplorer in Ihrer Arbeitsfläche, links des Ansichtsfensters, organisiert die visuelle 
Darstellung aller offenen Spektren der verschiedenen Verzeichnisse. 
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Darstellung von Spektren 

Nachfolgende Themen beschreiben, wie Spektren zu bearbeiten sind, um sie je besser graphisch 
darstellen zu können: 

Optimierung des Ansichtsfensters 

Optimierung von Graphiken 

Automatische Skalierung X, Y, XY 

Vorherige Skalierung 

Anpassung einer Darstellung 

Beschriftung einer Darstellung 

Beschriftung mit Verwendung des vertikalen Cursors 

Banden bestimmen 

Horizontaler CursorAutoskalierung Y 

Optimieren 

Verschieben, Zoomen und Versatz von Spektren 

HINWEIS: Eine Anpassung wird nicht mit gespeichert, wenn Sie ein Spektrum als *.sp–Datei 

speichern und beim Beenden der Software Spectrum durch den Befehl Ansicht 

wiederherstellen nicht mit abgelegt. 

Ergänzende Information 

Die angepasste Darstellung kann zur Druckausgabe verwendet werden. Lesen Sie dazu Näheres im 
Abschnitt Ergebnisausgabe. 
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Optimierung der Spektrendarstellung 

Im Ansichtsfenster können Sie mit rechtem Mausklick in ein leeres Feld ein Kontextmenü 
einblenden, das folgende Befehle enthält: 

Vorherige Ansicht 

Ganze Achsenweite 

Vertikaler Cursor 

Horizontaler Cursor 

Überlagert/getrennt 

Ankerpunkt setzen 

Text hinzufügen 

Bitmap einfügen 

Drucken 

Kopieren 

Eigenschaften 

Ergänzende Information 

Mit rechtem Mausklick auf ein Spektrum wird ein Kontextmenü eingeblendet, das eine andere Reihe 
von Befehlen enthält. 
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Optimierung von Spektren 

Im Ansichtsfenster können Sie mit rechtem Mausklick auf ein Spektrum ein Kontextmenü 
einblenden, das ebenfalls eine Reihe zweckmäßiger Befehle enthält: 

Ankerpunkt setzen     

Nur dieses Spektrum auswählen     

Punktkoodinaten einfügen     

Peaks benennen     

Prozesse > Absorption 

    Transmission 

    DatenTune-up 

    Grundlinienkorrektur 

    Interaktive Basislinienkorrektur 

    Differenz 

    Normierung 

    Interpolation 

    XKonvert 

    Glätten 

    Ableitung 

    ATR-Korrektur 

    Spektrenrechner 

    Kubelka-Munk 

    Kramers-Kronig 

    Dekonvolution 

    Biodiesel 

    Peaktabelle 

    Peak-Flaeche/Hoehe 

    Quant 

    COMPARE 

    SEARCH 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 47 

Formeln > Formel n 

Makros > Makro n 

Speichern als .sp Datei     

Speichern als ASCII Datei     

Spektrum entfernen     

Informationen     

Darstellung anpassen     

  

HINWEIS: Wenn im Ansichtsfenster nur ein einzelnes Spektrum dargestellt ist, enthält das 

Kontextmenü nicht die Befehlsgruppe Prozesse. 

Ergänzende Information 

Wenn Sie mit rechter Maustaste neben eine Kurve auf den Fensterhintergrund klicken, erscheint ein 
Kontextmenü mit einer anderen Auswahl an Befehlen. 
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Automatische Skalierung 

Mit den Befehlen Autoweite X,Autoweite Y und Ganze Achsenweite werden die Achsen des 
Koordinatensystems neu skaliert, so dass das ausgewählte Spektrum auf den gesamten 
Fensterbereich ausgedehnt wird und Details besser sichtbar werden. 

Autoweite X 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen X-Achse neu skaliert werden soll. 

2. Wählen Sie im Menü Ansicht die Option Autoweite X oder klicken Sie auf Auto X in der 
Ansichtswerkzeugleiste (standardmäßig ausgeblendet).  

Der Y-Bereich bleibt erhalten. Der X-Bereich wird an den Anfangs- und an den Endpunkt 
des ausgewählten Spektums angepasst. 

Autoweite Y 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Y-Achse neu skaliert werden soll. 

2. Wählen Sie im Menü Ansicht die Option Autoweite Y oder klicken Sie auf Auto Y in der 
Ansichtswerkzeugleiste (standardmäßig ausgeblendet).  

Der X-Bereich bleibt erhalten. Der Y-Bereich wird an das Maximum und an das Minimum 
der Ordinate des ausgewählten Spektums angepasst. 

Ganze Achsenweite 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Achsen neu skaliert werden sollen. 

2. Wählen Sie im Menü Ansicht die Option Ganze Achsenweite oder klicken Sie auf Auto 
XY in der Ansichtswerkzeugleiste (standardmäßig ausgeblendet).  

Der X-Bereich wird an den Enfangs- und Endpunkt, der Y-Bereich an das Maximum und an 
das Minimum des ausgewählten Spektrums angepasst. 

Ergänzende Information 

Mit dem Befehl Vorherige Vergrößerung wird die Auswirkung der Befehle Autoweite X oder 
Autoweite Y aufgehoben. Um die Auswirkung des Befehls Auto XY aufzuheben, muss der Befehl 
Vorherige Vergrößerung zweimal nach einander angewandt werden, einmal für die Y-Achse und 
einmal für die X-Achse. 

Mit dem Befehl Autoskalierung Y kann jedes spektrale Detail eines Spektrums neu skaliert werden. 

Mit dem Befehl Optimieren können ebenfalls spektrale Details neu skaliert werden, jedoch mit 
Ausnahme von Rauschen oder ungewollten Banden, die von atmosphärischem CO2 oder von 
Wasserdampf stammen. 

Mit dem Befehl Offset aufheben kann ein Spektrenversatz korrigiert werden. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 49 

Vorherige Vergrößerung 

Mit dem Befehl Vorherige Vergrößerung werden Auswirkungen der Befehle zum Anpassen der 
Achsen, Autoweite X, Autoweite Y or Ganze Achsenweite, sowie des Zoomens rückgängig gemacht. 

 Klicken Sie im Menü Ansicht auf Vorherige Vergrößerung. 

oder 

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf den Hintergrund der Graphik und wählen Sie im 
eingeblendeten Kontextmenü Vorherige Vergrößerung. 

Das Spektrum wird auf die vorherige Darstellungsart zurückgesetzt. 

Wurden mehrere Befehle zum Verändern des Darstellungsbereichs ausgeführt, können diese nach 
einander durch den Befehl Vorherige Vergrößerung rückgängig gemacht werden. 

HINWEIS: Um den Befehl Ganze Achsenweite (Auto XY) rückgängig zu machen, muss der Befehl 

Vorherige Vergrößerung zweimal angewandt werden, einmal für die X-Achse und einmal 

für die Y-Achse. 
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Darstellung anpassen 

Anhand des Dialogs Eigenschaften kann eine maßgeschneiderte Darstellung des Spektrums 
erzeugt oder die Darstellungsweise der Kurven geändert werden. 

HINWEIS: Änderungen einer graphischen Darstellung haben keine Auswirkung auf die Merkmale 

eines gespeicherten Spektrums. 

 Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Darstellung anpassen oder klicken Sie in der 
Ansichtswerkzeugleiste auf die Taste Anpassen. 

Das Dialogfenster Darstellung anpassen wird mit der Registerkarte Achsen geöffnet. 

Das Dialogfenster Darstellung anpassen verfügt über insgesamt vier Registerkarten: 

· Die Registerkarte Allgemein dient zur Eingabe von Titeln und Beschreibungen. 

· Die Registerkarte Achsen dient zum Ändern der Achsenbereiche und der Einheiten. 

· Die Registerkarte Erscheinung dient zum Einblenden von Gitterlinien und zur Auswahl von 
Farben für Texte und Spektren 

· Die Registerkarte Erweitert erlaubt Festlegungen, ob und wie Datenpunkte darzustellen 
sind, ob Achsen mit Zahlen und Einheiten zu versehen sind, welche Informationen als 
Tooltip anzuzeigen sind und welche Interpolation, Linienstärke und Linienart bei der 
Spektrendarstellung anzuwenden ist. 

Ergänzende Information 

Zum Erzeugen einer maßgeschneiderten Graphikdarstellung für eine Druckausgabe oder zum 
Kopieren in die Zwischenablage vor dem Senden zu einem WordPad- oder Word-Dokument, können 
Sie auch ein Kontextmenü verwenden: 

 Klicken Sie zum Ändern der X- oder Y-Achsen mit der rechten Maustaste auf den 
Hintergrund der Graphik und wählen Sie im Kontextmenü Eigenschaften. 

Das Dialogfenster Darstellung anpassen wird mit der Registerkarte Achsen geöffnet. 

 Zum Ändern der Farbe einer ausgewählten Kurve, klicken Sie darauf mit rechter Maustaste 
und wählen Sie im Kontextmenü Erscheinung. 

Das Dialogfenster Darstellung anpassen wird mit der Registerkarte Erscheinung geöffnet. 

Der Dialog Einstellung der Darstellung ermöglicht eine benutzerdefinierte Darstellung der aktuell 
angezeigten Graphik. Zum Vorgeben der Standardeinstellungen für alle neuen Graphiken siehe 
Einstellungen der Darstellung. 
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Eingeben von Titeln und Beschreibungen 

Die Registerkarte Allgemein des Dialogfensters Darstellung anpassen dient zum Editieren eines 
Titels oder einer Beschreibung des Spektrums. 

HINWEIS: Änderungen einer graphischen Darstellung haben keine Auswirkung auf die Merkmale 

eines gespeicherten Spektrums. 

1. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Darstellung anpassen oder in der 
Ansichtswerkzeugleiste auf die Schaltfläche Anpassen.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Graphik und wählen Sie im Kontextmenü 
Eigenschaften oder Darstellung anpassen. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Allgemein. 

3. Geben Sie einen Titel und/oder eine Beschreibung ein.  

Der Titel erscheint oben in der Mitte der Graphik, mit der Schriftgröße und in der Farbe, die 
in der Registerkarte Erscheinung festgelegt wurde. 

4. Klicken sie auf Übernehmen zur Bestätigung Ihrer Eingaben, ohne Schließung des Dialogs  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen zum Verwerfen von Änderungen und Schließen des Dialogs 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Einträge zu bestätigen und den Dialog zu schließen. 
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Bereiche und Einheiten für die X- und Y-Achse 

Auf der Registerkarte Achsen des Dialogfensters Darstellung anpassen können für die 
Koordinatenachsen einer Graphik die Bereiche und die Einheiten geändert werden. 
 
HINWEIS: Änderungen einer graphischen Darstellung haben keine Auswirkung auf die Merkmale 

eines gespeicherten Spektrums. 

1. Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Darstellung anpassen oder klicken Sie auf 
Anpassen in der Ansichtswerkzeugleiste (standardmäßig ausgeblendet).  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Graphik und wählen Sie im eingeblendeten 
Kontextmenü Eigenschaften oder Darstellung anpassen. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Achsen (falls nicht standardmäßig eingeblendet).  

Darin verfügbare Optionen sind: 

Eigenschaften 

von 

Festlegung, ob die Änderungen an allen Kurven oder nur am 

ausgewählten Spektrum erfolgen sollen. 

Anzeigeart Festlegung, ob die Spektren überlagert dargestellt werden, mit 

gemeinsamen Achsenpaaren für alle Kurven, oder getrennt mit 

gemeinsamer X-Achse und getrennten Y-Achsen. 

Wurde eine Graphik im Datenexplorer geöffnet, steht diese Option nicht 

zur Verfügung. 

Ordinate 

(Y-Achse) 

Standardmäßig ist die Y-Achse an die Extremwerte der Ordinaten aller 

Spektren angepasst. Hier können Sie eigene Ordinatengrenzen 

vorgeben. Ändern Sie auch die Einheiten, müssen die Achsenbereiche 

diesen entsprechen. 

Abszisse 

(X-Achse) 

Standardmäßig ist die X-Achse an die Extremwerte der Abszissen aller 

Spektren angepasst. Hier können Sie eigene Abszissengrenzen 

vorgeben, konventionell bei 2000 cm-1 die Skalierung ändern und die 

Einheiten für die X-Achse festlegen. 

3. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen zu bestätigen, ohne Schließung des 
Dialogs.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um gespeicherte Änderungen zu sichern und den Dialog zu 
schließen. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen. 
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Ergänzende Information 

Der Befehl < 2000 cm-1 vergrößern ist ein spezieller Befehl, um die Abszissenskalierung im Bereich 
2000 bis 450 cm-1 so zu gestalten, dass Banden deutlicher zu sehen sind. Der Befehl dehnt die 
Skalierung der Abszisse unterhalb 2000 cm-1 mit dem Faktor 2 gegenüber dem Bereich von 
oberhalb 2000 cm-1. 

Der Dialog Einstellung der Darstellung ermöglicht eine benutzerdefinierte Darstellung der aktuell 
angezeigten Graphik. Zum Vorgeben der Standardeinstellungen für alle neuen Graphiken siehe 
Einstellungen der Darstellung. 
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Farben für Spektren, Graphik und Raster 

Auf der Registerkarte Erscheinung des Dialogfensters Darstellung anpassen können 
gewünschte Farben für die graphische Darstellung eines Spektrums ausgewählt werden. 

HINWEIS: Änderungen einer graphischen Darstellung haben keine Auswirkung auf die Merkmale 

eines gespeicherten Spektrums. 

1. Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Darstellung anpassen oder klicken Sie auf 
Anpassen in der Ansichtswerkzeugleiste (standardmäßig ausgeblendet).  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Graphik und wählen Sie im Kontextmenü 
Eigenschaften (für die Graphik) oder Darstellung anpassen (für das Spektrum). 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erscheinung (falls nicht bereits eingeblendet).  

Darin verfügbare Optionen sind: 

Gitterlinie 

zeigen 

Unterlegung des Spektrums mit einem Raster. Die Linienfarbe des Gitters 

kann im Feld Text und Linien geändert werden.  

Der Linienabstand des Gitters hängt von der Graphikskalierung ab. 

Text und 

Linien 

Änderung der Farbe eines Titels oder des Hintergrunds der Graphik: 

Öffnen des Dialogfensters Farbe, Auswahl einer Grundfarbe oder einer 

benutzerdefinierten Farbe und Klicken auf OK.  

Beim Editieren eines Textes kann die Zeichengröße in der Drop-down-Liste 

Größe ausgesucht oder mit dem Befehl automatisch auf Standardgröße 

gesetzt werden. 

Spektren Festlegung, ob eine Änderung für alle Kurven oder nur für eine 

ausgewählte Graphik durchzuführen ist.  

Öffnen des Dialogfensters Farbe, Auswahl einer Grundfarbe oder einer 

benutzerdefinierten Farbe für die Spektren und Klicken auf OK. 

3. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen zu bestätigen, ohne Schließung des 
Dialogs.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um gespeicherte Änderungen zu sichern und den Dialog zu 
schließen.. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen. 

Der Dialog Einstellung der Darstellung ermöglicht eine benutzerdefinierte Darstellung der aktuell 
angezeigten Graphik. Zum Vorgeben der Standardeinstellungen für alle neuen Graphiken siehe 
Einstellungen der Darstellung. 
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Einstellungen weiterführender Darstellung 

Auf der Registerkarte Einstellungen weiterführender Darstellung der Dialogleiste 
Einstellungen der Darstellung können Sie festlegen, ob und wie Datenpunkte dargestellt 
werden, ob Einheiten und Zahlen auf den Achsen ausgeblendet werden, welche Informationen in 
Tooltips angezeigt und welche Interpolierung, Linienstärke und Linienart bei der 
Spektremdarstellung verwendet werden soll. 

HINWEIS: Änderungen einer graphischen Darstellung haben keine Auswirkung auf die Merkmale 

eines gespeicherten Spektrums 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen den Befehl Darstellung oder klicken Sie auf 
Einstellungen in der Ansichtswerkzeugleiste (standardmäßig ausgeblendet).  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Graphik und wählen Sie im Kontextmenü 
Eigenschaften (für die Graphik) oder Einstellungen der Darstellung (für das 
Spektrum). 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweiterte Einstellungen der Darstellung.  

Darin verfügbare Optionen sind: 

Änderungsoptionen Festlegung, ob die Änderungen an allen Spektren oder nur an 

ausgewählten Spektren erfolgen sollen. 

Ausblenden Befehle zum Ausblenden von Einheiten (Einheiten der X-

Achse ausblenden, Einheiten der Y-Achse ausblenden) 

und Zahlenwerte (Zahlenwerte der X-Achse ausblenden, 

Zahlenwerte der Y-Achse ausblenden) bei der Skalierung 

von Achsen. 

Mit dem Befehl Informationszeile entfernen wird vermieden, 

dass beim Kopieren Informationen zur Graphikdarstellung 

übernommen werden. 

Tooltip-Anzeige für 

Spektren 

Festlegung, welche Elemente in die Felder eines Tooltip 

übernommen werden, das sich automatisch öffnt, wenn der 

Mauszeiger sich einem Spektrum oder einem Datenpunkt nähert. 

Datenpunkte Festlegung, ob in den Spektren Datenpunkte angezeigt werden 

und mit welchen Zeichen. 

Linien Interpolierung: Option für die Interpolierung (Kubisch, 

Linear oder Keine) zum Verbinden der Datenpunkte eines 

Spektrums. 

Größe: Auswahl einer Linienstärke in Pixel aus einer Drop-

down-Liste, vor dem Kopieren eines Spektrums Art Optionen für 

die Linienart der Spektren (Durchgezogen, Punktiert oder 

Gestrichelt). 
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3. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen ohne Schließung des Dialogs zu bestätigen.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um gespeicherte Änderungen zu sichern und den Dialog zu 
schließen. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen. 

Der Dialog Einstellung der Darstellung ermöglicht eine benutzerdefinierte Darstellung der aktuell 
angezeigten Graphik. Zum Vorgeben der Standardeinstellungen für alle neuen Graphiken siehe 
Einstellungen der Darstellung. 
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Beschriftungen der Darstellung 

Im Dialogfenster Textfeldeigenschaften können in die Graphik Beschriftungen eingefügt, 
verändert oder maßgeschneidert erstellt werden. 

HINWEIS: Änderungen einer graphischen Darstellung haben keine Auswirkung auf die Merkmale 

eines gespeicherten Spektrums. 

Das Dialogfenster enthält Registerkarten für verschiedene Vorgehensweisen, darunter: 

· Textfeld Einfügen von Texten an beliebigen Stellen der Graphik. 

· Punktkoordinaten Beschriften bestimmter Punkte einer Kurve anhand des Mauszeigers oder 
des vertikalen Cursors, z. B. bei Vergleichen von Positionen und/oder Intensitäten 
spektraler Merkmale. 

· Bitmap einfügen Einbringen eines Bildes, z. B. Firmenlogos, in die Graphikdarstellung. 

Ergänzende Information 

Die Titel- und Achsenbeschriftungen sind Teil der Funktion Darstellung anpassen. 
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Einfügen von Texten 

Anhand des Dialogfensters Textfeldeigenschaften können in die Graphikdarstellung Texte 
eingefügt werden. 

HINWEIS: Beschriftungen werden nicht gespeichert, wenn Spektren als *.sp-Dateien gespeichert 

oder mit dem Befehl Ansicht wiederherstellen beim Verlassen der Software gesichert 

werden. 

1. Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Text hinzufügen oder klicken Sie in der 
Ansichtswerkzeugleiste auf die Taste Text.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Graphik und wählen Sie Text hinzufügen. 

Das Dialogfenster Textfeldeigenschaften wird mit der Registerkarte Allgemein 
geöffnet. 

Darin verfügbare Optionen sind: 

Text Texteingabe einer Beschriftung. Mit den Tasten RETURN oder 
SHIFT+RETURN beginnen Sie neue Zeilen. 
Die Größe des Textfeldes wird automatisch dem Text angepasst. 

Orientierung Festlegung, ob die Beschriftung horizontal oder vertikal verläuft. 
Vertikaler Text wird von unten nach oben gelesen, passend zur 
Beschriftung der Y-Achse mit Einheiten. 

Schriftgröße Auswahl der Zeichengröße einer Beschriftung. 
Einfügen Einfügen von Variablen in das Textfeld, einschließlich der laufenden 

Angaben für Heutiges Datum und Jetzige Zeit. 
Grenzen 
anzeigen 

Option zur Umrahmung des Textfelds. 

Farbe Auswahl einer Farbe für den Text oder den Rahmen. Öffnen des 
Dialogfensters Farbe, Auswahl einer Grundfarbe oder einer 
benutzerdefinierten Farbe und Klicken auf OK. 
Der Hintergrund einer Beschriftung ist durchsichtig und trägt somit die 
Farbe des Graphikhintergrunds. 

2. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen zu bestätigen, ohne Schließung des 
Dialogs.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um gespeicherte Änderungen zu sichern und den Dialog zu 
schließen. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen. 
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Ergänzende Information 

Verschieben eines Textfeldes 

 Klicken Sie in das Feld und ziehen Sie es mit gedrückter Maustaste an die gewünschte 
Stelle in der Graphik. 

Bearbeiten eines Textfeldes 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Text und wählen Sie Eigenschaften. 

Verfahren Sie im geöffneten Dialog Textfeldeigenschaften wie weiter oben angegeben. 

Löschen eines Textfeldes 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Text und wählen Sie Löschen. 

Einfügen eines Bitmap-Bildes 

Anhand des Befehls Bitmap einfügen kann in eine Graphik ein Bild eingebracht werden, wie z. B. 
ein Firmenlogo 

Hinzufügen anderer Beschriftungen 

Sie können in Ihre Graphik auch Punktkoordinaten einfügen und Peaks benennen. 
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Beschriftung von Punkten 

Das Einfügen von Punktkoordinaten dient zum Vergleich von Positionen und/oder Intensitäten 
spektraler Merkmale. Sie kann auch die Verbindungslinie zu dem betreffenden Punkt einschließen 
und enthält automatisch den X-Wert des Punktes auf der Kurve. 

HINWEIS: Beschriftungen werden nicht gespeichert, wenn Spektren als *.sp-Dateien gespeichert 

oder mit dem Befehl Ansicht wiederherstellen beim Verlassen der Software gesichert 

werden. 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Kurvenposition, die Sie beschriften möchten und 
wählen Sie im Kontextmenü Punktkoordinaten.  

Öffnen Sie im Dialog Textfeldeigenschaften die Registerkarte Allgemein. 

Darin verfügbare Optionen sind: 

Text Die X-Position ist als <X Wert> standardmäßig eingetragen, zusätzlicher 
Text kann bei Bedarf editiert werden. Mit den Tasten Return oder 
SHIFT+RETURN können Sie neue Zeilen beginnen. Die Größe des Feldes 
wird automatisch dem Text angepasst. 

Orientierung Festlegung, ob die Beschriftung horizontal oder vertikal verläuft. 
Vertikaler Text wird von unten nach oben gelesen, passend zur 
Beschriftung der Y-Achse mit Einheiten. 

Schriftgröße Auswahl der Zeichengröße einer Beschriftung. 
Einfügen Einfügen von Variablen in das Textfeld. Einträge für Spektrenname und 

Beschreibung werden aus der Ergebnistabelle übernommen; es können 
auch X- und Y-Werte mit Einheiten eingefügt werden. 

Grenzen 
anzeigen 

Option zur Umrahmung des Textfelds. 

Farbe Auswahl einer Farbe für den Text oder den Rahmen. Öffnen des 
Dialogfensters Farbe, Auswahl einer Grundfarbe oder einer 
benutzerdefinierten Farbe und Klicken auf OK. Der Hintergrund einer 
Beschriftung ist durchsichtig und trägt somit die Farbe des 
Graphikhintergrunds. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweitert.  

Darin verfügbare Optionen sind: 

Verbindungslinie Textfeld und Bande werden mit einer Linie verbunden. 
Textfeldposition Positionsanpassung der Beschriftung bei Spektrendehnungen: Relativ 

zur Verbindungslinie: das Textfeld bleibt an seiner Stelle, die 
Verbindungslinie ändert automatisch ihre Richtung. 
Relativ zum Bildschirm (Voreinstellung): Textfelder verschieben 
sich auf dem Bildschirm mit der Graphik. 

3. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen zu bestätigen, ohne Schließung des 
Dialogs.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um gespeicherte Änderungen zu bewahren und den Dialog zu 
schließen. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen. 
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Punktebeschriftung anhand des vertikalen Cursors 

1. Wählen Sie im Menü Ansicht die Option Vertikaler Cursor oder klicken Sie in der 
Ansichtswerkzeugleiste auf die Taste Cursor.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Graphikhintergrund und wählen Sie im 
Kontextmenü Vertikaler Cursor. 

Der vertikale Cursor erscheint in der Graphik, mit Angabe seiner Abszissenposition an der 
Basis. 

2. Ziehen Sie den Cursor zum gewünschten Punkt.  

Seine Positionsanzeige wird laufend aktualisiert. 

3. Klicken Sie doppelt bei jedem Punkt von Interesse.  

An allen Schnittpunkten des Cursors mit der Kurve erscheint eine Textfeld. 

Ergänzende Information 

Verschieben von Punktbeschriftungen 

 Klicken Sie auf das Textfeld und ziehen Sie es an die gewünschte Stelle. 

Editieren von Punktbeschriftungen 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Textfeld und wählen Sie Eigenschaften. 

Verfahren Sie im Dialog Textfeldeigenschaften wie weiter oben beschrieben. 

Entfernen von Punktbeschriftungen 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Textfeld und wählen Sie Löschen. 

Entfernen des vertikalen Cursors 

 Klicken Sie in der Ansichtswerkzeugleiste auf Cursor. 

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Graphik und wählen Sie den Vertikalen Cursor 
ab. 

Hinzufügen weiterer Textfelder 

Sie können in die Graphik Textfelder, Bitmap-Bilder, und Peakbenennungen einfügen. 
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Einfügen von Bitmap-Bildern 

Mit dem Befehl Bitmap einfügen können Sie in Ihre Graphik Bitmap-Bilder, wie etwa Ihr 
Firmenlogo einbringen 

HINWEIS: Bebilderungen werden nicht gespeichert, wenn Spektren als *.sp-Dateien gespeichert 

oder mit dem Befehl Ansicht wiederherstellen beim Verlassen der Software gesichert 

werden. 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Spektrenhintergrund und wählen Sie im 
Kontextmenü Bitmap einfügen.  

Das Dialogfenster Textfeldeigenschaften wird mit der Registerkarte Bitmap einfügen 
geöffnet. 

Darin verfügbare Optionen sind: 

Dateiname Klicken Sie auf Öffnen und wählen Sie die *.bmp-Datei aus, die 

Sie in die Graphik einfügen möchten. 

Mit Spectrum können Bilder nicht bearbeitet werden. 

Transparent im 

Hintergrund 

Markieren Sie diese Box, wenn ein weißer Bildhintergrund die 

Farbe des Graphikhintergrunds annehmen soll. 

2. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen zu bestätigen, ohne Schließung des 
Dialogs.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um gespeicherte Änderungen zu sichern und den Dialog zu 
schließen. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen 

Ergänzende Information 

Verschieben eines Bitmap-Bildes 

 Klicken Sie auf das Bild und ziehen Sie es an die gewünschte Stelle. 

Editieren eines Bitmap-Bildes 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Bild und wählen Sie Eigenschaften. 

Verfahren Sie im Dialog Textfeldeigenschaften, wie bereits beschrieben wurde. 

Löschen eines Bitmap-Bildes 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Bild und wählen Sie Löschen. 

Hinzufügen weiterer Textfelder 

Sie können der Graphik auch Textfelder, Punktkoordinaten, und Peakbenennungen hinzufügen. 
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Spektrenbeschriftung unter Verwendung des vertikalen Cursors 

Der Befehl Vertikaler Cursor setzt in die Spektrendarstellung eine vertikale Linie, die auf der X-
Achse mit der Maus horizontal bewegt werden kann. Das Spektrum kann an jeder Stelle mit der 
Cursorposition beschriftet werden, um dadurch die Positionen und/oder die Intensitäten spektraler 
Merkmale vergleichen zu können. 

HINWEIS: Beschriftungen werden nicht gespeichert, wenn Spektren als *.sp-Dateien gespeichert 

oder mit dem Befehl Ansicht wiederherstellen beim Verlassen der Software gesichert 

werden. 

1. Wählen Sie im Menü Ansicht den Befehl Vertikaler Cursor oder klicken Sie in der 
Ansichtswerkzeugleiste auf die Taste Cursor.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Graphik und wählen Sie Vertikaler Cursor. 

Der vertikale Cursor erscheint in der Graphik, mit Angabe seiner Abszissenposition an der 
Basis. 

2. Ziehen Sie den Cursor zum gewünschten Punkt.  

Seine Positionsanzeige wird laufend aktualisiert. 

3. Führen Sie bei jedem Punkt von Interesse einen doppelten Mausklick aus.  

An den Schnittpunkten des Cursors mit der Kurve erscheinen Punktkoordinaten. 

Ergänzende Information 

Entfernen des vertikalen Cursors 

 Klicken Sie in der Ansichtswerkzeugleiste auf Cursor. 

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Graphik und wählen Sie den Cursor ab. 

Verschieben einer Punktbeschriftung 

 Klicken Sie auf das Textfeld und ziehen Sie es an die gewünschte Stelle. 

Bearbeiten einer Punktbeschriftung 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Textfeld und wählen Sie Eigenschaften. 

Verfahren Sie im Dialog Textfeldeigenschaften, wie weiter oben beschrieben. 

Entfernen einer Punktbeschriftung 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Textfeld und wählen Sie Löschen. 
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Verwendung des vertikalen Cursors bei der Spektrenbearbeitung 

Bei einigen Befehlen zur Spektrenbearbeitung, wie Interpolation, erscheint automatisch der 
vertikale Cursor als Hilfsmittel zur Festlegung von Werten für Start und Ende eines 
ausgewählten Bereichs. 

Hinzufügen weiterer Textfelder 

Sie können in die Graphik Textfelder, Bitmap-Bilder und Peakbenennungen einfügen. 
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Banden beschriften 

Mit dem Befehl Banden beschriften können in den von Ihnen ausgewählten Spektren die Banden 
gemäß den Kriterien der Einstellungen zur Bandenbestimmung beschriftet werden. 
 
HINWEIS: Beschriftungen werden nicht gespeichert, wenn Spektren als *.sp-Dateien gespeichert 

oder mit dem Befehl Speichern zum erneuten Laden beim Verlassen der Software 

gesichert werden. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Banden Sie beschriften möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Ansicht auf den Befehl Banden bestimmen.  

oder 

Klicken Sie in der Graphikleiste auf . 

oder 

Setzen Sie den Mauszeiger auf das Spektrum, dessen Banden Sie beschriften möchten, 
klicken Sie mit rechter Maustaste darauf und wählen Sie Banden beschriften, indem Sie 
eine Markierung anbringen. 

Ergänzende Information 

Entfernen aller Bandenbeschriftungen 

Zur Entfernung aller Bandenbeschriftungen eines ausgewählten Spektrums: 

 Klicken Sie im Menü Ansicht erneut auf den Befehl Banden beschriften. 

oder 

Klicken Sie auf  in der Graphikleiste. 

oder 

Setzen Sie den Mauszeiger auf das Spektrum, dessen Bandenbestimmungen Sie entfernen 
möchten, klicken Sie mit rechter Maustaste darauf und danach im Kontextmenü auf 
Banden beschriften, um die Markierung zu entfernen. 

Verschieben einer Bandenbeschriftung 

 Klicken Sie auf die Beschriftung und ziehen Sie diese mit gedrückter Maustaste an die 
gewünschte Stelle. 

Löschen einer einzelnen Bandenbeschriftung 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Bandenbeschriftung und im Kontextmenü auf 
Entfernen. 
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Bearbeiten einer Bandenbestimmung 

1. Wählen Sie die Bande aus, klicken Sie mit rechter Maustaste darauf und wählen Sie im 
Kontextmenü die Option Eigenschaften.  

Der Reiter Allgemein des Dialogs Textfeldeigenschaften wird geöffnet. 

Darauf verfügbare Optionen sind: 

Orientierung Festlegung, ob die Beschriftung horizontal oder vertikal verläuft. 

Vertikaler Text wird von unten nach oben gelesen, passend zur 

Beschriftung der Y-Achse mit Einheiten. 

Schriftgröße Auswahl der Zeichengröße der Beschriftung. 

Grenzen 

ziehen 

Markieren Sie dieses Kästchen, wenn das Textfeld einen Rahmen erhalten 

soll. 

Farbe Möchten Sie eine Farbe für den Text oder den Rahmen auswählen, 

klicken Sie zum Öffnen des Dialogfensters auf Farbe. Wählen Sie eine 

Grundfarbe oder eine von Ihnen festgelegte benutzerdefinierte 

Farbe und klicken Sie danach auf OK. 

Der Hintergrund einer Beschriftung ist durchsichtig und lässt somit die 

Farbe des Spektrumhintergrunds durchblicken. 

2. Öffnen Sie den Reiter Erweitert.  

Darauf verfügbare Optionen sind: 

Verbindungslinie Diese standardmäßige Option verbindet Textfeld und Bande mit einer 

Linie. 

Textfeldposition Positionsanpassung der Beschriftung bei Spektrendehnungen: 

Relativ zur Verbindungslinie: das Textfeld bleibt an seiner Stelle, 

die Verbindungslinie ändert automatisch ihre Richtung. 

Relativ zum Bildschirm (Voreinstellung): Textfelder verschieben 

sich auf dem Bildschirm zusammen mit der Graphik. 

3. Klicken Sie auf Übernehmen, um Änderungen ohne Schließung des Dialogs zu bestätigen.  

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um nur die übernommenen Änderungen zu speichern und den 
Dialog zu schließen. 

oder 

Klicken Sie auf OK, um alle Änderungen zu speichern und den Dialog zu schließen. 

Hinzufügen weiterer Textfelder 

Sie können zusätzlich in die Graphik Textfelder, Punktkoordinaten und Bitmap-Bilder einfügen. 
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Horizontaler Cursor 

Mit dem Befehl Horizontaler Cursor wird in die Graphikdarstellung eine horizontale Linie 
eingeblendet, welche sich per Mauszug vertikal entlang der Y-Achse bewegen lässt. 

1. Wählen Sie im Menü Ansicht die Option Horizontaler Cursor oder klicken Sie auf das 

Symbol in der Graphikwerkzeuleiste.  

Oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die graphische Darstellung und wählen Sie im 
Kontextmenü Horizontaler Cursor. 

Der Horizontale Cursor wird in die Graphik eingeblendet und der Zahlenwert der Y-
Achsenposition an seinem Ende angezeigt. 

2. Bewegen Sie den Cursor per Mauszug an den Punkt von Interesse.  

Der Zahlenwert der Y-Achsenposition wird laufend aktualisiert. 

Ergänzende Informationen 

Entfernen des Horizontalen Cursors 

 Klicken Sie im Menü Ansicht auf Horizontaler Cursor. 

Oder 

Klicken Sie auf in der Graphikwerkzeugleiste.  

Oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Graphikdarstellung und wählen Sie Horizontaler 
Cursor ab. 
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Autoskalierung Y 

Mit dem Befehl Autoskalierung Y werden ausgewählte Spektren so dargestellt, dass jedes Spektrum 
die Graphik vertikal ausfüllt und somit der Spektrenvergleich vereinfacht wird. 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die vertikal angepasst werden sollen. 

2. Klicken Sie im Menü Ansicht oder in der Ansichtswerkzeugleiste auf Autoskalierung 
Y.  

Die ausgewählten Spektren werden so dargestellt, dass jedes die Graphik vertikal ausfüllt. 
Die Ordinate trägt keine Skalierung, da jedem Spektrum eine andere Skala entspricht. 

Ergänzende Information 

Aufhebung der Autoskalierung Y 

 Klicken Sie im Menü Ansicht oder in der Ansichtswerkzeugleiste erneut auf 
Autoskalierung Y. 

Die Autoskalierung wird bei dem betreffenden Spektrum aufgehoben. 

Spektrenversatz 

Die Aufhebung der Autoskalierung Y bewirkt auch die Aufhebung eines vorher angewandten 
Spektrenversatzes. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 69 

Optimierung der Spektrendarstellung 

Mit dem Befehl Optimieren wird die Spektrendarstellung dahingehend optimiert, dass eine 
Neuskalierung breite verrauschte Ausschläge und Banden von atmosphärischem CO2 oder 
Wasserdampf kompensiert. 

Die erwähnten unerwünschten spektralen Merkmale können so stark ausgeprägt sein, dass die 
Wahrnehmung von Banden in den betreffenden Bereichen schwierig wird. 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die optimiert werden sollen.  

Die Namen ausgewählter Spektren sind unterlegt. 

2. Klicken Sie im Menü Ansicht auf den Befehl Optimieren.  

HINWEIS: Der Befehl Optimieren ändert nur die Darstellungsart eines Spektrums im 

Ansichtsfenster. Die gespeicherten spektralen Daten bleiben unverändert. 

Ergänzende Information 

Mit dem Befehl Autoweite X können ebenfalls spektrale Merkmale eines Spektrums umskaliert 
werden, wie etwa durch Rauschen verursachte Ausschläge und Banden von atmosphärischem CO2 
oder Wasserdampf. 
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Überlagert/Getrennt 

Mit dem Befehl Überlagert/Getrennt wechseln Sie zwischen überlagerter und aufgefächerter 
Darstellung von zwei oder mehreren Spektren. 

Getrennte Darstellung 

Die getrennte Darstellung verwendet für jedes Spektrum ein eigenes Koordinatensystem. In der 
Graphik sind die Spektren autoskaliert und automatisch versetzt, eines oberhalb des anderen. Alle 
neu hinzugefügten Spektren werden ebenfalls autoskaliert und getrennt dargestellt. 

Überlagerte Darstellung 

Bei der überlagerten Darstellung werden die Spektren alle im gleichen Koordinatensystem 
dargestellt. 

Auch mit dem Befehl Offset können die Spektren vertikal versetzt dargestellt werden, um 
bestimmte Merkmale besser wahrnehmen zu können. 
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Verschieben, Zoomen und Versatz von Spektren 

Die Techniken und Werkzeuge kommen bei folgenden Vorgängen zur Anwendung: 

· Zoomen eines Spektrenbereichs; 

· Offset d. h. Versatz eines Spektrums, um Details besser wahrnehmen zu können; 

· Verschieben eines Spektrums nach oben/unten oder nach links/rechts; 

HINWEIS: Diese Techniken ändern nur die Darstellungsform von Spektren; die gespeicherten 

spektralen Daten bleiben dabei unverändert. 
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Zoomen eines bestimmten Spektrenbereichs 

Erzeugen Sie per Maustaste in der Graphik ein Ausschnittsfenster, das sich verschieben und in der 
Größe beliebig verändern lässt. Ein davon umrahmter Spektrenbereich kann per Doppelklick bis zur 
Größe der gesamten Graphikdarstellung gezoomt werden. 

1. Setzen Sie den Mauszeiger an die obere linke Ecke des betreffenden Bereichs. 

2. Ziehen Sie mit gedrückter linker Maustaste den Zeiger schräg nach unten, bis das 
Ausschnittsfenster den gewünschten Bereich einschließt. 

3. Lassen Sie die Maustaste los.  

Das Ausschnittsfenster umrahmt jetzt den spektralen Bereich, der für Sie von Interesse ist. 

4. Klicken Sie doppelt in das Fenster.  

Der betreffende Bereich wird auf die Gesamtgröße der Graphik gezoomt. 

Ergänzende Information 

Veränderung der Größe eines Ausschnittsfensters 

1. Setzen Sie den Mauszeiger auf den Rand des Ausschnittsfensters.  

Der Zeiger nimmt die Form eines Doppelpfeils an . 

Wenn Sie den Zeiger auf eine Ecke des Fensters setzen, können Sie seine Gesamtgröße 
diagonal verändern, auf einer Kante können Sie die Größe einseitig horizontal oder vertikal 
verändern. 

2. Die Größe des Ausschnittsfensters ändert sich, wenn Sie bei gedrückter linker Maustaste 
die Ecke oder Kante des Fensters bis zur gewünschten Stelle ziehen. 

3. Lassen Sie die Maustaste los und das Fenster bewahrt seine neue Form. 

Verschieben eines Ausschnittsfensters 

1. Setzen Sie den Mauszeiger in das Innere des Fensters  

Der Zeiger erhält die Form eines Vierfach-Pfeils . 

2. Schieben Sie bei gedrückter linker Maustaste das Fenster an die gewünschte Stelle. 

3. Lassen Sie die Maustaste los und das Fenster verbleibt an der neuen Stelle. 

Entfernen des Ausschnittsfensters 

 Setzen Sie den Mauszeiger neben das Fenster und klicken Sie auf die linke Taste. 

Zurück zur vorherigen Größe/Position 

 Klicken Sie im Menü Ansicht auf Vorherige Vergrößerung oder klicken Sie in 

derAnsichtswerkzeugleiste auf . . 
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Spektrenversatz 

Bei überlagerter Darstellung überlagerter Darstellung können die Spektren von einander leicht 
versetzt werden, um bestimmte spektrale Details besser wahrnehmen zu können. 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die versetzt darzustellen sind und klicken Sie in das 
Ansichtsfenster.  

Werden alle Spektren ausgewählt, kommt es zum vertikalen Auseinanderschieben anstatt 
zum Spektrenversatz (Offset). 

2. Verwenden Sie zum Bewegen eines Spektrums die Taste  oder .  

oder 

Setzen Sie den Mauszeiger in die Nähe der Y-Achse und bewegen Sie das Spektrum. 

Die Skalierung der Y-Achse verschwindet, wenn ein Spektrum versetzt wird. 

Ergänzende Information 

Anwendung des Befehls Autoweite Y 

Bei einem Versatz kann es vorkommen, dass Spektren über den oberen oder unteren Rand der 
Graphik hinaus geschoben werden. 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die Sie erneut an die Graphik anpassen möchten.  

Die ausgewählten Spektren werden unterlegt dargestellt. 

2. Klicken Sie im Menü Ansicht oder in der Ansichtswerkzeugleiste auf Autoweite Y.  

Die betreffenden Spektren werden unter Beibehaltung des Versatzes der Graphik 
angepasst. 

Offset aufheben und Y-Skalierung zurück setzen 

1. Wählen Sie die Spektren aus, deren Versatz aufgehoben werden soll. 

2. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Offset aufheben.  

Für die ausgewählten Spektren wird jeder Versatz aufgehoben. 

HINWEIS: Wenn aus der Graphik alle Spektren bis auf eines entfernt werden, dann wird dessen 

Versatz automatisch aufgehoben und die Y-Skala zurückgesetzt. 
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Verschiebung und Dehnung von Spektren 

Verschiebung von Spektren nach links oder nach rechts 

 Setzen Sie den Mauszeiger in die Nähe der X-Achse und ziehen Sie das Spektrum nach links 
oder nach rechts. 

Die Anfang- und Endwerte des X-Bereichs ändern sich, der Y-Bereich bleibt erhalten. 

Verschiebung von Spektren nach oben oder nach unten 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die Sie verschieben möchten. 

2. Verwenden Sie zum Verschieben der Spektren die Taste  oder .  

oder 

Setzen Sie den Mauszeiger in die Nähe der Y-Achse und bewegen Sie das Spektrum. 

Die Anfang- und Endwerte des Y-Bereichs ändern sich, der X-Bereich bleibt erhalten. 

HINWEIS: Werden aus einer großen Anzahl überlagert dargestellter Spektren einzelne ausgewählt, 

dann werden diese automatisch versetzt dargestellt. 

Ankerpunkt setzen 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die Sie verschieben möchten. 

2. Wählen Sie nach rechtem Mausklick in die Graphik Ankerpunkt setzen.  

An die momentane Position des Mauszeigers wird ein Ankerpunkt gesetzt. 

3. Ziehen Sie anhand des Ankerpunktes das Spektrum das Spektrum nach Belieben in 
horizontale oder vertikale Richtung. 

HINWEIS: Werden aus einer großen Anzahl überlagert dargestellter Spektren einzelne ausgewählt, 

dann werden sie automatisch versetzt dargestellt. 

 



 

Aufnahme von Daten (FT-IR) 
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Datenaufnahme 

In den folgenden Abschnitten wird ausführlich beschrieben, wie anhand der Software Spectrum mit 
Ihrem Gerät die Datenaufnahme verläuft. 

Aufnahme des Spektrums eines Untergrunds. 

Aufnahme des Spektrums einer Einzelprobe. 

Aufnahme von Spektren einer Probenreihe. 

Datenaufnahme und Durchführung eines Prozesses. 

Anzeige der Datenaufnahme während der Optimierung der Probeneinstellungen. 

Überprüfen der Einsatzbereitschaft des Geräts anhand der Spektrometertests. 
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Aufnahme eines Untergrundspektrums 

Der erste Schritt zur Erzeugung eines Probenspektrums ist die Aufnahme des Untergrunds eines 
Geräts, ohne die Anwesenheit einer Probe. 

Zwischen Probenspektrum und Untergrundspektrum wird ein Verhältnis gebildet, um 
Geräteeinflüsse und atmosphärische Absorption zu kompensieren. 

Falls kein gültiges Untergrundspektrum vorliegt, muss eines vor Beginn der Probenmessungen 
aufgenommen werden. Ist dies der Fall, wechselt die Taste Start der Werkzeugleiste 

Datenaufnahme von  nach  und im Nachrichtenfeld erscheint die Anzeige 
Strahlengang freimachen. Messen mit [Start]. 

 Ist der Strahlengang frei, klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Untergrund 

aufnehmen oder klicken Sie auf . 

Das Untergrundspektrum wird aufgenommen, jedoch nicht angezeigt oder gespeichert. 

Manuelle Erneuerung des Untergrundspektrums 

In folgenden Fällen werden Sie aufgefordert, ein Untergrundspektrum aufzunehmen: wenn kein 
Untergrundspektrum vorhanden ist; wenn das Probenzubehör geändert wurde; wenn neue 
Geräteeinstellungen das Untergrundspektrum ungültig machen (z. B. eine geänderte Auflösung) 
oder wenn das Gerät es aus anderen Gründen fordert. 

Sie können ein Untergrundspektrum jederzeit aufnehmen, wenn der Strahlengang frei ist. 

 Überzeugen Sie sich, dass der Strahlengang frei ist und wählen Sie im Menü 

Datenaufnahme den Befehl Untergrund aufnehmen oder klicken Sie auf . 

Das Untergrundspektrum wird erneuert. 

Explizites Aufnehmen eines Untergrundspektrums 

Sie können ein Untergrundspektrum explizit so aufnehmen, dass es bei der Bearbeitung eines 
anderen Spektrums verwendet werden kann. 

1. Stellen Sie sicher, dass der Strahlengang frei ist. 

2. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Dialogleiste wird mit den Registerkarten des Dialogs Einstellungen geöffnet. 

HINWEIS: Die Größe der Dialogleiste kann geändert werden, um alle Register zu sehen. 

3. Öffnen Sie die Registerkarte Spektrometereinstellungen. 

4. Wählen Sie unter Einstellungen als Scantyp Untergrund. 
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5. Ist der Strahlengang frei, wählen Sie im Menü Datenaufnahme den Befehl Scan oder 

klicken Sie auf .  

Das aufgenommenen Spektrum kann auf die gleiche Art verwendet, bearbeitet und 
gespeichert werden, wie jedes andere Spektrum. 

Sobald die Untergrundaufnahme abgeschlossen ist, wird der Scantyp auf Probe 
zurückgesetzt. 

Ergänzende Information 

Ausführliche Informationen zur Untergrundaufnahme mit einem Spotlight 150 Imaging System, 
finden Sie unter Untergrundaufnahmen mit dem Spotlight 150. 
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Aufnahme eines Probenspektrums 

Nach dem Aufnehmen eines gültigen Untergrundspektrums kann die Aufnahme eines 
Probenspektrums erfolgen: 

1. Stellen Sie Ihre Probe in das Gerät oder in das geeignete Zubehör. 

2. Überprüfen und korrigieren Sie die Geräteparameter, wie Start - und End-Punkt des 
Aufnahmebereichs, benötigte Anzahl Scans, eindeutige Probennamen und ihre 
Beschreibung.  

Standardmäßig sind brauchbare Werte für die Spektrenaufnahme in der Werkzeugleiste 
Spektrometereinstellungen vorgegeben, wobei Namen und Beschreibungen durch die 
Funktion Auto-Namen erzeugt werden. 

Klicken Sie zum Ändern eines Parameters auf das betreffende Feld und tragen Sie einen 
neuen Wert ein. 

HINWEIS: Spectrum sichert die zuletzt verwendeten Einstellungen. 

3. Sobald Sie die Einstellungen befriedigend finden, klicken Sie auf .  

oder 

Wählen Sie im Menü Datenaufnahme die Option Start. 

oder 

Bei Verwendung eines Modells Spectrum 100/400, drücken Sie die Gerätetaste Go. 

Das Probenspektrum wird aufgenommen und im Ansichtsfenster angezeigt. 

Das fertige Spektrum wird dem aktuellen Spektrenverzeichnis im Fenster Datenexplorer 
hinzugefügt. 

4. Möchten Sie die Spektrenaufnahme abbrechen, klicken Sie erneut auf .  

oder 

Wählen Sie im Menü Datenaufnahme die Option Stopp. 

Falls Sie den Scan anhalten, werden keine Daten gespeichert.  

Ergänzende Information 

Aufnahme eines Untergrundspektrums 

Wenn die Aufnahme eines Untergrunds erforderlich ist, enthält die Taste Start eine kleine 

Untergrundmarkierung . 

 Sorgen Sie für einen freien Strahlengang im Gerät und klicken Sie auf Start, um das 
Untergrundspektrum aufzunehmen. 

Das Untergrundspektrum wird kurz angezeigt und danach wird das Ansichtsfenster für die 
Darstellung Ihres Probenspektrums eingestellt. 

Detaillierte Geräteeinstellungen 

Möchten Sie detailliert Ihre Geräteeinstellungen ändern, verwenden Sie dazu den Dialog 
Spektrometereinstellungen. 
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Spektrenaufnahme von Probenreihen 

Standardmäßig werden von der Software automatisch Probennamen vergeben. 

Abhängig vom Gerätemodell, erlaubt es die Funktion Auto-Namen, nach einander die Spektren 
einzelner Proben aufzunehmen, indem Sie sich an die Bildschirmaufforderungen halten und die 
Gerätetaste Go benutzen. Den PC müssen Sie dabei nicht bedienen. Dies ist besonders dann von 
Nutzen, wenn Zubehöre verwendet werden, die automatisch die Spektrenaufnahme am Gerät über 
Fernsteuerung auslösen. 

Die Probenliste 

Sie können die Einstellungen zur Datenerfassung für eine Probenreihe in der Probenliste, vorgeben, 
worin sinnvolle Einträge für Probennamen und Beschreibungen vor dem Start einer Messreihe 
erfolgen. Bei Bedarf kann eine Probenliste durch Einfügen, Löschen oder Editieren von Zeilen 
entsprechend geändert werden, um während der Datenerfassung auf neue Belange einzugehen. 

Ergänzende Information 

· Alle aufgenommenen Spektren werden einem neuen Spektrenverzeichnis hinzugefügt. 

· Die Spektrenaufnahme einer Probenreihe unterbindet nicht die Möglichkeit der Vorschau 
auf die Datenerfassung anhand der Registerkarte Live-Darstellung vor einer endgültigen 
Aufnahme des Spektrums einer Probe. 
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Scanalyze 

Sie können den Befehl Scanlayze in der Werkzeugleiste Datenaufnahme dazu verwenden, das 
Spektrum einer Probe oder einer Probenreihe aufzunehmen und anschließend einen COMPARE-, 
Such- oder Quant-Prozess in einer Aktion duchzuführen. 

1. Überprüfen Sie und legen Sie Geräteparameter fest, wie Start und Ende des Scanbereichs 
(in Wellenzahlen, wie etwa 4000 cm-1 bis 400 cm-1), die erforderliche Anzahl Scans, eine 
eindeutige Proben-ID und eine Beschreibung.  

Standardmäßig werden die entsprechenden Werte für die Geräteparameter und für die 
Datenaufnahme anhand der Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen vorgegeben; die 
jeweiligen Werte hängen vom Gerätemodell und vom Zubehör ab. Die Proben-ID und 
Beschreibung werden anhand der Funktion Auto-Namen geliefert. 

Zum Abändern eines vorhandenen Werts, klicken Sie auf den betreffenden Eintrag und 
geben Sie den neuen Wert ein. 

2. Stellen Sie sicher, dass die korrekten Prozessparameter auf den betreffenden Einstellungs-
Reitern vorgegeben sind. 

3. Falls Sie mit einem FTIR-Spektrometer verbunden sind und eine Untergrundaufnahme 
erforderlich ist, enthält die Taste Start ein kleines Untergrundsymbol. Räumen Sie den 
Strahlengang frei oder setzen Sie ein geeignetes Untergrundmaterial ein und klicken Sie 

danach auf , um das Untergrundspektrum aufzunehmmen.  

Das Untergrundspektrum wird kurz angezeigt und anschließend wird das Ansichtsfenster 
für die Aufnahme Ihrer Probendaten vorbereitet. 

Standardmäßig enthält die Werkzeugleiste Datenaufnahme die Befehlssymbole Start, 
Stopp, Untergrund aufnehmen und Monitormodus. Die gleichen Befehle sind auch im 
Menü Datenaufnahme wählbar. 

4. Setzen Sie Ihre Probe in das Gerät, klicken Sie auf   und wählen Sie den Prozess, den 
Sie ausführen möchten. 

Oder 

Wählen Sie Scanalyze im Menü Datenaufnahme. 

Mögliche Optionen sind Scan und COMPARE, Scan und Suchprozess oder Scan und 
Quant-Prozess.  
Während der Datenaufnahme werden die Daten auf der Registerseite Live-Darstellung 
des Ansichtsfensters dargestellt. Die Ergebnisleiste enthält die Spalten Proben-ID, 
Beschreibung und weitere Spalten, in Abhängigkeit von den Ergebnissen, die den 
ausgewählten Prozessen zugeordnet werden und von den festgelegten Einstellungen. Sie 
können die Ergebnisdarstellung in der Tabelle anhand des Spaltenwählers in der linken 
oberen Ecke der Tabelle ändern. Die Ergebnisse werden während der Messung laufend 
aktualisert. 
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Der Spaltenwähler ermöglicht Ihnen auszuwählen, welche Ergebnisspalten dargestellt 
werden. Bei Scan und COMPARE werden standardmäßig die besten Treffer und die 
Bewertung (Positiv/Negativ) dargestellt. Bei Scan und Suchprozess werden 
standardmäßig das beste Suchergebnis und der zugeordnete Korrelationsfaktor dargestellt. 
Bei Scan und Quant hängen die standardmäßig dargestellten Ergebnisse von dem auf der 
Registerseite Quant-Einstellungen festgelegten Parameter und von der ausgewählten 
Quant-Methode ab. 

Die Registerkarten der Prozesseinstellungen COMPARE, Suchprozess oder Quant werden 
angezeigt. Im Ansichtsfenster wird  das Spektrum dargestellt und im Explorer dem 
aktuellen Verzeichnis hinzugefügt.  

5. Wenn Sie aus irgend einem Grund die Datenaufnahme stoppen möchten, klicken Sie auf 

. 

Ergänzende Information 

Alle Prozesse werden unter Anwendung der aktuellen Einstellungen durchgeführt. 

· Vor der Durchführung der Aktion Scan und Suchprozess müssen Sie Spektrale 
Bibliotheken und Suchparameter einrichten. 

· Vor der Durchführung der Aktion Scan und Quant-Prozess müssen Sie eine 
Quantmethode einrichten. 

· Vor der Durchführung der Aktion Scan und COMPARE müssen Sie COMPARE-Referenzen 
einrichten. 

Sie können die Optionen für Scanalyze auch als individuelle Befehle der Werkzeugleiste 

Datenaufnahme ausführen. Klicken Sie auf , oder . 
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Laufende Anzeige 

Diese Anzeige ermöglicht es, laufend die Signalerfassung der Rohdaten, das aktuelle 
Interferogramm oder die Gesamtenergie des Infrarotstrahls zu überwachen. Damit können die 
Auswirkungen von Parameterjustagen direkt beobachtet werden, wie etwa von Änderungen der 
Druckkrafteinstellung bei einem UATR-Zubehör. 

 Wählen Sie im Menü Datenaufnahme die Option Monitormodus, oder klicken Sie auf 

. 

Im Ansichtsfenster wird die Registerkarte Live-Darstellung für das aktuelle Verzeichnis der 
Spektren eingeblendet. 

Energieanzeige 

Wählen Sie die Option Energie, um das Energieniveau der Infrarotstrahlung anzuzeigen, die den 
Detektor im Gerät oder in einem Zubehör erreicht. Dies ist besonders hilfreich bei der Optimierung 
der Ausrichtung einer Probe und des Zubehörs. Horizontale Balkendiagramme und entsprechende 
Zahlenwerte geben das laufende Energieniveau an und das Energiemaximum seit dem Beginn der 
Anzeige. Erreicht ein Balkendiagramm den Bildschirmrand, wird seine Skalierung automatisch 
angepasst, damit das Diagramm auf die Skalenmitte zurückkehrt. 

Verhältnisanzeige 

Wählen Sie die Option Probe, um eine Vorschau auf das Verhältnis zwischen dem Probenspektrum 
und dem Spektrum des Untergrunds zu sehen. 

Einstrahlanzeige 

Mit der Option Einstrahlmodus wird ein Spektrum ohne die Verhältnisbildung zum 
Untergrundspektrum angezeigt. 

Dies ist hilfreich, wenn bei einer Spülung die laufende Entfernung spektraler Merkmale beruhend 
auf Wasserdampf und C02 verfolgt werden. Um das Entstehen negativer Banden zu vermeiden, 
muss natürlich eine Spülung bei der Erfassung des Untergrunds unter gleichen Bedingungen 
stattfinden, wie bei der Aufnahme der Probenspektren. 

Interferogramm-Anzeige 

Der maximale Datenbereich für Interferogramme wird von der aktuellen Einstellung für die 
Auflösung und von der Seitigkeit des Interferogramms bestimmt. 
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Anzeige der Druckkraft 

Wird als Zubehör ein HATR oder Universal ATR mit Druckkraftmessung verwendet, enthält die 
Registerkarte Live-Darstellung auch die Anzeige Druckkraft, welche die Kraft auf dem Druckarm 
angibt. Ist diese Kraft zu hoch, beginnt der grüne Balken rot zu blinken, um vor Überdruck zu 
warnen. 

VORSICHT: Wird am Druckarm eines UATR eine Überdruck-Rutschkupplung angebracht, ist das 

Risiko eines Kristallbruchs deutlich verringert. Dennoch sollte dies nicht die täglichen 

Routine werden und nicht zum Ersatz für die Optionen Scan Vorschau und 

Druckkraft. Der beim Nachgeben der Kupplung vorhandene Druck ist eigentlich viel 

höher, als der tatsächlich benötigte Druck für das Erreichen einer optimalen 

Transmission zwischen 40 % und 80 % oder für einen Druckmesser zum Auslösen der 

Überdruckwarnung durch rotes Blinken. 

  

HINWEIS: Die Druckkraftmessung wird nicht angezeigt, wenn das UATR in einem Modelli Spectrum 

65 eingebaut ist. 

Ergänzende Information 

 Möchten Sie die laufende Anzeige abbrechen, wählen Sie im Menü Datenaufnahme den 

Befehl Stopp oder klicken Sie auf . 

 Zum Abbrechen der laufenden Anzeige und Aufnehmen eines Probenspektrums, wählen Sie 

im Menü Datenaufnahme den Befehl Probe vermessen oder klicken Sie auf . 
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Bereitschaftstests 

Bereitschaftstests dienen zum Nachweis, dass bestimmte Aspekte der Leistungsfähigkeit Ihres 
Messplatzes dem vorgesehenen Verwendungszweck genügen. 

 Wählen Sie Bereitschaftstests im Untermenü Spektrometertests des Menüs 
Datenaufnahme und anschließend Verunreinigeung, Quant-Prüftest, Rauschen, Durchsatz, 
Abszisse oder Auswahl durchführen. 

Der Dialog Bereitschaftstests wird eingeblendet. Befolgen Sie die Anleitungen des 
Bildschirms. 

Die Option Gewählte Tests ausführen ermöglicht es, multiple Bereitschaftstests 
durchzuführen. Die auf dem Reiter Einstellungen von Bereitschaftstests ausgewählten Tests 
werden in der Reihenfolge ausgeführt, in welcher sie auf der Registerkarte erscheinen. 

Falls gewünscht, klicken Sie auf die Verknüpfung, die es ermöglicht, eine Druckvorschau 
des Reports der Spektrometer-Bereitschaftstests zu sehen. 

Falls Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, 
eine Unterschrift einzugeben, bevor der Report erzeugt wird. 

Ergänzende Information 

Ein Test auf Verunreinigung wird bei der Überprüfung von Probenzubehör verwendet, das 
Komponenten enthält, wie z. B. Kristalle, die zwischen einzelnen Proben gereinigt werden müssen. 
Dies betrifft die Zubehöre UATR und HATR, sowie NIRA. 

Der Test vergleicht ein Referenzuntergrundspektrum des sauberen Zubehörs mit einem 
Untergrundspektrum nach einer Probenmessung. Das Verhältnisspektrum wird danach in 
Absorption auf Spuren von Probenresten untersucht. 

Vor der Anwendung des Bereitschaftstests muss sicher gestellt sein, dass ein geeignetes 
Referenzuntergrundspektrum verfügbar ist und es müssen bis zu drei charakteristische Banden der 
Substanz bekannt sein, die den Kristall verunreinigen könnte. 

Der Quant-Prüftest ermöglicht es Ihnen, vor der Messung von Proben Ihre Quant-Methode zu 
überprüfen. Die bekannte Konzentration einer Komponente in einer Kontrollprobe wird anhand der 
gewählten Quant-Methode bestimmt, mit dem Nominalwert verglichen und das Ergebnis angezeigt. 
Liegt der erhaltene Wert zwischen den Toleranzgrenzen, wird das Ergebnis des Prüftests POSITIV 
lauten. Liegt der erhaltene Wert außerhalb der Toleranzgrenzen, wird das Ergebnis NEGATIV 
lauten. 

Der Abszissentest nimmt ein Spektrum auf und erfasst die Wellenzahlen spezifischer Peaks. Liegen 
die Wellenzahlwerte zwischen oberen und unteren Grenzwerten, gilt der Test als bestanden.  

Der Durchsatztest nimmt ein Spektrum auf und erfasst die Ordinatenwerte bestimmter 
Abszissenpunkte. Liegen die gemessenen Ordinatenwerte oberhalb des unteren Grenzwerts, ist der 
Test bestanden.  

Der Rauschen-Test ist ein Bereitschaftstest, der es ermöglicht, das RMS-Rauschen (%T) oder das 
Peak-zu-Peak-Rauschen (%T) in einem vorgegebenen Bereich zu ermitteln und einen 
Basislinientrend zu bestimmen.  

Ein dokumentierter Bereitschaftstest kann Bestandteil eines Systemeignungstest sein, der in 
manchen Wirtschaftsbereichen vorgeschrieben ist. Sie können auf solche Art Bereitschaftstests 
einrichten, dass abschließend ein ausführlicher Report der Spektrometerbereitschaftstests 
automatisch angezeigt oder ausgedruckt wird. 
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IPV-Prüftests 

Die IPV-Prüftests sind Testverfahren, womit nachgewiesen wird, dass Ihr Spektrometer korrekt 
funktioniert. 

Durchführung der IPV-Prüftests: 
 

 Wählen Sie Spektrometer-Prüftest im Untermenü Spektrometertests des Menüs 
Einstellungen. 

Der Dialog IPV-Prüftests wird eingeblendet. Befolgen Sie die Anleitungen des Bildschirms. 
Es werden die IPV-Prüftests ausgeführt, welche auf der Registerseite Einstellung der 
IPV-Prüftests ausgewählt wurden. 

Falls gewünscht, klicken Sie auf die Verknüpfung, die es ermöglicht, eine Druckvorschau 
des Reports der IPV-Prüftests zu sehen, der die ausführlichen Ergebnisse enthält. 

Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, 
eine Unterschrift einzugeben, bevor der Report erzeugt wird. 

HINWEIS:  Wird ein IPV-Prüftests mit eingebautem NIRA oder angeschlossener 

Faseroptiksonde durchgeführt, muss sicher gestellt sein, dass im Probenraum 

des NIRA eine Spectralon-Referenz eingesetzt wurde und die Faseroptik 

während der Untergrundaufnahmen in ihrem Holster steckt. Die IPV-Prüftests 

werden mit dem NIRA in der oberen Position durchgeführt. Wird mit dem NIRA 

eine Referenzprobe vermessen, muss die Spectralon-Referenz im Probenraum 

oberhalb des Referenzmaterials gehaltert sein. 

Ergänzende Information 

Beim Abszissentest wird ein Spektrum aufgenommen und die Wellenzahl eines festgelegten Peaks 
bestimmt. Liegt diese innerhalb des oberen und des unteren Grenzwerts, ist der Test bestanden. 

Bei dem Ordinatentest wird ein Spektrum aufgenommen und der Ordinatenwert bei den 
festgelegten Abszissen bestimmt. Liegt diese oberhalb des unteren Grenzwerts, ist der Test 
bestanden. 

Der Rauschen-Test ist ein IPV-Prüftests, der das RMS-Rauschen (%T) und das Peak-zu-Peak-
Rauschen (%T) in einem vorgegebenen Bereich ermittelt und die Basisliniendrift feststellt. 

Bei dem ASTM-Test werden zwei Spektren aufgenommen und mit zwei Referenzspektren 
verglichen. Der Test besteht aus Untergrundtest, ASTM-Rauschen und ASTM-Abszissentest. 

Der Pharmakopöe-Test umfasst mehrere IPV-Tests, die in nationalen Pharmakopöe-Vorschriften 
festgelegt sind. Näheres dazu finden Sie auf der Registerseite Einstellung der Pharmakopöe-Tests. 

Sie können IPV-Prüftests so einrichten, dass ein ausführlicher Testreport angezeigt oder 
automatisch ausgedruckt wird. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 87 

Komponententests (nur Spectrum Two) 

Die Komponententests stellen sicher, dass die Hauptkomponenten Ihres Spektrometers in gut 
funktionierendem Zustand sind und empfehlen bei Bedarf die dazu erforderlichen Aktionen. 

HINWEIS: Beim ersten Einschalten Ihres Spektrometers Spectrum Two wird automatisch ein von 

Komponententests durchgeführt. Sie können danach auf der Registerseite Einstellung 

von Laboraktionen auswählen, ob diese Komponententests bei jedem Einschalten 

ablaufen sollen. 

Um den Satz von Komponententests durchzuführen: 

 Klicken Sie im Untermenü Spektrometerprüftests des Hauptmenüs Datenaufnahme auf 
Komponententests. 

Der Dialog Vollständige Komponententests wird eingeblendet. 

The tests are run. Each item is assigned a pass   or fail status . If the Component 
Checks identify a problem, further information or instructions will be provided in the 
Recommended Action section. 

Empfohlene Aktionen 

Falls die Komponententests ergeben, dass die Lichtquelle oder das Trockenmittel ausgetauscht 
werden müssen, klicken Sie auf die betreffende Verknüpfung in der Tabelle Empfohlene 
Aktionen, um auf einen Assistenten zuzugreifen, der Sie durch die Vorgehensweise leitet. Vor dem 
Beginn des jeweiligen Austauschverfahrens müssen Sie die dazu benötigten Teile besorgen: 

Bestellnummer Ersatzteilekit 

L1600243 Lichtquellen-Ersatzteilekit 

L1600244 Trockenmittel-Ersatzteilekit 

If the Component Checks identify a problem that may require investigation by a PerkinElmer 
Service Representative, refer to the support website for information on how to proceed: 

www.perkinelmer.com/SpectrumTwoSupport 

Your PerkinElmer Service Representative may require the log file created during the Component 
Checks: 

 To access the file, click Export the saved log file.  

Save the log file to a convenient location.  

Ergänzende Informationen 

Sie können auf die Assistenten für den Austausch der Lichtquelle oder des Trockenmittels auch im 
Dialog Justagewerkzeuge zugreifen, die auf der Registerseite Erweiterte Spektrometereinstellungen 
verfügbar ist. 
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Feuchtigkeits-Schutzschild (nur Spectrum Two) 

Der Feuchtigkeits-Schutzschild ermöglicht es Ihnen, die momentane interne Feuchtigkeit in Ihrem 
Spektrometer Spectrum Two festzustellen. Diese Anzeigefunktion vewendet einen 
Feuchtigkeitssensor, der sich im Inneren des Spektrometers befindet. 

HINWEIS: Die Feuchtigkeit wird auch während des Ablaufs der Komponententests überprüft, die im 

Menü Datenaufnahme zur Verfügung stehen. 

Zum Aufrufen des Dialogs Feuchtigkeits-Schutzschild: 

 Wählen Sie im Menü Datenaufnahme die Option Feuchtigkeits-Schutzschild . 

Oder 

Klicken Sie auf in der Werkzeugleiste Datenaufnahme. 

Der Dialog Feuchtigkeits-Schutzschild wird eingeblendet. 

Im Dialogfenster wird die Momentane Interne Feuchtigkeit (% relative 
Luftfeuchtigkeit) angezeigt. 

Liegt die Feuchtigkeit bei niedrigen Stufen, erscheint der Zahlenwert in grün. 

Liegt die Feuchtigkeit bei höheren Stufen, erscheint der Zahlenwert in gelb. Sie müssen das 
Trockenmittel austauschen.  

Liegt die Feuchtigkeit bei gefährlichen Stufen, erscheint der Zahlenwert in rot. Das 
Trockenmittel sollte bereits ausgetauscht sein.  

HINWEIS: Wenn die Feuchtigkeit in Ihrem Spektrometer hohe oder gefährliche Stufen 

erreicht, löst der Feuchtigkeitssensor eine Warnmeldung in der Statusleiste aus. 

 
Wird im Dialog Feuchtigkeits-Schutzschild empfohlen, das Trockenmittel zu ersetzen, 
können Sie mit einem Klick auf Trockenmittel Austauschen den Assistenten aufrufen, 
der Sie schrittweise durch die Vorgehensweise leitet. Bevor Sie den Assistenten starten, 
sollten Sie das Trockenmittel-Ersatzteilekit (L1600244) bereit stellen. 

Das Verfallsdatum des Trockenmittels beruht auf dem Datum des letzten Austauschs. 
Dieses liefert einen Hinweis darauf, ab wann zu erwarten ist, dass das Trockenmittel bei 
normalen Bedingungen verfällt (nach bis zu fünf Jahren). Wird jedoch Ihr Spektrometer in 
einem Umfeld mit hoher Luftfeuchtigkeit betrieben oder gelagert, sind Sie gut beraten, die 
Funktion Feuchtigkeits-Schutzschild Ihres Spektrometers je häufiger zu nutzen. 

Ergänzende Information 

Sie können auf den Assistenten zum Trockenmittelaustausch auch im Dialog Justagewerkzeuge 
zugreifen, welche auf der Registerseite Erweiterte Spektrometereinstellungen verfügbar ist. 

 



 

Aufnahme von Daten (Raman) 
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Datenaufnahme 

In den folgenden Abschnitten wird ausführlich beschrieben, wie anhand der Software Spectrum mit 
Ihrem Gerät die Datenaufnahme verläuft. 

Aufnahme des Spektrums einer Einzelprobe. 

Aufnahme von Spektren einer Probenreihe. 

Datenaufnahme und Durchführung eines Prozesses 

Anzeige der Datenaufnahme während der Optimierung der Probeneinstellungen. 
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Aufnahme eines Probenspektrums 

Die Aufnahme eines Probenspektrums verläuft folgendermaßen: 

1. Setzen Sie Ihre Probe in das Spektrometer oder in das Zubehör und positionieren Sie die zu 
untersuchende Stelle. 

HINWEIS:  Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen, lesen Sie Näheres 

unter Bewegen des Probentischs in eine gewünschte Position. 

2. Überprüfen und optimieren Sie die Geräteparameter, wie Von und Bis als Anfangs- und 
Endpunkte des Scanbereichs (z. B. als Raman Shift von 3200 cm-1 bis 100 cm-1), die 
erforderlichen Akkumulierungen und die eindeutige Proben-ID, sowie eine 
Beschreibung. 

Standardmäßig werden die wichtigen Werte für Scan- und Geräte-Parameter in der 
Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen eingegeben. Die Einträge für Proben-ID und 
Beschreibung werden durch die Funktion Auto-Name erstellt. 

Zum Ändern eines beliebigen Werts, klicken Sie auf den Parameter und geben Sie einen 
neuen Wert ein. 

HINWEIS:  Die Software Spectrum speichert automatisch die zuletzt verwendeten 

Einstellungen.  

3. Falls erforderlch, justieren Sie die Belichtungsdauer (s) für Ihre Probe. 

Es kann von Nutzen sein, vor der Datenaufnahme Ihre Probe im Monitormodus zu 
betrachten, um zu prüfen, ob Belichtungsdauer und Laser-Leistung für die Probe geeignet 
sind. 

4. Sobald Sie mit Ihren Einstellungen zufrieden sind, klicken Sie auf . 

Oder: 

Wählen Sie im Menü Datenaufnahme den Befehl Probe vermessen. 

Oder: 

Falls Sie eine getriggerte Sonde verwenden, drücken Sie die Triggertaste. 

Oder: 

Wenn Sie die RamanStation Serie 400 mit Fernsteuerung verwenden, drücken Sie die 
Befehlstaste am Spektrometer. 

Das fertige Spektrum wird dem aktuellen Verzeichnis im Datenexplorer hinzugefügt oder 
bei Markierungen, Karten und Linien-Scans in ein neu erstelltes Verzeichnis abgelegt. 
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5. Möchten Sie aus irgend einem Grund die Datenaufnahme stoppen, klicken Sie auf . 

Oder: 

Wählen Sie den Befehl Stopp im Menü Datenaufnahme. 

Wird ein Scan abgebrochen, werden keine Daten gespeichert. 

Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen (wie einige Spektrometer 
RamanStation Serie 400 oder Raman-Mikroskope) kommen bei der Datenerfassung auch 
die auf der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch ausgewählten Optionen für Abtast-
Muster oder Fokus auf Ihrem Spektrometer zur Anwendung. 

Ergänzende Information 

Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen, können Sie auch Daten durch das 
Hinzufügen von Markierungen, Zellenmarkierungen, Karten und Linien-Scans erfassen. Details zur 
Spektrenerfassung anhand solcher Objekte finden Sie unter Verwendung von Markierungen, 
Verwendung von Zellenmarkierungen, Verwendung von Karten und Verwendung von Linien-Scans. 

Aufnehmen eines Untergrunds 

Falls eine Untergrundaufnahme erforderlich ist, wird diese vor dem Vermessen der Probe 
durchgeführt und danach das Ansichtsfenster für die Aufnahme Ihrer Probendaten vorbereitet. 

Erweiterte Spektrometereinstellungen 

Verwenden Sie für erweiterte Spektrometereinstellungen das Dialogfenster Raman-
Spektrometereinstellungen . 

Getriggerte Faseroptiksonde 

Wenn auf der Registerseite Spektrometer-Grundeinstellungen eine getriggerte Faseroptiksonde als 
Zubehör ausgewählt wurde, sind die Optionen Probe vermessen im Menü Datenaufnahme und in 
der Werkzeugleiste deaktiviert. Die jeweiligen Symbole sind verblasst und enthalten eine 

Darstellung der Sonde  . Eine Probenvermessung kann nur durch Drücken des Triggers an der 
Sonde ausgelöst werden. Lesen Sie im Anleitungsheft Getriggerte Raman-Faseroptiksonde, welches 
zusammen mit der Sonde geliefert wird, mehr über die Sondenkonfiguration und über Details ihrer 
Anwendung. 

Markierungen, Karten und Linienscans  

Jegliche Abtast-Muster, die auf den Registerseiten Einstellungen XYZ-Probentisch oder 
Einstellungen XYZ Mikroskop-Plattform hinzugefügt werden, wie Zellenmarkierungen, 

Markierungen, Karten und Linien-Scans werden abgetastet, sobald auf das Symbol geklickt 
wird. Dies geschieht mit Vorrang vor allen Proben, die der Probenliste hinzugefügt wurden. Die 
Proben in der Liste werden erst dann vermessen, wenn es keine weiteren zu scannende Muster 
gibt. 
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Spektrenaufnahme von Probenreihen 

Standardmäßig werden von der Software automatisch Probennamen vergeben. 

Abhängig vom Gerätemodell, erlaubt es die Funktion Auto-Namen, nacheinander die Spektren 
einzelner Proben aufzunehmen, indem Sie sich an die Bildschirmaufforderungen halten und die 
Gerätetaste Go benutzen. Den PC müssen Sie dabei nicht bedienen. Dies ist besonders dann von 
Nutzen, wenn Zubehöre verwendet werden, die automatisch die Spektrenaufnahme am Gerät über 
Fernsteuerung auslösen. 

Die Probenliste 

Sie können die Einstellungen zur Datenerfassung für eine Probenreihe in der Probenliste, vorgeben, 
worin sinnvolle Einträge für Probennamen und Beschreibungen vor dem Start einer Messreihe 
erfolgen. Bei Bedarf kann eine Probenliste durch Einfügen, Löschen oder Editieren von Zeilen 
entsprechend geändert werden, um während der Datenerfassung auf neue Belange einzugehen. 

Ergänzende Information 

Alle aufgenommenen Spektren werden einem neuen Spektrenverzeichnis hinzugefügt. 

Die Spektrenaufnahme einer Probenreihe unterbindet nicht die Möglichkeit der Vorschau auf die 
Datenerfassung anhand der Registerkarte Live-Darstellung vor der endgültigen Aufnahme des 
Spektrums einer Probe. 

Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen (wie einige Spektrometer RamanStation 
Serie 400 oder Raman-Mikroskope) kommen bei der Datenerfassung auch die auf der Registerseite 
XYZ-Einstellungen des Probentischs ausgewählten Optionen für Abtast-Muster oder Fokus auf 
Ihrem Spektrometer zur Anwendung. 

Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen, können Sie auch Daten durch das 
Hinzufügen von Markierungen, Zellenmarkierer, Karten- und Linien-Scans erfassen. Details zur 
Spektrenerfassung anhand solcher Objekte finden Sie unter Verwendung von Markierungen, 
Verwendung von Zellenmarkierer, Verwendung von Karten und Verwendung von Linien-Scans. 

Markierungen, Karten- und Linienscans  

Alle Objekte, die auf den Registerseiten XYZ-Einstellungen des Probenraums oder XYZ-
Einstellungen des Mikroskops hinzugefügt werden, wie Zellenmarkierer, Markierer, Karten und 
Linien werden gescannt, sobald auf die Befehlstaste Start geklickt wird. Dies erfolgt vorrangig vor 
allen anderen Proben, die der Probenliste hinzugefügt wurden. Die Proben in der Probenliste 
werden erst dann vermessen, wenn es keine ungescannten Objekte gibt. 
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Scanalyze 

Sie können den Befehl Scanalyze im Menü Datenaufnahme dazu verwenden, Spektren einer Probe 
oder Probenreihe aufzunehmen und anschließend in der gleichen Aktion einen COMPARE-, Such- 
oder Quant-Prozess durchzuführen. 

1. Stellen Sie sicher, dass auf den entsprechenden Einstellungs-Registerseiten die korrekten 
Prozessparameter eingetragen sind. 

2. Überprüfen und optimieren Sie die Geräteparameter, wie Von und Bis als Anfangs- und 
Endpunkte des Scanbereichs (z. B. als Raman Shift von 3200 cm-1 bis 100 cm-1), sowie die 
erforderlichen Akkumulierungen und geben Sie eine eindeutige Proben-ID und 
Beschreibung ein.  

Standardmäßig werden die wichtigen Werte für Scan- und Geräte-Parameter in der 
Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen eingegeben und hängen vom Spektrometertyp 
und dem verwendeten Zubehör ab. Die Einträge für Proben-ID und Beschreibung 
werden durch die Funktion Auto-Namen erstellt. 

Zum Ändern eines beliebigen Werts, klicken Sie auf den Parameter und geben Sie einen 
neuen Wert ein. 

HINWEIS: Die Software Spectrum speichert automatisch die zuletzt verwendeten 

Einstellungen. 

3. Setzen Sie Ihre Probe in das Spektrometer oder in das Zubehör und positionieren Sie die zu 
untersuchende Stelle.  

HINWEIS: Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen, lesen Sie Näheres 

unter Bewegen des Probentischs in eine gewünschte Position. 

4. Falls erforderlich, justieren Sie die Belichtungsdauer (s) für Ihre Probe. 

Es könnte von Nutzen sein, Ihre Probe vor dem Vermessen im Monitormodus zu 
betrachten, um zu prüfen, ob Belichtungsdauer und Laserleistung für Ihre Probe geeignet 
sind. 

5. Sobald Sie mit Ihren Einstellungen zufrieden sind, klicken Sie auf und wählen Sie 
anschließend den Prozess, den Sie ausführen möchten.  

Oder 

Wählen Sie Scanalyze im Menü Datenaufnahme.  

Mögliche Optionen sind Scan und COMPARE, Scan und Suchprozess oder Scan und 
Quant-Prozess.  
 
Während der Datenaufnahme werden die Daten auf der Registerseite Live-Darstellung 
des Ansichtsfensters dargestellt. Die Ergebnisleiste enthält die Spalten Proben-ID, 
Beschreibung und weitere Spalten, in Abhängigkeit von den Ergebnissen, die den 
ausgewählten Prozessen zugeordnet werden und von den festgelegten Einstellungen. Sie 
können die Ergebnisdarstellung in der Tabelle anhand des Spaltenwählers in der linken 
oberen Ecke der Tabelle ändern. Die Ergebnisse werden während der Messung laufend 
aktualisert. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 95 

Der Spaltenwähler ermöglicht Ihnen auszuwählen, welche Ergebnisspalten dargestellt 
werden. Bei Scan und COMPARE werden standardmäßig die besten Treffer und die 
Bewertung (Positiv/Negativ) dargestellt. Bei Scan und Suchprozess werden 
standardmäßig das beste Suchergebnis und der zugeordnete Korrelationsfaktor dargestellt. 
Bei Scan und Quant hängen die standardmäßig dargestellten Ergebnisse von dem auf der 
Registerseite Quant-Einstellungen festgelegten Parameter und von der ausgewählten 
Quant-Methode ab. 

Das fertiggestellte Spektrum wird dem aktuellen Spektrenverzeichnis im Datenexplorer 
hinzugefügt. Die Registerseiten COMPARE, Suchprozess oder Quant werden eingeblendet. 

6. Falls Sie aus irgend einem Grund die Datenaufnahme stoppen möchten, klicken Sie auf 

.  

Oder: 

Wählen Sie Stopp im Menü Datenaufnahme. 

Wenn Sie einen Scan abbrechen, werden keine Daten gespeichert. 

Falls Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen (RamanStation 400 Serie oder 
Raman-Mikroskop), werden bei der Datenaufnahme alle Vorgaben der Registerseite XYZ-
Einstellungen des Probentischs für Abtast-Muster oder Optionen für Fokus auf Ihrem 
Spektrometer angewandt. 

7. Falls Sie aus irgend einem Grund die Datenaufnahme abbrechen möchten, klicken Sie auf 

. 

Ergänzende Information 

Alle Prozesse werden mit den aktuellen Einstellungen ausgeführt. 

· Vor einem Messlauf Scan und Suchprozess müssen Sie Spektrale Bibliotheken einrichten 
und Suchparameter festlegen. 

· Vor einem Messlauf Scan und Quant-Prozess müssen Sie die Quant-Einstellungen 
ausführen. 

· Vor einem Messlauf Scan und COMPARE-Prozess müssen Sie die COMPARE-Referenzen 
festlegen. 

Sie können die Optionen für Scanalyze auch als individuelle Befehle der Werkzeugleiste 

Datenaufnahme ausführen. Klicken Sie auf , oder . 
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Laufende Anzeige 

Die laufende Anzeige ermöglicht es, das Aufnehmen von Raman-Spektren in Echtzeit zu verfolgen. 
Dabei kann die Auswirkung einer Optimierung der Laser-Leistung oder Belichtungsdauer 
unmittelbar nachvollzogen werden. 

 Wählen Sie im Menü Datenaufnahme die Option Monitormodus, oder klicken Sie auf 

. 

Im Ansichtsfenster wird die Registerkarte Live-Darstellung für das aktuelle Verzeichnis der 
Spektren eingeblendet. 

Laser- Leistung 

 Geben Sie die Laser-Leistung in % für Ihre Messung ein oder justieren Sie sie anhand 
des Schiebers. 

Gelegentlich können sich Proben entzünden. Dies lässt sich vermeiden, indem man die 
Laser-Leistung verringert. 

Die Laser-Leistung muss mit einem Messgerät genau ermittelt werden, falls ein bestimmter 
Wert für Ihre Probenmessung kritisch ist. 

Belichtungsdauer 

 Stellen Sie für Ihre Messungen die entsprechende Belichtungsdauer ein. 

Wählen Sie eine Scan-Dauer, die zu einem gut aufgelösten Spektrum führt, mit maximaler 
Signalqualität und minimalem Rauschen. Diese Option ist nur auf der Registerseite 
Spektrometer-Grundeinstellungen verfügbar, wo Sie unter Akkumulationen eine Anzahl von 
Belichtungen vorgeben können. 

Ergänzende Information 

 Möchten Sie die laufende Anzeige abbrechen, wählen Sie im Menü Datenaufnahme den 

Befehl Stopp oder klicken Sie auf . 
 Zum Abbrechen der laufenden Anzeige und Aufnehmen eines Probenspektrums, wählen Sie 

im Menü Datenaufnahme den Befehl Probe aufnehmen oder klicken Sie auf . 

Vorschau 

Wurde in der Probenliste die Option Vorschau gewählt und im Menü Datenaufnahme der Befehl 

Probe vermessen oder wurde auf das Symbol  geklickt, erscheint die Registerseite Live-
Darstellung. Diese erlaubt es, die Parameter der Datenaufnahme zu optimieren, bevor die 
Datenerfassung ausgelöst wird.  
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Getriggerte Faseroptiksonde 

Der Monitormodus ist nicht verfügbar, wenn eine getriggerte Faseroptiksonde auf der Registerseite 
Spektrometer-Grundeinstellungen als Zubehör ausgewählt wurde. Das Symbol des Monitormodus 

ist verblasst und enthält eine Darstellung der Sonde . Die Vorschau ist dennoch verfügbar. 
Lesen Sie im Anleitungsheft Getriggerte Raman-Faseroptiksonde, welches zusammen mit der Sonde 
geliefert wird, mehr über die Sondenkonfiguration und über Details ihrer Anwendung. 
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Ergebnisausgabe 

Die folgenden Abschnitte beschreiben die Editier- und Druckoptionen zur Ausgabe Ihrer Ergebnisse. 

Sobald Ihre Ergebnisse bearbeitet und formatiert sind, können Sie: 

· Verwenden Sie den Befehl Senden nach im Menü Datei, um Ihre Ergebnisse an ein 
Dokument in WordPad, Microsoft  Word, in ein Microsoft Excel-Arbeitsblatt oder in eine 
TIBCO-Spotfire-Datentabelle zu senden. Außerdem können Sie Ihre Ergebnisse als Email 
versenden. 

· Anhand des Befehls Report des Menüs Datei einen Ergebnisbericht erstellen.  

· Eine Seitenansicht überprüfen und Ausdrucken. 

· Daten von der aktuell im Ansichtsfenster angezeigten Registerkarte kopieren und an 
anderer Stelle einfügen. 

Ergänzende Information 

Wenn Sie es wünschen, können Sie Ihre Ergebnisse auch extern bearbeiten und formatieren, indem 
Sie: 

· Anhand von Befehlen des Menüs Datei die Spektren als Datei kommagetrennter Werte 
(*.csv) oder als JCAMP-DX-Datei (*.dx) exportieren. 

· Ihre Spektren als binäre (*.sp) oder als ASCII-Dateien (*.asc) speichern. 
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Spektren an WordPad oder Word senden 

Anhand des Befehls Senden an kann der Inhalt des Ansichtsfensters in ein editierbares Dokument 
kopiert werden. 

1. Wählen Sie die Registerkarte des Ansichtsfensters aus, welche die Ergebnisse oder Kurven 
enthält, die Sie kopieren möchten. 

2. Enthält die Registerkarte Spektren, können Sie diese anpassen und beschriften, um 
zunächst ein gewünschtes Erscheinungsbild zu erzeugen.  

Alle Beschriftungen werden mit kopiert. Beim Kopieren in ein Word-Dokument werden sie in 
Textboxen untergebracht. 

3. Klicken Sie im Menü Datei auf Senden an und danach auf Word oder auf Senden an und 
danach auf Word oder WordPad; wählen Sie dann das gewünschte Zieldokument aus.; 
wählen Sie dann das gewünschte Zieldokument aus.  

Mit der Option WordPad wird in eine Datei im Rich-Text-Format (.rtf) kopiert, die Sie 
anhand von WordPad Accessory – einem einfachen Textverarbeitungsprogramm, das mit 
Windows XP geliefert wird - editieren können. 

Falls Word installiert ist, kopiert die Option Word in eine native Word-Datei (.doc). 

Das Untermenü Dokument ermöglicht es Ihnen, ein neues Dokument zu erzeugen oder 
ein beliebiges WordPad- oder Word-Dokument auszuwählen, das auf Ihrem PC geöffet oder 
minimiert ist. 

Ihre Ergebnisse werden in das ausgewählte Zieldokument kopiert. 

4. Falls Sie ein neues Dokument erzeugt haben, öffnen Sie diese Datei. 

5. Vervollständigen Sie Ihr Dokument und erstellen Sie seine Ausgabe. 

Ergänzende Information 

Editierbare Objekte eines Dokuments 

· Wenn Sie die Inhalte der Registerkarten Ergebnistabelle oder Protokoll versenden, ist in 
dem Dokument auch das aktuelle Datum enthalten. 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte Probenliste versenden, sind in dem Dokument das 
aktuelle Datum und die Uhrzeit enthalten. 

· Wenn Sie ein Spektrum versenden, ist in dem Dokument auch der Inhalt des Feldes 
Ergebnisse enthalten. 
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Nicht editierbare Objekte eines Dokuments 

Ein Spektrenverzeichnis des Datenexplorers enthält standardmäßig die Spektrentabelle. Wenn Sie 
ein Verzeichnis versenden, enthält Ihr Dokument auch die Tabelle, die als Schlüssel zum Öffnen des 
Ordners dient. 

Möchten Sie diese Information nicht mit versenden, löschen Sie vorher die Tabelle: 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Verzeichnis und wählen Sie die Option 
Eigenschaften.  

Der Dialog Darstellung anpassen wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweitert, markieren Sie darin die Box Informationszeile 
entfernen und klicken Sie auf OK.  

Die Spektrentabelle wird ausgeblendet 

3. Wählen Sie im Menü Datei den Befehl Senden an, danach Word oder WordPad und 
anschließend das gewünschte Zielverzeichnis.  

Ihre Ergebnisse – ohne den Inhalt der Spektrentabelle – werden in das ausgewählte 
Verzeichnis kopiert. 

4. Speichern Sie das Spektrenverzeichnis, nachdem Sie die Markierung der Box 
Informationszeile entfernen entfernt haben. 
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Senden an Excel 

Anhand des Befehls Senden an können Sie die Inhalte des Ansichtsfensters in ein Excel-
Arbeitsbuch kopieren. 

1. Wählen Sie im Ansichtsfenster die Registerkarte mit den Ergebnissen, die Sie kopieren 
möchten. 

2. Klicken Sie auf Senden an im Menü Datei, danach auf Excel und wählen Sie anschließend 
das gewünschte Dokument aus. 

Wenn auf Ihrem PC die Software Microsoft Excel installiert ist, wird Ihre Option in eine 
Excel-Datei (.xls oder .xlsx) kopiert. 

Das Untermenü Dokument ermöglicht es, ein neues Arbeitsbuch zu erzeugen oder ein 
beliebiges Excel-Arbeitsbuch auszuwählen, das auf Ihrem PC geöffnet oder minimiert ist. 

Ihre Ergebnisse werden im ausgewählten Arbeitsbuch in neue Arbeitsblätter kopiert. Die 
Anzahl der erzeugten Arbeitsblätter hängt vom Inhalt der jeweils geöffneten Registerseite 
ab. 

3. Falls Sie ein neues Arbeitsblatt erzeugen, öffnen Sie die minimierte Datei . 

4. Sie können die Datei speichern und - falls gewünscht - veröffentlichen. 

Ergänzende Information 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte Graphik an Excel senden, werden die X- und Y-
Daten des Spektrums oder der Spektren einem neuen Arbeitsblatt hinzugefügt. Jedes 
Arbeitsblatt wird nach dem betreffenden Spektrum benannt. 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte Ergebnistabelle an Excel senden, werden die 
Ergebnisse einem neuen Arbeitsblatt hinzugefügt, das den Namen Ergebnisse erhält. 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte Probenliste an Excel senden, wird diese in ein neues 
Excel-Arbeitsblatt eingefügt, das den Namen Probenliste erhält. 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte SEARCH an Excel senden, werden vier neue 
Arbeitsblätter erstellt: Ergebnise der Quellspektrensuche, Trefferliste der Spektrensuche, 
die X- und Y-Daten des Probenspektrums und das Spektrum des besten Treffers. Enthält 
Ihre Search-Registerkarte multiple Quellspektren, werden nur die Daten der ausgewählten 
Zeile der Ergebnisse für die Quellspektren gesendet. 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte COMPARE an Excel senden, werden dem Excel-
Arbeitsbuch ebenfalls vier neue Arbeitsblätter hinzugefügt: Ergebnisse des 
Quellspektrenvergleichs, Liste der verglichenen Referenzen, X- und Y-Daten des 
Probenspektrums und das Spektrum des besten Treffers. Enthält Ihre Registerseite 
COMPARE multiple Quellspektren, werden nur die Daten für die Zeile gesendet, die unter 
den Ergebnissen der COMPARE-Quellspektren ausgewählt wurde. 

· Wenn Sie den Inhalt der Registerkarte Protokoll an Excel senden, werden dem Arbeitsbuch 
vier neue Blätter hinzugefügt: Probe, Spektrometer, Protokoll und QC-Tests, entsprechend 
den vier Bereichen der Registerseite Protokoll. Wurden bei der Aufnahme des 
Probenspektrums keine QC-Tests gewählt, wird auch kein QC-Arbeitsblatt erzeugt . 
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Senden an Spotfire 

Verwenden Sie den Befehl Senden an, um den Inhalt des Ansichtsfensters in eine Spotfire-
Datentabelle zu kopieren. 

HINWEIS: Diese Option ist nur verfügbar, wenn Sie auf Ihrem Computer TIBCO® Spotfire® 

installiert haben. 

1. Wählen Sie im Ansichtsfenster die Registerseite, welcher die Ergebnisse enthält, die Sie 
kopieren möchten. 

2. Klicken Sie auf Senden an im Menü Datei und anschließend auf Spotfire. 

Jeder Bereich des Ansichtsfensters wird in einem Dialog dargestellt. 

3. Wählen Sie die Ergebnissätze aus, die Sie in Spotfire einsehen möchten und klicken Sie auf 
OK.  

Die betreffenden Ergebnisse werden als neue *.dxp-Datei in Spotfire geöffnet. 

Ergänzende Information 

Die zum Senden an Spotfire ausgewählten Ergebnisse werden vorübergehend als eine *.csv-Datei 
unter C:\pel_data\Spotfire\sendto gespeichert. Es wird empfohlen, diese Datei an einem anderen 
Speicherort abzulegen, wenn Sie sie zum späteren nochmaligen Gebrauch aufbewahren möchten. 

 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 105 

Als Email senden 

Bevor Sie den Befehl Als Email senden anwenden, müssen Sie die Email-Einstellungen auf der 
Registerseite Email-Einstellungen festlegen. 

Mit dem Befehl Als Email senden können Sie den Inhalt des Ansichtsfensters in eine Email 
kopieren. 

1. Klicken Sie im Ansichtsfenster auf den Reiter, der die Ergebnisse oder Spektren enthält, die 
Sie als Email senden möchten. 

2. Falls die Registerkarte Spektren enthält, können Sie diese nach Wunsch Formatieren und 
beschriften.  

Alle Beschriftungen werden daraufhin kopiert. Falls Sie in ein Word-Dokument kopieren, 
werden Ihre Beschriftungen in Textfeldern untergebracht. 

3. Klicken Sie im Menü Datei auf Senden nach und anschließend auf Email.  

Es wird der Dialog Email senden eingeblendet, mit Ihren Ergebnissen in der Leiste 
Anhänge im unteren Dialogbereich. Der Wert für Gesamtes Anhangsvolumen ist in 
Megabytes (MB) angegeben. Das Feld Von wird automatisch mit dem Benutzernamen 
ausgefüllt, den Sie auf der Registerseite Email-Einstellungen angegeben haben. 

4. Tragen Sie die Email-Adresse des Empfängers in das Feld An ein. 

5. Falls Sie eine der angehängten Dateien entfernen möchten, heben Sie die Markierung des 
entsprechenden Kästchens auf.  

Die Anzeige Gesamtes Anhangvolumen wird daraufhin aktualisiert. 

6. Möchten Sie der Email weitere Anhänge hinzufügen, klicken Sie auf Anhänge hinzufügen 
und durchsuchen Sie nach Dateien, die Sie anhängen wollen.  

Die Anzeige Gesamtes Anhangvolumen wird erneut aktualisiert. 

7. Klicken Sie nach der Fertigstellung Ihrer Email-Nachricht auf Senden. 

Ergänzende Information 

· Wurde der Reiter Spektrenverzeichnis gewählt, erhält die Email als Anhang eine RTF-
Datei, mit den Spektren in einem Graphik-Fenster und zusätzlich als angehängte *.sp-
Dateien. 

· Wurde der Reiter Graphikdarstellung eines einzelnen Spektrums gewählt, enthält die 
angehängte RTF-Datei das Spektrum in einem Graphik-Fenster und zusätzlich als 
angehängte *.sp-Datei. 

· Wurde der Reiter Ergebnisse gewählt, enthält die angehängte RTF-Datei das Datum des 
Dokuments und den Inhalt der Ergebnistabelle. Spektren werden zusätzlich als *.sp-
Dateien angehängt. 

· Wurde der Reiter Protokoll für die ausgewählten Proben gewählt, enthält die angehängte 
RTF-Datei das Datum, Probendaten, Spektrometereinstellungen, Protokollaufzeichnungen 
und Akzeptanztests.  Spektren werden zusätzlich als *.sp-Dateien angehängt. 
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· Wurde der Reiter COMPARE gewählt, enthält die angehängte RTF-Datei die Benutzer-ID, 
das Datum des Dokuments, die COMPARE-Ergebnisse, das Detail des Spektrums und die 
Graphikdarstellung. Das als COMPARE-Ergebnis ausgewählte Spektrum wird zusätzlich als 
*.sp-Datei angehängt. 

· Wurde der Reiter Peaktabelle gewählt,  enthält die angehängte RTF-Datei die Benutzer-
ID, das Datum des Dokuments, die Peaktabelle und die graphische Darstellung mit den 
markierten Peaks. Die bei den Ergebnissen ausgewählten Spektren werden zusätzlich als 
*.sp-Dateien angehängt. 

Im Dokument enthaltene editierbare Objekte 

· Wenn Sie die Registerseiten Ergebnistabelle oder Protokoll versenden, enthält Ihr 
Dokument auch das aktuelle Datum. 

· Wenn Sie die Registerseite Probentabelle versenden, enthält Ih Dokument auch Datum 
und Uhrzeit. 

· Wenn Sie ein Spektrum versenden, ist auch der Inhalt der Ergebnisleiste in Ihrem 
Dokument enthalten. 

Im Dokument enthaltene nichr editierbare Objekte 

Standardmäßig enthält das Spektrenverzeichnis den Spektren-Browser. Auch wenn Sie eine Graphik 
versenden, enthält Ihr Dokument als Schlüssel zur Graphik den Spektren-Browser. 

Falls Sie den Browser nicht mit einschließen möchten, können Sie ihn vor dem Senden ausblenden: 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste in das Spektrenverzeichnis und wählen Sie im 
Kontextmenü Eigenschaften.  

Das Dialogfenster Graphikeigenschaften wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Erweitert, markieren Sie die Option Informationsleiste 
ausblenden und klicken Sie auf danach OK.  

Der Spektren-Browser oder die Ergebnisleiste werden ausgeblendet. 

3. Klicken Sie im Menü Datei auf Senden nach und anschließend auf Email.  

Ihre Ergebnisse, jedoch nicht der Inhalt des Spektren-Browsers, werden in das 
ausgewählte Dokument kopiert, das als Email versendet wird. 

4. Um das Spektrenverzeichnis wiederherzustellen, entfernen Sie die Markierung des 
Kästchens Informationsleiste ausblenden. 
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Spektrum nach KnowItAll senden 

Mit dem Befehl Senden nach können Sie Ihr Spektrum zu der Anwendung KnowItAll senden. 

1. Wählen Sie im Ansichtsfenster die Registerkarte, welche die Ergebnisse oder Spektren 
enthält, die Sie nach KnowItAll senden möchten. 

2. Wählen Sie Senden nach im Menü Datei , danach KnowItAll und anschließend die 
gwünschte Option im Untermenü, z. B. SearchIt oder AnalyzeIt. 
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Drucker einrichten und Drucken 

Drucken 

Klicken Sie auf den Befehl Drucken im Menü Datei, um eine vorformatierte Version des Inhalts des 
Ansichtsfensters. Alternativ können Sie zum Ausdrucken einer Graphikdarstellung den Befehl 
Drucken nach rechtem Mausklick in die Registerseite Graphik im Kontextmenü wählen. 

Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, eine 
elektronische Unterschrift beim Unterschriftspunkt Datenausgabe einzugeben. 

Der Dialog ermöglicht auch die Auswahl eines bestimmtem Druckers und den Zugriff auf den Dialog 
Eigenschaften. 

Seitenansicht 

Mit dem Befehl Seitenansicht des Menüs Datei kann eine Druckvorschau erstellt werden. Der 
eingeblendete Dialog Seitenansicht bietet die Möglichkeit: 

· Ein mehrseitiges Dokument durchzusehen. 

· Änderungen der Seiteneinrichtung vorzunehmen, wie Größe, Ausrichtung und Ränder. 

· Zoomen des gewünschten Bereichs eines Dokuments und Anwendung der Funktion 
Schnappschuss, um ein bestimmtes Detail auszuwählen und in die Windows-
Zwischenablage zu kopieren. 

Sobald Sie die Überprüfung der Druckvorschau abgeschlossen haben, klicken Sie im Menü Datei 
auf Drucken. Das Dokument wird auf Ihrem Standarddrucker mit seinen momentanen 
Einstellungen ausgedruckt. 

Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, eine 
elektronische Unterschrift beim Unterschriftspunkt Datenausgabe einzugeben. 
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Exportieren von Reports 

In Spectrum werden Reports aus Vorlagen erzeugt, die unter Verwendung der PerkinElmer-
Software 'Report-Designer' erstellt werden. Sie können diese Vorlagen im Voraus erstellen oder 
jeweils dann eine erzeugen, wenn sie benötigt wird, um anschließend einen Report zu generieren. 

1. Um einen Mehrfachspektrenreport zu generieren, wählen Sie den Namen des
Verzeichnisses im Datenexplorer aus.

Oder

Um mehrfache Einzelspektrenreports zu generieren, wählen Sie den Namen des
Verzeichnisses im Datenexplorer aus.

Oder

Um den Report eines Einzelspektrums zu generieren, wählen Sie den Namen des
Spektrums im Datenexplorer aus.

2. Prüfen Sie das Erscheinungsbild der Daten, welche Sie in den Report aufnehmen möchten.

Je nach den Einstellungen in der von Ihnen gewählten Vorlage, kann das in Spectrum
dargestellte Erscheinungsbild der Daten im Report dupliziert werden.

3. Wählen Sie Report im Menü Datei.

Der Dialog Report wird eingeblendet.

4. Klicken Sie auf den Reiter Reportoptionen.

5. Markieren Sie das Kästchen Report speichern, wenn Sie die erzeugten Reports speichern
möchten.

6. Markieren Sie das Kästchen Gespeicherten Report anzeigen, wenn Sie möchten, dass
die erzeugten Reports dargestellt werden.

7. Markieren Sie das Kästchen Report drucken, damit Reports auf dem momentan aktiven
Drucker ausgedruckt werden.

8. Klicken Sie bei Bedarf auf Durchsuchen, um die Vorlagendatei aufzufinden, welche Sie bei
der Erzeugung des Reports verwenden möchten, und klicken Sie auf Öffnen.

Die mit dem Report-Designer erstellten Vorlagen haben im Dateinamen die Erweiterung
*.tplx.

Oder

Klicken Sie auf Erzeugen, um den Report-Designer zu öffnen, damit sie eine neue Vorlage
erstellen können.

Sie können auch eine Vorlage auswählen und danach auf Bearbeiten klicken, wenn Sie im
Report-Designer beliebige Änderungen ausführen möchten, bevor Sie einen Report
erzeugen. Denken Sie daran, die Vorlage im Report-Designer vor dem Erzeugen des
Reports zu speichern. S. dazu auch die Bildschirm-Hilfetexte im Report-Designer mit
weiteren Einzelheiten.

In der Spectrum ES können Sie auch eine Vorlage aus der Liste der früher in der
Arbeitsfläche verwendeten Vorlagen auswählen.

9. Wählen Sie den Typ des Reports, den Sie erzeugen möchten unter den verfügbaren
Optionen aus.

Die verfügbaren Reportoptionen werden von den Objekten abhängen, die in der
ausgewählten Vorlage enthalten sind und von den Daten, die in der Software Spectrum
ausgewählt wurden. Enthält die Vorlage z. B. nur Objekte betreffend die Daten multipler
Spektren (das sind alle Spektren im Spektrenverzeichnis), dann ist die Reportoption für ein
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Einzelspektrum deaktiviert. Wenn Sie bei Schritt 1 im Datenexplorer den Namen eines 
Einzelspektrums ausgewählt haben, dann ist die Reportoption für multiple Spektren 
deaktiviert. 

Wählen Sie neben dem Verzeichnisnamen die Option Einschließen, wenn Sie einen 
Report für alle Spektren aus dem Spektrenverzeichnis erzeugen möchten. 

Falls Sie bei Schritt 1 das Spektrenverzeichnis gewählt haben, klicken Sie neben Name des 
Spektrums auf die Option Einschließen, wenn Sie einen individuellen Report für ein 
Spektrum erzeugen möchten. Standardmäßig werden alle Spektren ausgewählt. Um alle 
Spektren zu wählen oder zu verwerfen, markieren Sie die Option Alle 
Einzelspektrenreports wählen oder entfernen Sie die Markierung dieser Option. 

10. Klicken Sie auf den Reiter Report bearbeiten.

11. Wählen Sie in der Drop-down-Liste das Reportformat aus.

In der Standardversion von Spectrum sind es die Optionen Rich Text Format (*.rtf) und
Portable Document Format (*.pdf).

In Spectrum ES wird der Report in einem von der Software Spectrum gesicherten und
verschlüsselten pdf-Format gespeichert.

12. Öffnen Sie bei Bedarf einen anderen Ordner (oder erzeugen Sie eine neuen) für die
erzeugten Reports.

Standardmäßig werden alle Reports nach C:\pel_data\reports gespeichert.

13. Wählen Sie die Abschnitte aus, die Sie in den Report einschließen möchten, in der Liste
Abschnittsname aus, die zur Vorlage gehört.

Um alle möglichen Abschnitte auszuwählen oder zu verwerfen, markieren Sie das Kästchen
Alle auswählen oder entfernen Sie dessen Markierung.

14. Klicken Sie auf Report.

Wenn Sie mit Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, für den
Ausgabeschritt eine elektronische Unterschrift einzugeben.

Der Report wird generiert.

Der erzeugte Dateiname für gespeicherte multiple Spektrenreports wird aus dem Namen
des Spektrenverzeichnisses abgeleitet. Der Dateiname des Reports eines Einzelspektrums
leitet sich aus dem Namen des Spektrenverzeichnisses und aus dem Probennamen ab.

Bei jedem Erzeugen einer neuen Reportdatei wird an ihren Namen eine Zahl angehängt.

Es erfolgt keine Ausgabe, falls die Datei nicht erzeugt werden kann.

Ergänzende Informationen zu Spectrum ES 

Sie können in Spectrum ES nur dann Reports erzeugen, wenn Sie dafür die geeignete Berechtigung 
haben. Desgleichen können Sie auch den Report-Designer nur öffnen, um eine Vorlage zu erstellen 
oder zu bearbeiten, wenn Sie dafür die geeignete Berechtigung haben. 

Sie können nur eine Vorlage auswählen, wenn diese den korrekten Status hat. Die zulässigen 
Status-Stufen werden auf dem Reiter Reportoptionen in der Drop-down-Liste angezeigt. Falls Sie 
ein Benutzer mit der geeigneten Berechtigung sind, können Sie diese Einstellungen ändern, 
andernfalls sind Sie nur befähigt, Vorlagen auszuwählen, welche diesen Kriterien entsprechen. Der 
Status einer jeden Vorlage wird im Dialog angezeigt, wenn Sie auf Durchsuchen klicken, um eine 
Vorlage aufzufinden. 
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Einrichten einer Ergebnisdatei zum Exportieren 

Eine Datei mit den akkumulierten Ergebnissen aus jeder der hauptsächlichen Funktionen zur 
Spektrenbearbeitung (Compare, Bibliotheken und Spektrensuche, Quant, Adulterant Screen und 
Überprüfen) kann von der Software Spectrum als eine *.csv-Datei erfasst werden, zum Exportieren 
in eine andere Anwendungssoftware, wie TIBCO-Spotfire, zwecks weiterer Analysen. 

1. Klicken Sie auf den Reiter Ergebnisdatei einrichten, um den Prozess auszwählen, dessen 
Ergebnisse sie in eine akkumulierte Ergebnisdatei aufnehmen möchten. 

Es gibt jeweils einen Reiter Ergebnisdatei einrichten in jedem Satz von Reitern, die im Menü 
Einstellungen oder auf der Navigationsleiste angezeigt werden. 

2. Markieren Sie das Kästchen Ergebnisdatei an dieser Stelle erzeugen. 

3. Klicken Sie bei Bedarf auf Durchsuchen und wählen Sie einen anderne Ort für die 
Ergebnisdatei. 

Die Datei wird automatisch benannt, aufgrund des Prozesses und fallweise nach der 
spezifischen Methode, die zur Bearbeitung der Daten verwendet wurde. 

4. Wählen Sie aus, ob Sie jedes Mal die Daten Überschreiben, wenn der Prozess für eine 
Probenreihe abläuft oder Anhängen, um die neuen Daten an die in der Datei vorhandenen 
Daten anzuhängen. 

Ähnliche Dateien können auch durch Verwendung des Reiters Ergebnisdatei einrichten bei den 
Bereitschaftstests und bei der Spektrometerüberprüfung erzeugt werden. Dabei werden die 
Ergebnisse aller ausgeführten Tests in einer einzigen Datei gesammelt, mit Ausnahme der 
Pharmakopöe-Tests, bei welchen sie getrennt erfasst werden. 

Sobald die Dateien erzeugt wurden und einige Daten enthalten, können Sie sie für weitere Analysen 
nach Spotfire exportieren (vorausgesetz, Sie haben TIBCO Spotfire auf Ihrem System installiert). 
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Daten nach Spotfire exportieren 

Verwenden Sie den Befehl Nach Spotfire exportieren, um eine Datei mit akkumulierten Messdaten 
oder Spektrometerprüftestdaten nach Spotfire zu exportieren und die Daten anhand einer 
vordefinierten Anzeigevorlage einzusehen. 

HINWEIS: Diese Option ist nur verfügbar, wenn Sie auf Ihrem Computer TIBCO® Spotfire® 

installiert haben. 

1. Wählen Sie Nach Spotfire exportieren im Menü Datei. 

Es wird der Dialog Nach Spotfire exportieren eingeblendet, mit der Anzeige aller Dateien, 
die zum Exportieren nach Spotfire verfügbar sind. 

2. Klicken Sie auf die Datenerfassungs- oder Spektrometerprüftest-Datei, welche Sie in 
Spotfire einsehen möchten. 

3. Falls erforderlich, klicken Sie auf Durchsuchen, um einen anderen Ordner mit exportierten 
Dateien zu finden (oder einen neuen Ordner zu erzeugen). 

4. Wählen Sie mit gleicher Vorgehensweise eine Vorlagendatei aus, anhand welcher Sie die 
Daten einsehen möchten. 

Zusammen mit Spotfire wird eine Anzahl standarmäßiger Vorlagen geliefert, die zur 
Visualisierung der Daten verschiederner Messungen geeignet sind. Diese können in Spotfire 
für Ihren spezifischen Bedarf benutzerdefiniert gestaltet werden. 

HINWEIS: Sie müssen bei der Installation der Software eine gültige Lizenznummer 

eingeben, damit sie diese Vorlagen verwenden können. 

5. Klicken Sie auf Exportieren. 

Die Datei wird nach Spotfire exportiert und die Daten werden automatisch anhand der 
zuvor ausgewählten Vorlage angezeigt. 

Ergänzende Informationen 

Sie können die Dateien mit Daten für den Export nach Spotfire erstellen, indem Sie die 
Registerseiten Ergebnisdatei einrichten der Bereitschaftstests, der Spektrometerprüftests und jeder 
der hauptsächlichen Optionen zur Bearbeitung spektraler Daten dafür verwenden (Compare, 
Spektrensuche, Quant, Adulterant Screen und Überprüfen). Sobald eine Datei erzeugt wurde und 
einige Daten enthält, wird sie im Dialog Nach Spotfire exportieren angezeigt. 

Die von Spotfire verwendeten Vorlagendateien müssen ihre Daten mit jenen der Quelldaten-Dateien 
verknüpft haben. Öffnen Sie die Vorlagendatei in Spotfire, klicken Sie auf Bearbeiten > 
Datentabelleneigenschaften und wählen Sie die Option Verknüpft mit der Quelldatei, um 
die Daten im Reiter Allgemein zu speichern. 

 

 

 

 

 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 113 

Kopieren und Einfügen 

Mit dem Befehl Kopieren (Tastenkürzel CTRL+C) werden Informationen in die Windows-
Zwischenablage übernommen, um sie mit Einfügen (Tastenkürzel CTRL+V) an anderer Stelle 
einzufügen. 

Die Funktionsweise der Tastaturkürzel hängt auch von der Art der Informationen ab, die Sie 
kopieren und verschieben möchten. Stehen die Tasten nicht zur Verfügung, öffnen Sie mit rechtem 
Mausklick ein Kontextmenü und wählen Sie darin die Befehle aus. 

HINWEIS: Wenn Sie über Microsoft Word verfügen, können Sie im Menü Editieren die Option 

Zwischenablage wählen und das entsprechende Dialogfenster zur Verwaltung der 

Zwischenablage benutzen. 

Kopieren des Inhalts des Ansichtsfensters 

Zum Kopieren eines Ansichtsfensters mit allen darin enthaltenen Spektren und Textfeldern: 

 Wählen Sie nach rechtem Mausklick in die Graphik die Option Kopieren. 

Das Tastaturkürzel CTRL+C ist dafür nicht verwendbar. 

HINWEIS: Die Graphikdarstellung wird als Windows-Metadatei kopiert und kann nur in Windows-

Anwendungen eingefügt werden, die Metadateien unterstützen. 

Kopieren der Spektrentabelle 

Zum Kopieren des Namens und der Beschreibung aus einer ausgewählten Zeile: 

 Wählen Sie nach rechtem Mausklick in die Zeile den Befehl Kopieren. 

oder 

Drücken Sie CTRL+C. 

Die Tabelle mit Namen und Beschreibungen wird kopiert 

Kopieren eines Spektrums 

Zum Kopieren eines einzelnen Spektrums mit seinen Beschriftungen: 

 Wählen Sie nach rechtem Mausklick auf das Spektrum die Option Kopieren. 

Das Tastaturkürzel CTRL+C ist dafür nicht verwendbar. 

HINWEIS: Die Graphikdarstellung wird als Windows-Metadatei kopiert und kann nur in Windows-

Anwendungen eingefügt werden, die Metadateien unterstützen. 
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Kopieren des Inhalts der Registerkarte Protokoll 

Zum Kopieren der Daten einer Seite: 

1. Achten Sie darauf, dass keine speziellen Einstellungen oder Werte gewählt wurden. Für 
diese ist die Kopierfunktion nicht geeignet.  

Für diese ist die Kopierfunktion nicht geeignet. 

2. Wählen Sie nach rechtem Mausklick in ein Feld der Karte die Option Kopieren.  

oder 

Drücken Sie CTRL+C. 

Einstellungen und Werte aus dem Feld werden tabulatorgetrennt kopiert. 

Kopieren einer Probenliste 

Zum Kopieren eines ausgewählten Feldes als ASCII-Text oder des Inhalts einer Zeile als 
tabulatorgetrennter Text: 

 Wählen Sie nach rechtem Mausklick in ein Feld der Tabelle die Option Kopieren. 

oder 

Drücken Sie CTRL+C. 

HINWEIS: Sie können anhand der Befehle für Kopieren und Einfügen eine Probenliste mit multiplen 

Zeilen für die Aufnahme von Spektren einer Probenreihe ergänzen. Duplikate von 

Probenkennungen werden dabei pinkfarben markiert und können nicht bearbeitet 

werden. Stellen Sie daher sicher, dass für alle Proben eindeutige Kennungen verwendet 

wurden, bevor Sie deren Daten übernehmen. 
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Datenbearbeitung 

Die Themen des Kapitels beziehen sich auf die Beschreibung einer Reihe von Befehlen zur 
Bearbeitung ausgewählter Spektren: 

Differenz 

Ableitung 

XKonv 

Interpolation 

Normierung 

Absorption 

Transmission 

Grundlinie 

Glätten 

Daten Tune-up 

Spektrenrechner 

Interaktive Basislinienkorrektur 

Bandenflaeche/Hoehe 

ATR-Korrektur 

Kubelka–Munk 

Deconvolution 

Kramers–Kronig 

Peaktabelle 

COMPARE, spektraler Vergleich, auch in der Prozesswerkzeugleiste enthalten; setzt voraus, dass ein 
Standardspektrum verfügbar ist.  

Quant, standardmäßig in der Prozesswerkzeuleiste enthalten. 

Biodiesel, standardmäßig in der Prozesswerkzeugleiste enthalten, erfordert die Auswahl zwischen 
den Standardverfahren nach ASTM D7371 oder EN 14078 zur Bestimmung der FAME mittels IR, die 
Wahl von Quant-Methoden und Parametern, sowie Einstellungen für die Ausgabe und Gestaltung 
des Ergebnisberichts. 

SEARCH, auch in der Prozesswerkzeugleiste enthalten; ein Befehl dessen Ausführung es erfordert, 
Spektrenbibliotheken einzurichten. 

Überprüfen, verfügbar in der Prozesswerkzeugleiste, falls eine Methode vorhanden ist, fordert von 
Ihnen das  Hinzufügen einer Überprüfungsmethode auf dem Reiter Einstellungen. 

Adulterant Screen, nur verfügbar, wenn Sie für diese Funktionalität die entsprechende Lizenz 
haben. 

Makros, auch in der Prozesswerkzeugleiste enthalten, eine oder mehrere Makros einzurichten. 

Berechnungen, auch in der Prozesswerkzeugleiste enthalten; eine oder mehrere Formeln 
aufzustellen. 

HINWEIS:  Bevor Sie ienen Prozess anwenden, stellen Sie sicher, dass er für Ihre Daten geeignet 

ist. So könnten z. B. manche Prozesse für Raman-Daten nicht geeignet sein. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 117 

Zum Ausführen eines Befehls: 

 Wählen Sie den entsprechenden Befehl im Menü Prozesse. 

ODER 

 Klicken Sie auf das betreffende Symbol in der Prozesswerkzeugleiste. 

ODER 

Klicken Sie im Ansichtsfenster mit rechter Maustaste auf ein Spektrum, das bearbeitet 
werden soll, öffnen Sie im Kontextmenü den Dialog Prozesse und klicken Sie darin auf den 
gewünschten Befehl. 

 

 



118 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Absorption 

Mit dem Befehl Absorption wird die Umwandlung eines Spektrums, dessen Ordinate in 
Transmissionseinheiten (%T) skaliert ist, in ein Spektrum mit Absorptionseinheiten (A) 
durchgeführt. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Ordinate Sie in Absorptionseinheiten (A) umwandeln 
möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozess auf Absorption oder klicken Sie auf   in der 
Prozesswerkzeugleiste.  

Das ausgewählte Spektrum wird in Absorptionseinheiten (A) dargestellt. 

HINWEIS: Der Befehl Absorption erzeugt kein neues Ergebnisspektrum. Der Vorgang dieser 

Datenumwandlung wird jedoch im Spektrenlogbuch vermerkt. Mit der Software 

Spectrum ES wird dem Spektrenverzeichnis ein neues Spektrum hinzugefügt, an dessen 

Dateinamen ein _1 angehängt ist, und das Originalspektrum wird in den Papierkorb des 

Datenexplorers verschoben. 

Ergänzende Information 

Das natürliche Ergebnis der Fourier-Transformation eines Interferogramms ist ein Spektrum in 
Transmission. Dessen Skala ist jedoch multiplikativ. Hat z. B. die Folie eines Materials mit der Dicke 
n an einer bestimmten Stelle des Spektrums eine Transmission von 90 %, dann hat eine Folie der 
Dicke 2n nicht die Transmission 80 %, sondern 90 % von 90 % und somit 81 %. Außerdem ist bei 
einer Transmissionsskala die Höhe des Rauschens unabhängig vom Energieniveau, so dass der 
Einfluss des Rauschens bei niedrigen Transmissionswerten stärker als bei höheren 
Transmissionswerten ist. 

Die Skala in Absorption ist eine logarithmische Umwandlung der multiplikativen Transmissionsskala 
und ist additiv. Dies bedeutet, dass Absorptionsspektren sich besser für quantitative Analysen 
eignen, da sie dem Gesetz von Lambert-Beer gehorchen. 
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Transmission 

Mit dem Befehl Transmission wird die Umwandlung eines Spektrums, dessen Ordinate in 
Absorptionseinheiten (A) skaliert ist, in ein Spektrum mit Transmissionseinheiten (%T) 
durchgeführt. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Ordinate Sie in Transmissionseinheiten (%T) 
umwandeln möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozess auf Transmission oder klicken Sie auf   in der 
Prozesswerkzeugleiste.  

Das ausgewählte Spektrum wird in Transmissionseinheiten (%T) dargestellt. 

HINWEIS: Der Befehl Transmission erzeugt kein neues Ergebnisspektrum. Der Vorgang dieser 

Datenumwandlung wird jedoch im Spektrenprotokoll vermerkt. In der Software 

Spectrum ES wird dem Spektrenverzeichnis ein neues Spektrum hinzugefügt (mit dem 

Dateinamen des ursprünglichen Spektrums und dem Anhang _1); das Originalspektrum 

wird in den Papierkorb des Datenexplorers verschoben. 

Ergänzende Information 

Das natürliche Ergebnis der Fourier-Transformation eines Interferogramms ist ein Spektrum in 
Transmission. Dessen Skala ist jedoch multiplikativ. Hat z. B. die Folie eines Materials mit der Dicke 
n an einer bestimmten Stelle des Spektrums eine Transmission von 90 %, dann hat eine Folie mit 
der Dicke 2n nicht die Transmission 80 %, sondern 90 % von 90 % und somit 81 %. Außerdem ist 
bei einer Transmissionsskala die Höhe des Rauschens unabhängig vom Energieniveau, so dass der 
Einfluss des Rauschens bei niedrigen Transmissionswerten stärker als bei höheren 
Transmissionswerten ist. 

Die Skala in Absorption ist eine logarithmische Umwandlung der multiplikativen Transmissionsskala 
und ist additiv. Dies bedeutet, dass Absorptionsspektren sich besser für quantitative Analysen 
eignen, da sie dem Gesetz von Beer gehorchen. 
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Daten Tune-up 

Anhand des Befehls Daten Tune-up wird sowohl die Glättung eines Spektrums, als auch die 
Grundlinienkorrektur zur Beseitigung eines Anstiegs ausgeführt.  

VORSICHT: Das Daten Tune-up sollte behutsam angewandt werden, da es durch die Verringerung 

der Anzahl von Datenpunkten eines Spektrums zum Verlust an Informationen und zu 

falschen Ergebnissen führen kann. 

Spektren mit Plateauregionen, die an scharfe Banden anschließen, (typisch für 

Gasspektren und einige NIR- und Raman-Spektren) sind besonders anfällig für 

Datenverlust durch übertriebene Glättung. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, das Sie bearbeiten möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf Daten Tune-up oder klicken Sie auf in der   in 
der Prozesswerkzeugleiste. 

3. Die bearbeiteten Spektren werden dem Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster 
dargestellt. 

Ergänzende Information 

Die Glättungskomponente des Befehls Daten Tune-up ist eine Art von Filterung, die Rauschen 
vermindert, aber auch die Auflösung des Spektrums verschlechtert, so dass spektrale Merkmale 
breiter werden. Bei einer zu hohen Glättungsstufe werden spektrale Banden übermäßig breit und 
die Auflösung ist stark beeinträchtigt. 

Die Komponente zur Grundlinienkorrektur des Befehls Daten Tune-up beseitigt den Anstieg und 
Wölbungen der Grundlinie in einem Spektrum, kann jedoch komplexere Abweichungen der 
Basislinie nicht beheben. 
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Grundlinienkorrektur 

Mit dem Befehl Grundlinie wird die Grundlinienkorrektur eines oder mehrerer Spektren 
durchgeführt. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Grundlinie Sie korrigieren möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf Grundlinienkorrektur oder klicken Sie auf   in 
der Prozesswerkzeugleiste. 

3. Die korrigierten Spektren werden dem Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster 
dargestellt. 

Ergänzende Information 

Bei dem Vorgang der Grundlinienkorrektur wird ein Anstieg der Basislinie in Ihren Spektren 
beseitigt. Eine ansteigende Grundlinie ist häufig durch Streuung des infraroten Lichtstrahls an Ihrer 
Probe verursacht. 

Die Korrektur der Grundlinie eines Probenspektrums sollte vor dem Vergleich mit einem 
Referenzspektrum und vor der Messung von Bandenintensitäten erfolgen. 

Die Grundlinienkorrektur sollte ein Spektrum bearbeiten, ohne Bandenintensitäten zu verfälschen 
oder Diskontinuitäten zu erzeugen. Dafür muss das Spektrum deutliche Bereiche enthalten, die als 
Grundlinie zu erkennen sind. Bei der Bearbeitung werden in den Basislinienbereichen des 
Spektrums die Intensitäten der Datenpunkte mit Überbrückung der Banden erfasst und 
anschließend vom Originalspektrum subtrahiert. 

Die Berechnungen erfolgen intern in Absorption, um Bandenintensitäten zu bewahren. 

Neben der automatischen Basislinienkorrektur ist auch eine Interaktive Basislinienkorrektur 
verfügbar. Die Interaktive Basislinienkorrektur ermöglicht es, multiple Basispunkte auszuwählen, um 
gezielt eine Basislinie zu erstellen, die vom Spektrum subtrahiert wird.  
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Interaktive Basislinienkorrektur 

Die Interaktive Baselinienkorrektur ermöglicht die Anwendung des vertikalen Cursors, um 
festzulegen, wo die Basispunkte in Ihrem Spektrum liegen werden. Durch diese Punkte wird eine 
geglättete Kurve gelegt und vom Spektrum subtrahiert. Sie können die Basislinie im gesamten 
Spektralbereich oder innerhalb eines begrenzten Bereichs des Spektrums korrigieren. 

Den Prozess Interaktive Basislinienkorrektur können Sie gleichzeitig auf mehrere Spektren 
anwenden. Dabei werden jedoch dieselben Parameter zur Korrektur aller gewählten Spektren 
verwendet. Sollen bei jedem Spektrum andere Parameter verwendet werden, muss die 
Basislinienkorrektur individuell erfolgen. 

1. Rufen Sie die Spektren auf und wählen Sie jene aus, die Sie korrigieren möchten. 

2. Wählen Sie die Option Interaktive Baselinienkorrektur im Menü Prozesse. 

Oder 

Klicken Sie auf , falls das Symbol in der Prozessleiste verfügbar ist. 

Der Dialog Interaktive Baselinienkorrektur wird im Ansichtsfenster eingeblendet. 

Klicken Sie auf Überlagert, um die Quellspektren und das Ergebnis in einer gemeinsamen 
Graphik darzustellen oder auf Ergebnis, um nur die korrigierten Spektren darzustellen. 

Wird der Befehl Graphikbereiche verknüpfen gewählt, bewirkt ein Ändern des 
Ordinatenbereichs für ein Spektrum die gleiche Änderung bei allen anderen Spektren. 

3. Wählen Sie das Spektrum, welches für eine Basislinienkorrektur dargestellt werden soll, in 
der "Drop-down"-Liste aus. 

Falls Sie mehr als ein Spektrum zur Basislinienkorrektur auswählen, sind diese Spektren in 
der "Drop-down"-Liste verfügbar. Auch wenn nur ein Spektrum dargestellt ist, werden bei 
allen Spektren die gleichen Parameter zur Basislinienkorrektur verwendet. Sollen bei jedem 
Spektrum andere Parameter verwendet werden, müssen die Spektren einzeln bearbeitet 
werden. 

4. Bewegen Sie zum Auswählen der Basispunkte den vertikalen Cursor auf den ersten 
gewünschten Punkt des Spektrums. 

5. Klicken Sie zum Übernehmen seines Werts doppelt auf den Cursor oder klicken Sie auf die 
Schaltfläche Hinzufügen.. 

Der Wert wird der Tabelle der Basispunkte hinzugefügt und in der Darstellung erscheint die 
neue Basislinie. Eine Markierung auf dem Spektrum kennzeichnet die Stelle des 
Basispunktes.  

Wenn Minimum im Bereich finden aktiviert ist, werden für jeden Basispunkt 
Bereichsmarkierungen gesetzt und die betreffenden Werte erscheinen in der Tabelle 
Basispunkte in den Spalten Anfang und Ende. Als Basispunkte werden dabei die 
Minimalwerte des definierten Bereichs verwendet.  

6. Möchten Sie einen Basispunkt entfernen, klicken Sie in die betreffende Zeile der Tabelle 
Basispunkte und danach auf Entfernen. 

Der Basispunkt wird aus der Basislinie entfernt. 
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7. Wiederholen Sie die Schritte 2 und 3, um je mehr gewünschte Basispunkte festzulegen. 

Die Basislinie wird im Ansichtsfenster aktualisiert und bei jedem Hinzufügen eines neuen 
Werts erscheint auf dem Spektrum eine zusätzliche Markierung. Ist nur ein Punkt gewählt, 
wird eine horizontale Basislinie verwendet; sind zwei Punkte gewählt, verläuft die Basislinie 
als Gerade durch die beiden Punkte. Bei mehreren Basispunkten schneidet eine kubische 
Spline-Kurve das Spektrum in den markierten Punkten und wird vom Originalspektrum 
subtrahiert. 

Wenn Bereich einengen aktiviert ist, wird ein Versatz gleich mit der Absorption des 
Basispunkts der höchsten Frequenz in der Region zwischen Beginn des Spektrums und 
Anfang des gewählten Bereichs subtrahiert. In der Region zwischen dem Bereichsende und 
dem Ende des Spektrums wird ein Versatz gleich der Absorption des Basispunktes mit der 
niedrigsten Frequenz subtrahiert. 

8. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die normierten Spektren die Quellspektren 
ersetzen sollen 

9. Wenn Sie mit der Basislinie zufrieden sind, klicken Sie auf OK, um das Ergebnis zu 
akzeptieren. 

Das Dialogfenster Basislinienkorrektur wird geschlossen. Das korrigierte Spektrum wird dem 
Spektrenverzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Ergänzende Information 

Es ist sinnvoll, die Basislinie eines Probenspektrums vor dem Vergleich mit einem Referenzspektrum 
zu korrigieren oder vor dem Bestimmen der Peakintensitäten. 

Der Prozess der Basislinienkorrektur versucht die Spektren zu korrigieren, ohne Bandenintensitäten 
zu verzerren oder Unstetigkeiten zu erzeugen. Es müssen signifikante Regionen des Spektrums 
vorliegen, die als Basislinie betrachtet werden können. Der Prozess erkennt Basislinienabschnitte 
der Spektren und überspringt die Daten der Peaks, um eine geglättete Annäherung an die Basislinie 
zu erzeugen, die danach in Absorption vom Originalspektrum subtrahiert wird. 

Die Berechnungen efolgen intern in Absorption, was dazu beiträgt, die Bandenintensitäten zu 
bewahren. 

Die Basislinienkorrektur Ihrer Spektren kann auch automatisch ablaufen. S. dazu 
Basislinienkorrektur.  
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Differenzbildung 

Mit dem Befehl Differenz wird die gewichtete Subtraktion eines Spektrums von einem anderen 
Spektrum ausgeführt. 

1. Wählen Sie in einer Darstellung die beiden Spektren aus, deren Differenz berechnet werden 
soll.  

Sind beide oder eines der ausgewählten Spektren in Absorption (A) dargestellt, wird auch 
das Ergebnis in Absorption dargestellt. Sind beide Spektren in Transmission (% T) 
dargestellt, wird auch das Differenzspektrum in Transmission dargestellt. 

Die Berechnung der Differenz erfolgt intern immer in Absorption. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse den Befehl Differenz.  

oder 

Klicken Sie auf , wenn die Taste in der Prozesswerkzeugleiste verfügbar ist. 

Im Ansichtsfenster wird der Dialog Differenz geöffnet. Darin sehen Sie die beiden 
Spektren in getrennter Darstellung: oben sind die beiden Quellspektren dargestellt und 
unten wird das berechnete Differenzspektum dargestellt. 

Sie können die relative Größe der beiden Graphikdarstellungen verändern, indem Sie den 
Trennbalken dazwischen verschieben. Verharren Sie auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger, bis dieser sich in einen Doppelpfeil vewandelt, womit Sie den Balken bewegen 
können. 

Wird die Option Graphikbereiche verknüpfen gewählt, bewirkt die Änderung des 
Ordinatenbereichs eines Spektrums die gleiche Änderung bei den anderen dargestellten 
Spektren. 

Klicken Sie auf Überlagern, falls Sie die Quellspektren und das Differenzspektrum in einer 
gemeinsamen Graphik darstellen möchten, oder klicken Sie auf Ergebnis, um das 
Differenzspektrum ohne die Quellspektren darzustellen. 

3. Möchten Sie die Differenz weiterer Quellspektren bilden, wählen Sie die betreffenden 
Spektren in der DropDown-Liste als Quellspektrum und Zu subtrahierandes Spectrum 
aus.  

Sie können z. B. auch die zu subtrahierenden Spektren austauschen, indem Sie auf 
Quellspektrum tauschen klicken und im Verzeichnis ein anderes Spektrum auswählen. 

4. Bei Bedarf kann zur Neuskalierung des zu subtrahierenden Spektrums ein Faktor 
vorgegeben werden.  

Dies ermöglicht es, den Effekt von Unterschieden bei der Konzentration oder Schichtdicke 
zwischen den beiden Quellspektren auszugleichen. 

oder 

Klicken Sie auf Auto. 

Der Skalierungsfaktor wird automatisch nach dem Verfahren der kleinsten Quadrate 
berechnet, um die beiden Quellspektren im dargestellten Bereich einander anzupassen. 

5. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die normierten Spektren die Quellspektren 
ersetzen sollen. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 125 

6. Klicken Sie auf OK, um ein befriedigendes Ergebnis zu akzeptieren.  

Der Dialog wird danach geschlossen. 

Ist das Kästchen Überschreiben nicht markiert, wird das Ergebnisspektrum (d. h. das 
Differenzspektrum) dem aktuellen Spektrenverzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster 
dargestellt. 

Wenn das Kästchen Überschreiben markiert ist, ersetzt das Differenzspektrum die 
Quellspektren und wird im Ansichtsfenster dargestellt. In der Software Spectrum ES werden 
die Quellspektren im Papierkorb des Datenexplorers abgelegt. 

Bearbeitete Spektren werden nicht automatisch auf der Festplatte gespeichert. 

Ergänzende Information 

Normalerweise berechnet man die Differenz zwischen zwei Spektren, um den Beitrag gewisser 
Komponenten aufzuheben und zu sehen, welche Banden erhalten bleiben. So kann man z. B.: 

· das Spektrum eines gelösten Stoffs erhalten, indem man das Spektrum des Lösungsmittels 
vom Lösungsspektrum subtrahiert; 

· das Spektrum der unbekannten Komponente eines Gemischs erhalten, indem man die 
Spektren bekannter Komponenten subtrahiert; 

· das Untergrundspektrum eines Probenzubehörs subtrahieren. 

Das Differenzspektrum wird für einen Bereich errechnet und dargestellt, der in beiden 
Quellspektren vorhanden ist. Liegt z. B. ein Quellspektrum im Bereich von 4400 cm-1 bis 600 cm-1 
und das zweite im Bereich von 4000 cm-1 bis 400 cm-1, wird das berechnete Differenzspektrum für 
den Bereich 4000 cm-1 bis 600 cm-1 ausgegeben. 

Die Berechnung der Differenz erfolgt in Absorption, da die Absorption sich linear zur Konzentration 
oder Schichtdicke verhält. Enthalten die Quellspektren Bereiche mit sehr hoher Absorption, werden 
diese Bereiche im Differenzspektrum stark verrauscht sein. 

Differenzspektren sind sehr anfällig für geringe Änderungen der Form und der Position von Banden. 
Daher sollten die zu subtrahierenden Quellspektren immer unter identischen Gerätebedingungen 
aufgenommen werden. 

Gemisch-Spektrensuche 

Für Informationen zur Anwendung der Differenzbildung als Teilprozess der Gemisch-Spektrensuche, 
lesen Sie den Abschnitt Spektrensuche. 

Spektrum-Autosubtraktion  

Bei einem Raman-Spektrometer können Sie sowohl den Befehl Differenz verwenden, als auch die 
Option Auto-Subtraktion, um ein gegebenes Spektrum von allen Spektren unmittelbar nach der 
Datenaufnahme zu subtrahieren. Die Rohdaten werden dabei nicht gespeichert. 
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Normierung 

Der Vorgang der Normierung von Spektren besteht im Festlegen des gleichen Ordinatenwerts für 
eine gemeinsame Bande, um andere Banden der Spektren leichter miteinander vergleichen zu 
können. 

1. Wählen Sie die Spektren aus, die Sie Normieren möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf das Feld Normierung.  

oder 

Klicken Sie auf  in der Prozesswerkzeugleiste. 

Der Dialog Normierung wird im Ansichtsfenster eingeblendet. Er enthält interaktive 
Befehle unterhalb einer getrennten Darstellung; der obere Bereich der Graphik enthält die 
ausgewählten Quellspektren, der untere die normierten Spektren. 

Sie können die relative Größe der beiden Graphikbereiche ändern, indem Sie den 
Trennbalken dazwischen verschieben. Verharren Sie auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger, bis dieser sich in einen Doppelpfeil vewandelt, womit Sie den Balken bewegen 
können. 

Klicken Sie auf Überlagern, falls Sie die Quellspektren und die normierten Spektren in 
einer gemeinsamen Graphik darstellen möchten, oder klicken Sie auf Ergebnis, um die 
normierten Spektren ohne die Quellspektren darzustellen. 

Wenn Graphikbereiche verknüpfen gewählt wurde, bewirkt eine Änderung des 
Ordinatenbereichs in einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

3. Geben Sie unter Normieren der Ordinate auf den Wert oder die Höhe der gemeinsamen 
Bande an, für welchen die Spektren normiert werden sollen. 

4. Geben Sie die Abszissenposition an, wo sich die gemeinsame Bande in Ihren Quellspektren 
befindet.  

Standardmäßig ist die Einstellung Maximaler Ordinatenwert des Spektrums für alle 
Spektren vorgegeben. 

Möchten Sie Ihre Spektren auf einer speziellen Bande normieren, klicken Sie auf 
Maximaler Ordinatenwert in festgelegtem Bereich und geben Sie danach Anfangs- 
und Endwerte links und rechts der gemeinsamen Bande an oder markieren Sie diese in den 
Quellspektren mit dem vertikalen Cursor. 

oder 

Möchten Sie Ihre Spektren auf die Intensität bei einer bestimmten Wellenzahl oder 
Wellenlänge normieren, klicken Sie auf An bestimmter Position und geben Sie den 
Abszissenwert an oder markieren Sie ihn in den Spektren mit dem vertikalen Cursor. 

5. Wählen Sie eine Option zum Festlegen der Grundlinie der normierten Spektren.  

Standardmäßig wird der in den Quellspektren gefundene Minimale Ordinatenwert in 
den normierten Spektren auf Null gesetzt. 

Soll die Grundlinienkorrektur unterbleiben, klicken Sie auf Keine. 

oder 

Möchten Sie die normierten Spektren für einen bestimmten Abszissenwert der Wellenzahl 
oder Wellenlänge auf Null setzen, klicken Sie auf Ausgewählter Abszissenpunkt und 
geben Sie danach den betreffenden Wert ein oder markieren Sie ihn in den Quellspektren 
mit dem vertikalen Cursor. 
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6. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die normierten Spektren die Quellspektren 
ersetzen sollen. 

7. Klicken Sie auf OK, wenn das Ergebnis befriedigend ist.  

Das Dialogfenster wird geschlossen. 

Wenn die Box Überschreiben nicht markiert ist, werden die normierten Spektren im 
Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Wenn die Box Überschreiben markiert ist, werden die Quellspektren überschrieben und 
im Ansichtsfenster nur die normierten Spektren dargestellt. In der Software Spectrum ES 
werden die Quellspektren in den Papierkorb des Datenexploreres verschoben. 

Ergänzende Information 

Eine Normierung multipliziert die Ordinatenwerte aller Datenpunkte eines Spektrums mit einem 
Faktor, der einer bestimmten Bande auf einen vorgegebenen Wert setzt. Dies ermöglicht es, das 
Spektrum mit anderen Spektren zu vergleichen, die dieselbe Bande in gleicher Größe enthalten. Die 
Umrechnung für Transmissionsspektren erfolgt intern in Absorption, um Auswirkungen auf die 
Bandenform zu minimieren. 

Die Normierung ist besonders wichtig beim Vergleichen von Raman-Spektren, die auf 
verschiedenen Geräten aufgenommen wurden. Außerdem ist sie von Nutzen beim Verfolgen von 
Auswirkungen der Polarisation auf Raman-Spektren. 
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Interpolation 

Mit dem Befehl Interpolation wird die Anzahl der Datenpunkte eines Spektrums verändert und bei 
Bedarf auch sein Bereich. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dessen Interpolation ausgeführt werden soll. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf das Feld Interpolation.  

oder 

Klicken Sie  in der Prozesswerkzeugleiste. 

Der Dialog Interpolation wird im Ansichtsfenster eingeblendet. Er enthält interaktive 
Befehle unterhalb einer getrennten Darstellung; der obere Bereich der Graphik enthält das 
Originalspektrum, der untere das interpolierte Spektrum. 

Sie können die relative Größe der beiden Graphikbereiche ändern, indem Sie den 
Trennbalken dazwischen verschieben. Verharren Sie auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger, bis dieser sich in einen Doppelpfeil vewandelt, womit Sie den Balken bewegen 
können. 

Klicken Sie auf Überlagern, falls Sie das Quellspektrum und das interpolierte Spektren in 
einer gemeinsamen Graphik darstellen möchten, oder klicken Sie auf Ergebnis, um das 
interpolierte Spektrum ohne das Quellspektrum darzustellen. 

Wenn Graphikbereiche verknüpfen gewählt wurde, bewirkt eine Änderung des 
Ordinatenbereichs in einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

3. Möchten Sie nur einen Teil oder das gesamte Quellspektrum verwenden, wählen Sie eine 
Option unter Interpolationsbereich und geben Sie Start- und Endwerte des 
gewünschten Bereichs ein oder markieren Sie ihn mit dem vertikalen Cursor. 

4. Geben Sie einen geeigneten Wert für das neue Datenpunktintervall ein.  

Im Quellspektrum bleibt das standardmäßige Datenpunktintervall erhalten. 

5. Markieren Sie das Kästchen Überschreiben, wenn das interpolierte Spektrum das 
Quellspektrum ersetzen soll. 

6. Klicken Sie auf OK, wenn das Ergebnis befriedigend ist.  

Das Dialogfenster wird geschlossen. 

Wenn das Kästchen Überschreiben nicht markiert ist, wird das interpolierte Spektrum im 
Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Wurde das Kästchen Überschreiben markiert ist, wird das Quellspektrum überschrieben 
und im Ansichtsfenster nur das interpolierte Spektrum dargestellt. In der Software 
Spectrum ES wird das Quellspektrum im Papierkorb des Datenexplorers abgelegt 

Ergänzende Information 

Das Verfahren der Interpolation wird hauptsächlich dazu verwendet, um: 

· Einen bestimmten Teil eines Spektrums zu speichern; 

· Die Zahl der Datenpunkte eines Spektrums zu verringern. 

· Die Gesamtzahl der Datenpunkte eines Spektrums wird auf der Registerkarte Protokoll im 
Abschnitt Probe angegeben. 
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Durch den Interpolationsvorgang werden einem Spektrum neue Datenpunkte zwischen die 
vorhandenen Punkte eingefügt oder es wird jeder n-te Datenpunkt in einem Spektrum ausgewählt 
und gelöscht. 

Die Anzahl der in einem Spektrum benötigten Datenpunkte hängt von der Breite der spektralen 
Merkmale ab. Ist der Abstand zwischen Datenpunkten deutlich geringer als zur Definition der 
Spektrenmerkmale erforderlich ist, kann die Zahl der Datenpunkte ohne Verlust an spektraler 
Information verkleinert werden. 

Die nachträgliche Erhöhung der Anzahl von Datenpunkten in einem Spektrum kann jedoch nicht das 
Anwachsen seines Gehalts an Informationen herbeiführen. 

Die Interpolation kann auch dazu verwendet werden, Spektren zu bearbeiten, bevor man sie mit 
anderen Spektren handelsüblicher Bibliotheken vergleicht.  
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Umrechnung der X-Achse 

Mit dem Befehl XKonvert können Sie die Einheiten der Abszisse infraroter Spektren von und in 
Wellenzahl, Mikrometer oder Nanometer umrechnen. Sie können außerdem auch Raman-Daten von 
Raman-Shift (cm-1) in absolute Wellenzahl (cm-1) umrechnen. 

1. Wählen Sie in einer Darstellung das Spektrum aus, das umgerechnet werden soll. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse den Befehl XKonvert.  

oder 

Klicken Sie auf  in der Prozesswerkzeugleiste. 

Der Dialog XKonvert wird im Ansichtsfenster eingeblendet. Er enthält interaktive Befehle 
unterhalb einer getrennten Darstellung; der obere Bereich der Graphik enthält das 
ausgewählte Quellspektrum, der untere das umgerechnete Spektrum. 

Sie können die relative Größe der beiden Graphikbereiche ändern, indem Sie den 
Trennbalken dazwischen verschieben. Verharren Sie dafür auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger, bis dieser sich in einen Doppelpfeil vewandelt, womit Sie den Balken bewegen 
können. 

Klicken Sie auf Überlagern, falls Sie das Quellspektrum und die umgerechneten Spektren 
in einer gemeinsamen Graphik darstellen möchten, oder klicken Sie auf Ergebnis, um die 
Umrechnungen ohne das Quellspektrum darzustellen. 

Wenn Graphikbereiche verknüpfen gewählt wurde, bewirkt eine Änderung des 
Ordinatenbereichs in einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

3. Wählen Sie die Neue Einheit, in welche umgerechnet werden soll.  

4. Falls gewünscht, können Sie auch einen neuen Datenpunktabstand vorgeben.  

Standardmäßig wird der aktuelle Datenpunktabstand gewählt. Dieser entspricht der Anzahl 
Datenpunkte des Quellspektrums. 

5. Markieren Sie das Kästchen Überschreiben, wenn das umgerechnete Spektrum das 
Quellspektrum ersetzen soll. 

6. Klicken Sie auf OK, wenn das Ergebnis befriedigend ist.  

Das Dialogfenster wird geschlossen. 

Wenn das Kästchen Überschreiben nicht markiert ist, wird das umgerechnete Spektrum 
dem aktuellen Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Wenn das Kästchen Überschreiben markiert ist, ersetzt das umgerechnete Spektrum das 
Quellspektrum im aktuellen Verzeichnis und wird im Ansichtsfenster dargestellt. In der 
Software Spectrum ES wird das Quellspektrum aus dem Verzeichnis in den Papierkorb des 
Datenexplorers verschoben. 
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Ergänzende Information 

Bei den meisten Veröffentlichungen werden Spektren im mittleren Infrarot mit linearer Abszisse in 
Wellenzahlen dargestellt. Interferometer erzeugen Datenpunkte bei identischen Frequenzintervallen 
und daher ist für FTIR-Spektren eine lineare Skala in Wellenzahl (Frequenz geteilt durch 
Lichtgeschwindigkeit) die natürliche Abszisse. 

Dennoch wird bei manchen Anwendungen eine lineare Skala in Wellenlängen bevorzugt und dabei 
in Mikrometer oder in Nanometer angegeben. Bei Spektren im NIR wird die Abszisse häufig in 
Nanometer skaliert. Die Umrechnung einer Wellenzahlskala in eine Wellenlängenskala ist nicht 
linear. 

Datenpunktabstand 

Bei Umrechnungen der Abszissenskala kann der Datenpunktabstand eines Spektrums (FTIR) 
verändert werden. 

Die direkte Umrechnung von Skalierungen könnte unbefriedigend sein, wenn sie zu einer 
uneinheitlichen Verteilung von Datenpunkten führt. Der Befehl XKonv wendet eine Interpolation an, 
um Spektren mit einheitlichen Datenpunktabständen zu generieren. Wird dabei jedoch der kleinste 
Datenpunktabstand des Quellspektrums verwendet, kann dies zu einer übermäßig großen Zahl 
interpolierter Punkte im Ergebnisspektrum führen. 
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Glätten 

Mit dem Befehl Glätten wird in einem Spektrum das Rauschen vermindert. 

VORSICHT: Die Spektrenglättung sollte behutsam angewandt werden, da sie durch die 

Verringerung der Anzahl von Datenpunkten eines Spektrums zum Verlust an 

Informationen und zu falschen Ergebnissen führen kann. 

Spektren mit Plateauregionen, die an scharfe Banden anschließen, (typisch für 

Gasspektren und einige NIR- und Ramanspektren) sind besonders anfällig für 

Datenverlust durch übertriebene Glättung. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, das Sie glätten möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf Glätten oder klicken Sie auf   in der 
Prozesswerkzeugleiste. 

3. Wählen Sie den Glättungsfaktor, den Sie anwenden möchten. 

4. Klicken Sie auf OK.  

Die geglätteten Spektren werden dem Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster 
dargestellt. 

Ergänzende Information 

Die Glättung ist eine Art von Filterung, die Rauschen vermindert, aber auch die Auflösung des 
Spektrums verschlechtert, so dass spektrale Merkmale breiter werden. Bei einer zu hohen 
Glättungsstufe werden spektrale Banden übermäßig breit und die Auflösung ist stark beeinträchtigt. 

Eine Glättung sollte Bandenflächen und Positionen symmetrischer Banden nicht verändern. 

Der Glättungsvorgang ist ein adaptives Verfahren, welches in einem Ausschnitt das Signal/Rausch-
Verhältnis der Daten bewertet und danach einen geeigneten Glättungsgrad anwendet. Bereiche mit 
gutem Signal/Rausch-Verhältnis erfahren keine Glättung und verrauschte Bereiche werden stärker 
geglättet. 

Die Größe des Ausschnitts entspricht dabei einer Datenauflösung von 4 cm-1 und somit ist der 
Glättungsalgorithmus für sehr scharfe Banden nicht geeignet. 
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Ableitung 

Mit dem Befehl Ableitung kann von einem ausgewählten Spektrum die erste, zweite, dritte oder 
vierte Ableitung berechnet werden. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, dass Sie bearbeiten möchten. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf das Feld Ableitung.  

oder 

Klicken Sie auf in der Prozesswerkzeugleiste. 

Der Dialog Ableitung wird im Ansichtsfenster eingeblendet. Er enthält interaktive Befehle 
unterhalb einer getrennten Darstellung. Der obere Bereich der Graphik enthält das 
ausgewählte Quellspektrum, der untere die Ableitungsspektren. 

Sie können die relative Größe der beiden Graphikbereiche ändern, indem Sie den 
Trennbalken dazwischen verschieben. Verharren Sie auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger, bis dieser sich in einen Doppelpfeil vewandelt, womit Sie den Balken bewegen 
können. 

Klicken Sie auf Überlagern, falls Sie das Quellspektrum und die Ableitungsspektren in 
einer gemeinsamen Graphik darstellen möchten, oder klicken Sie auf Ergebnis, um die 
Ableitungsspektren ohne das Quellspektrum darzustellen. 

Wenn Graphikbereiche verknüpfen gewählt wurde, bewirkt eine Änderung des 
Ordinatenbereichs in einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

3. Wählen Sie die Ordnung der Ableitung und die Anzahl Datenpunkte für den 
gewünschten Glättungsgrad. 

4. Markieren Sie das Kästchen Überschreiben, wenn die berechnete Ableitungskurve das 
Quellspektrum ersetzen soll. 

5. Klicken Sie auf OK, wenn das Ergebnis befriedigend ist.  

Das Dialogfenster wird geschlossen. 

Wenn das Kästchen Überschreiben nicht markiert ist, wird das Ableitungsspektrum dem 
aktuellen Spektrenverzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Wurde das Kästchen Überschreiben markiert, ersetzt das Ableitungsspektrum das 
Quellspektrum im aktuellen Spektrenverzeichnis und wird im Ansichtsfenster dargestellt. In 
der Software Spectrum ES wird das Quellspektrum in den Papierkorb des Datenexplorere 
verschoben. 

Ergänzende Information 

Ableitungsspektren haben normalerweise schärfere Merkmale als Originalspektren, wodurch Effekte 
von Bandenüberlappungen und Untergrundeinwirkungen verringert sind. Ableitungsspektren 
können auch bei quantitativen Methoden angewandt werden, um Basislinieneffekte auszuschalten. 
Dabei können die Amplituden der Merkmale von Ableitungsspektren auf die gleiche Art genutzt 
werden, wie die Intensitäten von Absorptionsbanden. 
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Ableitungsordnung 

Die erste Ableitung beseitigt den Effekt eines Grundlinienversatzes oder eines linearen Anstiegs. 

Die zweite Ableitung beseitigt parabolische Grundlinieneffekte. An Stellen der Maxima von 
Originalkurven weisen die neuen Kurven scharfe Minima auf, die es Ihnen ermöglichen, 
Bandenpositionen in komplexen Spektralbereichen zu identifizieren. 

Die dritte Ableitung beseitigt kubische Grundlinieneffekte, während die vierte Ableitung 
Grundlinieneffekte vierter Ordnung beseitigt. Die Ableitungen dritter und vierter Ordnung können 
schwierig zu interpretieren sein und sind nur dann sinnvoll, wenn das Originalspektrum über ein 
sehr gutes Signal/Rausch-Verhältnis verfügt. 

Glättung von Ableitungsspektren 

Ableitungskurven weisen sehr scharfe Merkmale, einschließlich Rauschen auf, die Sie durch die 
Breite der Ableitungsfunktion (d. h. durch die Anzahl Datenpunkte bei der Steigungsberechnung) in 
gewissem Maß beeinflussen können. Eine geeignete Auswahl der Anzahl Datenpunkte für die 
Berechnung ist somit gleichwertig mit der Anwendung einer Glättung für die Ableitungskurve. 

Die Ableitungsberechnung beruht auf dem Savitzky-Golay-Verfahren zur Ermittlung der Ableitung 
einer geglätteten Kurve, welche durch die ursprünglichen Datenpunkte des Originalspekttrums 
gelegt wurde. Zur Ableitungsermittlung wird eine bestimmte Anzahl benachbarter Datenpunkte 
verwendet. Mit dem Anwachsen der Punktezahl bei der Berechnung wächst auch der Beitrag 
breiterer spektraler Merkmale im Vergleich zu schmäleren Merkmalen. 

Raman-Daten 

Ableitungen sind besonders nützlich bei der Korrektur von Ausreißern in Ihren Raman-Daten, z. B. 
wegen kosmischer Strahlung. Desgleichen sind sie von Nutzen bei der Beseitigung eines durch 
Fluoreszenz verursachten Basislinienanstiegs. 
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ATR-Korrektur 

Die ATR-Korrektur wird dazu verwendet, um Spektren, die mit einem ATR-Zubehör (ATR = 
Abgeschwächte Totalreflexion oder Multiple Interne Reflexion) aufgenommen wurden, an das 
Format von Transmissionsspektren anzupassen. Ein korrigiertes ATR-Spektrum kann mit 
Transmissionsspektren verglichen werden. 

Der wesentliche Unterschied zwischen ATR- und Transmissionsspektren betrifft die relativen 
Bandenintensitäten. Im Allgemeinen weisen die ATR-Spektren bei höheren Wellenlängen verstärkte 
Bandenintensitäten auf. Die äquivalente Schichtdicke bei ATR-Messungen ist die Eindringtiefe der 
Strahlung in die Probe. Diese Tiefe wächst jedoch proportional mit der Wellenlänge. Daher besteht 
die ATR-Korrektur in einer Anpassung der Intensitäten mittels eines Faktors, der umgekehrt 
proportional zur Wellenlänge ist und so die Spektren vergleichbar mit Transmissionsspektren macht. 

Außerdem ermöglicht es die ATR-Korrektur, unterschiedliche Kontakte Ihrer Proben mit dem ATR-
Kristall auszugleichen. Ist die Probenoberfläche nicht perfekt optisch eben, gibt an einigen Stellen 
Luftlücken zwischen dem Kristall und der Probe. Die Auswirkung diese Lücken auf die 
Bandenintensitäten ist bei niedrigen Wellenlängen ausgeprägter als bei höheren Wellenlängen, da 
die Lücken im ersten Fall einen größeren Anteil der Eindringtiefe ausmachen. Dennoch steht die 
Intensitätsverminderung durch Kontaktlücken nicht in einem einfachen Verhältnis zur Wellenlänge. 
Die Funktion Kontakt versucht die Auswirkungen dieser Kontaktlücken zu korrigieren. Da die 
Lücken jedoch in ihrer Form und Verteilung nicht gleichförmig sind, muss diese zweite 
Korrekturfunktion als eine empirische Anpassung gesehen werden. 

Anwendung der ATR-Korrektur 

1. Stellen Sie die Spektren, die korrigiert werden sollen, auf dem Bildschirm dar. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse den Befehl ATR-Korrektur.  

oder 

Klicken Sie in der Werkzeugleiste Prozesse auf  . 

Im Ansichtsfenster wird die Dialogbox ATR-Korrektur eingeblendet. 

Dieses Dialogfenster enthält interaktive Funktionen in der Darstellung Getrennt; die obere 
Graphik enthält das ausgewählte Quellspektrum und die untere Graphik die Darstellung des 
konvertierten Spektrums. 

Sie können die relative Größe der beiden Spektren in der Ansicht Getrennt verändern, 
indem Sie den Trennbalken per Mauszug verschieben. Der Mauszeiger verwandelt sich in 
einen Doppelpfeil, wenn er auf dem Trennbalken verharrt. 

Wenn Graphikbereiche verknüpfen gewählt wurde, bewirkt eine Änderung des 
Ordinatenbereichs in einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

Klicken Sie auf Überlagert, um das Quellspektrum und das normierte Spektrum in einer 
einzigen Graphik darzustellen oder klicken Sie auf Ergebnis, um allein das normierte 
Spektrum, ohne Quellspektrum, darzustellen. 

3. Tragen Sie bei Bedarf unter Kontakt einen Korrekturfaktor ein.  

Wählen Sie einen Zahlenwert zwischen 0 und 2,2. 

Bei perfektem Kontakt ist die Eindringtiefe proportional zur Wellenlänge und der 
Kontaktfaktor ist Null. 

4. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die normierten Spektren die Quellspektren 
ersetzen sollen. 
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5. Klicken Sie auf OK, um das Ergebnis zu akzeptieren.  

Die Dialogbox wird geschlossen. 

Wurde das Kästchen Überschreiben nicht markiert, wird das korrigierte Spektrum dem 
aktuellen Spektrenverzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Wurde das Kästchen Überschreiben markiert, ersetzt das korrigierte Spektrum im 
aktuellen Spektrenverzeichnis das Quellspektrum und wird im Ansichtsfenster dargestellt. 
In der Software Spectrum ES wird das Quellspektrum in den Papierkorb des Datenexplorers 
verschoben. 

Ergänzende Information 

ATR-Spektren unterscheiden sich von Transmissionsspektren auch durch die Form und die 
Positionen von Banden. Diese Unterschiede müssen berücksichtigt werden, wenn ATR- und 
Transmissionsspektren automatisch miteinander verglichen werden. 
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Spektrenrechner 

Mit der Option Spektrenrechner können folgende Operationen durchgeführt werden: 

+ Addition Operand erforderlich 

- Subtraktion Operand erforderlich 

x Multiplikation Operand erforderlich 

/ Division Operand erforderlich 

log Log Basis 10   

ln Log Basis e   

sqr Quadrat   

sqrt Quadratwurzel   

Es können z. B. Ordinatenwerte eines Spektrums mit einem konstanten Wert multipliziert oder es 
kann ein Spektrum durch ein anderes Spektrum geteilt werden. 

1. Wählen Sie das Spektrum aus, das bearbeitet werden soll. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf das Feld Spektrenrechner.  

oder 

Klicken Sie auf , wenn die Taste in der Prozesswerkzeugleiste verfügbar ist. 

Im Ansichtsfenster wird der Dialog Spektrenrechner eingeblendet. Er enthält interaktive 
Befehle unterhalb einer getrennten Darstellung; der obere Bereich der Graphik enthält die 
ausgewählten Quellspektren, der untere die berechneten Ergebnisspektren. 

Sie können die relative Größe der beiden Graphikbereiche ändern, indem Sie den 
Trennbalken dazwischen verschieben. Verharren Sie auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger, bis dieser sich in einen Doppelpfeil verwandelt, mit welchem Sie den Balken 
bewegen können. 

Wenn Graphikbereiche verknüpfen gewählt wurde, bewirkt eine Änderung des 
Ordinatenbereichs in einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

Klicken Sie auf Überlagern, falls Sie die Quellspektren und die errechneten Spektren in 
einer gemeinsamen Graphik darstellen möchten, oder klicken Sie auf Ergebnis, um die 
Ergebnisspektren ohne die Quellspektren darzustellen. 

3. Wählen Sie die gewünschte Operator aus der betreffenden Drop-down-Liste. 

4. Tragen Sie als Wert für Konstante die gewünschte Zahl ein.  

So würden z. B. mit den Einträgen Multiplizieren als Operation und 2 als Konstante, die 
Ordinatenwerte des Spektrums mit 2 multipliziert. 
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Oder (vorausgesetzt Sie wählten +, -, x oder / als Operation) 

Wählen Sie die Taste Konstante ab und aus der Drop-down-Liste Operand ein zweites 
Spektrum; mit der Option Spektrum öffnen können Sie jede *.sp-Datei wählen. 

Die Operation wird ausgeführt und das Ergebnis im Fenster Ergebnisspektrum graphisch 
dargestellt. 

HINWEIS: Wurde als Operator log, ln, sqr oder sqrt gewählt, ist das Feld Operand nicht 

verfügbar, da für diese Operationen kein zweites Spektrum benötigt wird. 

5. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die Ergebnisspektren die Quellspektren 
ersetzen sollen. 

6. Klicken Sie auf OK, wenn das Ergebnis befriedigend ist.  

Der Dialog wird ausgebelendet. 

Wenn die Box Überschreiben nicht markiert ist, werden die errechneten Spektren 
hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. 

Wenn die Box Überschreiben markiert ist, werden die Quellspektren überschrieben und 
nur die Ergebnisspektren dargestellt. In der Software Spectrum ES werden die 
Quellspektren in den Papierkorb des Datenexplorers verschoben. 

Ergänzende Information 

Negative Werte bei logarithmischen und Quadratwurzelrechnungen 

Bei logarithmischen und Quadratwurzelrechnungen werden negative Werte auf Null gesetzt. 

Spektren mit verschiedenen Einheiten 

Wenn Sie zwei Spektren addieren oder subtrahieren, wird das Ergebnisspektrum die 
Ordinatenachse des ersten Spektrums haben. 

Werden zwei Spektren mit einander multipliziert oder dividiert, werden die Werte im 
Ergebnisspektrum mit 100 geteilt oder multipliziert und die Ordinatenachse geändert: 

Einheiten 
Spektrum 1 

Einheiten 
Spektrum 2 

Operation Nachbearbeitung Einheiten des 
Ergebnisses 

Jede %T teilen x100 Einheiten von 
Spektrum 1 

Jede %R teilen x100 Einheiten von 
Spektrum 1 

Egy Egy teilen x100 %T 
%T %T multiplizieren /100 %T 
%T %R multiplizieren /100 Beliebig 
%R %T multiplizieren /100 Beliebig 
%R %R multiplizieren /100 %R 

  

HINWEIS:  Die Teilung zweier Energiespektren ergibt ein Spektrum in %T. 
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Addieren von Spektren 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Bereichen, jedoch mit verschiedenen 
Datenpunktabständen addiert, wird das Ergebnisspektrum die kleineren Abstände haben. 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Punktabständen, jedoch verschiedenen Bereichen 
addiert, ist das Ergebnis nur die Summe der überlappenden Bereiche. 

Subtrahieren von Spektren 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Bereichen, jedoch mit verschiedenen 
Punktabständen subtrahiert, wird das Ergebnisspektrum die kleineren Abstände haben. 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Punktabständen, jedoch verschiedenen Bereichen 
subtrahiert, ist das Ergebnis nur die Differenz der überlappenden Bereiche. 

Multiplizieren von Spektren 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten, Datenpunktabständen und Bereichen multipliziert, ist 
das Ergebnis ein Produkt der beiden Spektren. 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Bereichen, jedoch mit verschiedenen 
Punktabständen multipliziert, wird das Ergebnisspektrum die kleineren Abstände haben. 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Punktabständen, jedoch verschiedenen Bereichen 
multipliziert, ist das Ergebnis nur das Produkt der überlappenden Bereiche. 

Dividieren von Spektren 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten, Datenpunktabständen und Bereichen dividiert, ist das 
Ergebnis ein Verhältnis der beiden Spektren. 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Bereichen, jedoch mit verschiedenen 
Punktabständen dividiert, wird das Ergebnisspektrum die kleineren Abstände haben. 

Werden zwei Spektren mit gleichen Einheiten und Punktabständen, jedoch verschiedenen Bereichen 
dividiert, ist das Ergebnis nur das Verhältnis der überlappenden Bereiche. 
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Kubelka–Munk 

Die Funktion Kubelka–Munk dient zur Umwandlung der Ordinate eines diffusen Reflexionsspektrums 
in Kubelka-Munk-Einheiten. 

1. Rufen Sie das diffuse Reflexionsspektrum auf, dessen Ordinate Sie in K-M-Einheiten 
umwandeln möchten.  

Das Spektrum ist zunächst in Reflexionseinheiten dargestellt. 

2. Wählen Sie Kubelka–Munk im Menü Prozesse  

oder  

Klicken Sie auf  in der Werkzeugleiste Prozesse. 

3. Wählen Sie im eingeblendeten Menü Prozesse die Option Kubelka–Munk.  

Das Spektrum wird nun in K-M-Einheiten dargestellt. 

HINWEIS:  Die Standardversion der Software Spectrum erzeugt beim Anwenden des Befehls 

Kubelka-Munk kein neues Ergebnisspektrum. Dennoch wird die Anwendung dieser 

Datenumwandlung im Spectrum-Protokoll aufgezeichnet. In der Software Spectrum ES 

wird dem aktuellen Spektrenverzeichnis ein neues Spektrum hinzugefügt (mit dem 

Anhang _1 am Namen des ursprünglichen Spektrums). Da Originalspektrum wird in den 

Papierkorb des Datenexplorers verschoben. 

  

HINWEIS:  Die Anwendung der Kubelka-Munk-Funktion an einem Spektrum, das bereits K-M-

Einheiten enthält, skaliert dieses erneut in Reflexionseinheiten. 

Ergänzende Information 

Die Kubelka-Munk-Umwandlung wird bei Spektren der diffusen Reflexion von Pulvern angewandt. 
Theoretisch ändern sich bei einem Kubelka-Munk-Spektrum die Bandenintensitäten linear mit der 
Konzentration (wie nach dem Gesetz von Beer). Daher verwendet man Spektren ddiffuser Reflexion 
mit Kubelka–Munk-Ordinate ähnlich wie Spektren, die in Transmission vermessen wurden. In der 
Literatur findet man übrigens die meisten NIR-Spektren für diffuse Reflexion bereits mit K-M 
Ordinaten. 

Dennoch war es sehr schwierig, im mittleren NIR-Bereich quantitative Ergebnisse aus diffusen 
Reflexionsspektren zu erhalten. Der Hauptgrund besteht darin, dass in diesem Bereich die 
Absorption sehr stark ist und die Funktion Kubelka-Munk theoretisch nur bei sehr schwacher 
Absorption anwendbar ist. 

Mit der Funktion Kubelka-Munk erfolgt die Umwandlung eines Reflexionsspektrums R in K-M-
Einheiten anhand der Beziehung: 

 

wobei R die Ordinate des Reflexionsspektrums und F(R) jene des Kubelka–Munk-Spektrums ist. 

Enthält ein Reflexionsspektrum Banden mit vollständiger Absorption, werden diese auf 0,0655 % 
gekürzt, um eine Division durch Null zu vermeiden.  
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Kramers–Kronig 

HINWEIS: Diese Ordinatenskalierung ist nicht für diffuse Reflexionsspektren geeignet; bei diffusen 

Reflexionsspektren muss als Odinate die Funktion Kubelka–Munk verwendet werden. 

Der Prozess Kramers–Kronig dient zur Umwandlung der Ordinate eines oder mehrerer Spektren, 
die in Einheiten der gerichteten Reflexion aufgenommen wurden, in Spektren mit Ordinaten in 
Absorptionseinheiten (A). 

1. Rufen Sie die Spektren auf, deren Ordinate Sie in Absorptionseinheiten (A) umwandeln 
möchten. 

2. Wählen Sie Kramers–Kronig im Menü Prozesse.  

oder 

Klicken Sie auf , falls dieses Symbol in der Werkzeugleiste Prozesse verfügbar ist. 

Der Dialog Kramers–Kronig erscheint im Ansichtsfenster. Dieser Dialog enhält interaktive 
Darstellungsbefehle: Trennen bewirkt eine geteilte Ansicht, die obere Graphik enthält das 
ausgewählte Quellspektrum und die untere Graphik das Spektrum mit umgewandelten 
Ordinateneinheiten. 

Durch Verschiebung des Trennbalkens der geteilten Ansicht lässt sich die relative Größe der 
beiden Graphikdarstellungen verändern. Verharren Sie dazu auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger bis dieser zum Doppelpfeil wird und ziehen Sie den Balken in die gewünschte 
Richtung. 

Klicken Sie auf Überlagert, um Quellspektrum und umgewandeltes Spektrum in einem 
Graphikfenster darzustellen oder auf Ergebnis, um nur das umgewandelte Spektrum 
darzustellen. 

Die Option Graphikbereiche verknüpfen bewirkt bei der Änderung des 
Ordinatenbereichs einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

3. Geben Sie als Anfangswert und Endwert die betreffenden Wellenzahlen für den von 
Ihnen gewünschten Bereich ein. 

4. Markieren Sie unter Berechnen/Zielordner die Box N-Index, wenn Sie ein Spektrum mit 
dem Brechungsindex als Ordinate erzeugen möchten und/oder K-Index, wenn Sie ein 
Spektrum mit der Ordinate Absorptionsindex erhalten möchten.  
   

HINWEIS: Wird der Prozess Kramers–Kronig als Teil eines Makros ausgeführt, können 

Sie nur Absorption oder K-Index oder N-Index wählen. Erstellen Sie daher in 

einem Makro zunächst die Umrechnung in Absorption und erzeugen Sie 

danach einen Prozessschritt Kramers–Kronig mit der Option K-Index oder 

N-Index. 

5. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die normierten Spektren die Quellspektren 
ersetzen sollen. 
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6. Klicken Sie auf OK um das Ergebnis zu akzeptieren.  

Der Dialog wird geschlossen. 

Ist die Box Überschreiben nicht markiert, wird das Ergebnisspektrum (d. h. das 
umgerechnete Quellspektrum) dem Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster 
dargestellt. 

Ist die Box Überschreiben markiert, wird das Quellspektrum umgerechnet und im 
Ansichtsfenster dargestellt. In der Software Spectrum ES wird das Quellspektrum im 
Papierkorb des Datenexplorers abgelegt. 

Umgerechnete Spektren werden nicht automatisch auf der Festplatte gespeichert. 

Ergänzende Information 

Spektren gerichteter Reflexion weisen gewöhnlich die Merkmale von Ableitungsspektren anstatt 
symmetrischer Absorptionsbanden auf. Die Kramers–Kronig-Umwandlung errechnet ein 
Absorptionsspektrum aus dem Spektrum einer gerichteten Reflexion. Die Spektren der meisten 
Bibliotheken sind in Transmission aufgenommen und die Umwandlung in Absorption erleichtert die 
Spektrensuche mit Search. Mit der Kramers–Kronig-Umwandlung kann aus den Spektren gerichteter 
Reflexion sowohl Spektren mit dem Absorptionsindex, als auch mit dem Brechungsindex als 
Ordinate erzeugt werden. Bei einer Probe ändert sich mit der Wellenlänge nicht nur der 
Absorptionsindex, sondern auch der Brechungsindex . 

Die Kramers–Kronig-Skalierung ist am besten für Spektren geeignet, die von einer glatten, 
glänzenden Oberfläche einer gleichförmigen Probe aufgenommen wurden. Für diffuse 
Reflexionsspektren ist sie hingegen nicht anwendbar. Desgleichen eignet sie sich NICHT für 
Spektren, die im nahen Infrarot aufgenommen wurden. 
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Reflexionsspektren entstammen häufig einer Mischung aus gerichteter und diffuser Reflexion. Die 
Umwandlung nach Kramers–Kronig kann hilfreich bei einer qualitativen Auswertung solcher 
Spektren sein, wenn der Anteil gerichteter Oberflächenreflexion vorherrschend ist. Sie bewirkt 
jedoch auch die Entstehung verzerrter Bandenformen und Intensitäten. Beste Ergebnisse erhält 
man bei der Umwandlung von Spektren, die in Basislinien- und Endbereichen frei von Banden sind. 

HINWEIS: Um den Verlauf einer Umwandlung zu sehen, öffnen Sie die Registerseite Verlauf . Die 

gespeicherten Parameter beinhalten den Anfangs- und Endwert der Abszisse für den 

umgewandelten Bereich, das Absorptionsspektrum (A), das Absorptionsindex-Spektrum 

(K) und das Brechungsindex-Spektrum (N). 
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Dekonvolution 

Die Dekonvolution oder Entfaltung wendet einen Entzerrungsprozess an, womit Interferenzen 
zwischen unaufgelösten spektralen Merkmalen verringert werden. Dadurch werden vorhandene 
Peaks leichter erkennbar. Deconvolution wird daher zur Ermittlung von Positionen und Intensitäten 
überlappender Absorptionsbanden verwendet. 

1. Rufen Sie die Spektren auf, das Sie entfalten möchten und wählen Sie diese an. 

2. Wählen Sie Dekonvolution im Menü Prozesse.  

oder 

Klicken Sie auf  in der Symbolleiste Prozesse. 

Der Dialog Dekonvolution erscheint im Ansichtsfenster. Dieser Dialog enhält interaktive 
Darstellungsbefehle: Trennen bewirkt eine geteilte Ansicht, die obere Graphik enthält das 
ausgewählte Quellspektrums und die untere dient zur Darstellung des entfalteten 
Spektrums. 

Durch Verschiebung des Trennbalkens der geteilten Ansicht lässt sich die relative Größe der 
beiden Graphikdarstellungen verändern. Verharren Sie dazu auf dem Trennbalken mit dem 
Mauszeiger bis dieser zum Doppelpfeil wird und ziehen Sie den Balken in die gewünschte 
Richtung. 

Klicken Sie auf Überlagert um Quellspektrum und entfaltetes Spektrum in einem 
Graphikfenster darzustellen oder auf Ergebnis um nur das entfaltete Spektrum 
darzustellen. 

Die Option Graphikbereiche verknüpfen bewirkt bei der Änderung des 
Ordinatenbereichs einer Graphik die gleiche Änderung bei allen dargestellten Graphiken. 

3. Geben Sie den Wert Gamma ein, welcher die Bandenverengung definiert und zwischen 0 
und 100 betragen kann; höhere Werte bewirken eine stärkere Verengung.  

Die Verringerung der Bandenbreite auf ideales Lorentz-Profil erreicht man mit: 4 * Gamma 
* Datenintervall. Für Spektren mit dem Datenintervall 1 sind typische Gamma-Werte kleiner 
als 3. 

4. Wählen Sie für die Glättung eine Länge.  

Länge definiert den Glättungsgrad zum Vermindern des Rauschens, das bei der 
Bandenverengung erzeugt wird. Dieser kann Werte zwischen 0 und 95 annehmen, wobei 
95 der maximalen Glättung entspricht.  

5. Markieren Sie die entsprechende Taste für Glättung nach Bessel oder Boxcar.  

Für reelle Daten sollte die Option Bessel gewählt werden. 

6. Markieren Sie die Box Überschreiben, wenn die normierten Spektren die Quellspektren 
ersetzen sollen. 

7. Klicken Sie auf OK um das Ergebnis zu akzeptieren.   

Der Dialog wird geschlossen. 
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Ergänzende Information 

Die Dekonvolution wendet ein Entzerrungsverfahren zur Bandenverengung an, womit Interferenzen 
zwischen unaufgelösten spektralen Merkmalen verringert werden. Traditionell erfolgte dies mittels 
Ableitungen eines Spektrums. So weist z. B. die zweite Ableitung einer Bande ein schmales 
Minimum bei der Wellenlänge auf, wo ein Maximum der ursprünglichen Bande lag. Der Nachteil von 
Ableitungsspektren besteht jedoch darin, dass neben spektralen Hauptmerkmalen sekundäre 
Maxima und Minima erzeugt werden. Die Dekonvolution (Entfaltung) erreicht hingegen eine 
Bandenverengung mit minimalen Nebeneffekten. 

Dekonvolution verwendet eine Methode genannt Fourier-Selbstentfaltung, welche sich auf die 
Fourier-Transformation des Spektrums auswirkt. Man kann sich den Vorgang in zwei Schritten 
vorstellen. Zunächst entfernt ein schmales Filter die Bandenverbreiterung gemäß des Lorentz-
Profils. Dieses Filter wird von dem Wert Gamma charakterisiert. Ein Erhöhen des Gamma-Werts 
führt zu schmäleren Banden, jedoch möglicherweise auch zu Nebeneffekten (Seitenlappen) in der 
Nachbarschaft schmalster Banden. Desgleichen erhöht sich das Rauschen. Um diese 
unerwünschten Effekte zu verringern wird anschließend eine Glättungsfunktion angewandt. Der 
Grad der Glättung wird von einem Parameter kontrolliert, welcher Länge heißt. Ein Anwachsen des 
Werts dieses Parameters führt zu einem größeren Glättungsgrad. Dadurch werden das Rauschen 
und die Seitenlappen vermindert, was auf Kosten einer unbedeutenden Linienbervreiterung erfolgt. 

Dekonvolution ist ein interaktives Routineverfahren zur Auffindung der am bessten geeigneten 
Kombination aller Parameter. Es muss jedoch mit Vorsicht eingesetzt werden, da die Seitenlappen 
die von starken Banden stammen, mit schmalen überlappenden Banden verwechselt werden 
können. 

Dekonvolution funktioniert am besten mit rauschfreien Daten, wo alle Banden über ein Lorentz-
Profil und gleiche Breiten verfügen. Jedoch auch mit idealen Daten kann die Bandenbreite nicht 
unterhalb der Auflösung verringert werden, bei welcher das Spektrum aufgenommen wurde. Bei 
reellen Daten wird der erreichbare Grad der Bandenverengung sowohl vom Rauschen, als auch von 
den Nebeneffekten eingeschränkt, die mit schmalsten Banden einhergehen. 

Mit reellen Daten gibt es kein absolut korrektes Ergebnis. Geringe Nebeneffekte, wie z. B. kleine 
negative Seitenlappen sind jedoch ohne weiteres akzeptabel, wenn es nur um Bandenerkennung 
geht. 
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Biodiesel 

Der Prozess Biodiesel ermöglicht die Bestimmung der Konzentration von Fettsäure-Methylester 
(FAME) in Diesel/Biodiesel-Mischungen, entweder nach dem Standardverfahren ASTM D7371 oder 
nach EN 14708. 

Das Verfahren Biodiesel FAME ASTM D7371 verwendet zur Bestimmung der Fettsäuren-Methylester 
die FTIR-Spektroskopie mittels ATR-Zubehör. Das europäische Standardverfahren EN 14078 
verwendet die FTMIR anhand einer Flüssigkeitsküvette mit bekannter Schichtdicke. 

Sobald die Einstellungen der Biodiesel ASTM D7371 vorgenommen wurden, kann dieser Prozess zur 
Gehaltsbestimmung der FAME angewandt werden. Die Volumenprozente FAME werden für die 
ausgewählten Spektren anhand eines Standards bestimmt, der auf der Registerkarte Einstellungen 
für Biodiesel (FAME) vorgegeben wird. 

1. Stellen Sie die Spektren dar, bei welchen Sie den Prozess anwenden möchten. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse die Option Biodiesel.  

oder 

Klicken Sie auf das Symbol  in der Prozesswerkzeugleiste. 

Der Prozess Biodiesel ASTM D7371 wird ausgeführt und die Ergebnisse werden in der 
Ergebnistabelle dargestellt. 

Ergebnisse der Biodiesel FAME ASTM D7371 

Die Werte für Volumenprozente FAME, FAME-Restwertverhältnis und Gesamte M-Distanz 
der FAME werden in der Ergebnistabelle dargestellt. Sie können auch die Darstellung der RMS-
Restwert der FAME und P2P-Restwert der FAME wählen. 

Die Ergebnisse des Prozesses Biodiesel FAME ASTM D7371 sind in der Liste der Variablen der 
Formel des Einstellungen der Formeleigenschaften verfügbar. 

Beim Ablauf des Prozesses wird der Wert Volumenprozente FAME zunächst anhand der Methode für 
niedrige Konzentrationen berechnet. Ist das Ergebnis >10 %, wird der Wert Volumenprozente 
FAME anhand der Methode für mittlere Konzentrationen bestimmt. Beträgt der Wert 
Volumenprozente FAME ≤10,5 %, werden die Ergebnisse der Methode für niedrige Konzentrationen 
übernommen, liegt der Wert Volumenprozente FAME zwischen 10,5 und 30 % werden die 
Ergebnisse der Methode für mittlere Konzentrationen verwendet. Liegt der Wert Volumenprozente 
FAME zwischen 30,5 und 100 %, werden die Ergebnisse mit einer Methode für hohe 
Konzentrationen errechnet, wenn eine solche Methode vorgewählt wurde. Wurde keine Methode für 
hohe Konzentrationen ausgewählt, wird das Ergebnis der Methode für mittlere Konzentrationen 
übernommen. 

Der Wert FAME-Restwertverhältnis ist das Verhältnis zwischen der Restvarianz der unbekannten 
Probe und der Restvarianz der Kalibrationsstandards. Ein hoher Wert im Vergleich mit jenen 
unabhängiger Validierungsstandards deutet darauf hin, dass das Restspektrum Merkmale enthält, 
die bei der Kalibration nicht modelliert wurden. In solchen Fällen sind die Ergebnisse für 
Erwartungswerte mit Vorsicht zu behandeln und die Merkmale des Restspektrums sollten genauer 
untersucht werden. 
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Der Wert M-Gesamtdistanz der FAME ist das Verhältnis zwischen der Mahalanobis-Distanz der 
unbekannten Probe und dem Leverage Cutoff. Der Leverage Cutoff widerspiegelt doppelt den 
mittleren Leverage der Kalibrationsstandards. Ein Verhältniswert M-Gesamtdistanz der FAME 
deutlich oberhalb 1 kann der Hinweis darauf sein, dass die unbekannte Probe außerhalb des 
Kalibrationssatzes liegt. In solchen Fällen müssen die Ergebnisse für Erwartungswerte mit Vorsicht 
behandelt werden. Das Verhältnis M-Gesamtdistanz der FAME kann den Wert 1 überschreiten, 
wenn im unbekannten Spektrum zusätzliche Überlappungsmerkmale vorkommen, die nicht 
modelliert wurden oder wenn die modellierten spektralen Merkmale intensiver sind als jene des 
Kalibrationssatzes (Extrapolation). Der Wert des FAME-Restwertverhältnis ermöglicht es Ihnen, 
zwischen diesen beiden Fällen zu unterscheiden. Zusätzliche nicht modellierte Merkmale im 
unbekannten Spektrum, die keine Überlappung verursachen, beeinflussen nicht den Wert M-
Gesamtdistanz der FAME, erhöhen jedoch den Wert des FAME-Restwertverhältnis. 

Der RMS (Root Mean Square, d. h. Quadratischer Mittelwert) des Restes ist ein Maß für den 
Mittelwertsfehler (Standardabweichung) bezogen auf das Restspektrum. Dieser Wert muss 
vergleichbar mit dem RMS des Rauschens im unbekannten Spektrum sein. 

Der Wert für P2P-Restwert der FAME (Peak to Peak) stellt das Maximum des Abweichungsbereichs 
zwischen dem unbekannten Originalspektrum und dem berechneten Spektrum dar (d. h. zwischen 
Maximum und Minimum des Restwerts). Normalerweise sollte dieser Wert beim Fünffachen des 
RMS-Fehlers liegen, wenn der Rest nur aus zufälligem Rauschen besteht. Ein hoher Wert des P2P-
Restwert der FAME kann der Hinweis darauf sein, dass das Spektrum der unbekannten Probe 
Merkmale enthält, die im Kalibrationssatz nicht vorkommen. In diesem Fall wird empfohlen, das 
Restspektrum zu überprüfen und die Herkunft der unmodellierten Merkmale zu ermitteln. 

Siehe auch die Mathematical Discussion (Mathematische Diskussion) in den Hilfethemen der 
Spectrum Quant+ für die mathematischen Definitionen der hier verwendeten Begriffe. 

Ergebnisse mit Biodiesel EN 14078 

Die Volumenprozente FAME werden standardmäßig in der Ergebnistabelle angezeigt. Wahlweise 
können auch Schichtdicke, Verdünnungsfaktor und FAME-Vorausberechnungsfehler 
angezeigt werden . 

Die Ergebnisse für Biodiesel EN 14078 sind auch im Dialogfenster Einstellungen der 
Formeleigenschaften in der Variablenliste Formel verfügbar. 

Der Fame-Vorausberechnungsfehler ist eine statistische Standardschätzung der Messunsicherheit in 
Bezug auf die Vorausberechnung und wird in Volumenprozenten ausgegeben. 

Literatur 

ASTM D7371–07: Standard-Testmethode zur Bestimmung des Gehalts von Biodiesel (Fettsäuren-
Methylester) in Dieseltreibstoff mit MIR-Spektroskopie (FTIR-ATR-PLS- Methode). 

EN 14078:2003 Bestimmung von Fettsäure-Methylester (FAME) in mittleren Destillaten (IR-
Spektroskopie-Methode). 
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Peaktabelle 

Peaktabelle ist ein Prozessbefehl womit automatisch eine Tabelle mit den Peaks Ihres Spektrums 
bzw. Ihrer Spektren erzeugt wird. Die Parameter zur Erstellung der Peaktabelle werden auf der 
Registerseite Einrichten der Bandenbeschriftung festgelegt. 

1. Wählen Sie in der Darstellung die Spektren für den Prozess aus.. 

2. Wählen Sie die Option Peaktabelle im Menü Prozesse. 

Oder 

Klicken Sie auf , wenn das Symbol in der Prozessleiste verfügbar ist. 

Die Ergebnisse werden auf der Registerseite Peaktabelle im Ansichtsfenster dargestellt.  

· Im oberen linken Quadrant der Registerseite sind alle Spektren aufgelistet. 

Sie können anhand des Spaltenwählers in der oberen linken Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle im Detail zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

· Die Liste der Peaks für jedes Spektrum befindet sich im oberen rechten Quadrant der 
Registerseite Peaktabelle. 

Sie können anhand des Spaltenwählers in der oberen linken Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle im Detail zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

Die Peakflächen werden schattiert angegeben und die Peakhöhen werden markiert, wenn 
ein Prozess Peak-Fläche/Höhe stattgefunden hat. 

· Ihr Quellspektrum oder Ihre Spektren werden in einer Graphik unterhalb der 
Ergebnistabelle, mit beschrifteten X-und Y-Positionen der Peaks dargestellt. 

· Verwenden Sie das Kontextmenü zum Kopieren der Peaktabelle in die Zwischenablage 
oder den Befehl Senden nach zum Übertragen des Inhalts des Ansichtsfensters in ein 
Word- oder WordPad-Dokument. 

Die Ergebnisse werden auch auf der Registerseite Ergebnistabelle angezeigt. 

Ergänzende Information 

Die Ergebnisse des Prozessbefehls Peak-Fläche/Höhe werden ebenfalls auf der Registerseite 
Peaktabelle hinzugefügt. Jedes Mal, wenn ein Prozess Peaktabelle oder Peak-Fläche/Höhe mit 
einem Spektrum durchgeführt ist, wird mit den Ergebnissen dem jeweiligen Spektrenverzeichnis 
eine neue Zeile hinzugefügt. 
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Peak-Fläche/Höhe 

Peak-Fläche/Höhe ist ein Prozessbefehl, womit eine Tabelle mit den Flächen und Höhen der Banden 
eines oder mehrerer Spektren erstellt wird. Die Peaktabelle kann automatisch erzeugt oder die 
Werte der Peaks einzeln eingefügt werden. Die Werte dienen zur Bestimmung von: 

· Peakflächen, bezogen auf eine lineare Basislinie zwischen zwei Basispunkten oder zwischen 
zwei anderen Punkten des Spektrums. 

· Peakhöhen, gemessen von der Basislinie bis zum Scheitelpunkt. 

· Der maximalen Peakhöhe in einem ausgewählten Bereich. 

· Dem Verhältnis von zwei Peaks. 

Der Prozess Peak-Fläche/Höhe kann gleichzeitig auf mehrere Spektren angewandt werden. Dabei 
kommen jedoch bei allen gewählten Spektren die gleichen Parameter zur Anwendung. Sollen bei 
jedem Spektrum andere Parameter verwendet werden, müssen Sie die Spektren einzeln bearbeiten. 

1. Wählen Sie in der Darstellung die Spektren für den Prozess aus. 

2. Klicken Sie auf den Befehl Peak-Fläche/Höhe im Menü Prozesse.  

Oder 

Klicken Sie auf , falls das Symbol in der Prozessleiste verfügbar ist. 

Der Dialog Peak-Fläche/Höhe wird im Ansichtsfenster eingeblendet. 

3. Wählen Sie in der "Drop-down"-Liste der Spektren jene aus, deren Peaks Sie bestimmen 
möchten.  

Wurden für den Prozessbefehl Peak-Fläche/Höhe mehr als ein Spektrum ausgewählt, sind 
diese alle in der "Drop-down"-Liste verfügbar. Obwohl nur ein Spektrum dargestellt ist, 
werden bei allen Spektren die gleichen Parameter angewandt, um die gewünschten 
Ergebnisse zu erhalten. Sollen bei jedem Spektrum andere Parameter zur Anwendung 
kommen, müssen die Spektren einzeln bearbeitet werden. 

4. Aktivieren Sie zur Darstellung die Markierung Fläche oder Höhe. 

5. Wählen Sie im Abschnitt Berechnung entweder die Berechnung der Fläche, der Höhe 
oder der Maximalen Höhe.  

Flächen und Höhen werden in den gleichen Einheiten ermittelt, wie jene zur Darstellung 
des Spektrums. Möchten Sie andere Einheiten verwenden, müssen die aktuellen 
Spektreneinheiten vorab umgewandelt werden. 

6. Wählen Sie die Anzahl der Basispunkte aus.  

Wählen Sie Basispunkt 1, bzw. Basispunkt 2. Sobald ein oder mehrere Basispunkte 
gewählt wurden, ist die Option Minmale Basispunkte verfügbar. 

Sind keine Basispunkte ausgewählt, wird die Absorption Null als Basislinie verwendet. Ist 
nur ein Basispunkt 1 gewählt, wird durch dessen Ordinatenwert eine horizontale Basislinie 
gelegt. Wurden Basispunkt 1 und Basispunkt 2 gewählt, ist die Basislinie eine Gerade durch 
diese beiden Punkte. 

Die Funktion Minmale Basispunkte fügt Bereichsmarkierungen für jeden Basispunkt 
hinzu. Der Basispunkt wird dabei das Minimum zwischen den beiden Markierungen sein. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 151 

7. Klicken Sie auf Hinzufügen, um der Tabelle einen Peak hinzuzufügen, den Sie anhand der 
aktuellen vertikalen Cursor-Position festgelegt haben.  

Oder 

Klicken Sie doppelt auf den vertikalen Cursor, um den Peak in die Tabelle zu übernehmen. 

Oder 

Klicken Sie auf Automatisch, um automatisch die Peaks zu suchen und die Tabelle 
auszufüllen. 

8. Anhand der Graphikmarkierungen können Sie je nach Bedarf die Position der Basispunkte 
optimieren, den Bereich in welchem Peakflächen oder maximale Höhen berechnet werden, 
oder die Punkte der Graphik, für welche die Höhe ermittelt wird. 

9. Wählen Sie die Ergebnisse aus, welche in der Ergebnistabelle angezeigt werden sollen.  

Die Optionen dafür sind die Koordinaten X und/oder Y, die Werte für Höhe und Fläche. 
Die in der Ergebnistabelle enthaltenen Daten werden als Variable für Gleichungen verfügbar 
sein. 

10. Klicken Sie auf OK und verlassen Sie den Dialog Peak-Fläche/Höhe.  

Die Registerseiten Peaktabelle und Ergebnistabelle werden aktualisiert. 

Fläche 

Eine Peakfläche wird von den Anfangs- und Endwerten der Abszisse und von den beiden 
Basispunkten bestimmt. Beispiel mit Peakflächen-Markierungen zu sehen: 
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Höhe 

Die Peakhöhe wird von dem Abszissenwert (X in der Tabelle) und den beiden Basispunkten 
bestimmt. Wurden keine Basispunkte gewählt, wird die Höhe vom Absorptionswert Null bis zum 
Peak-Scheitelpunkt gemessen. Wurden ein oder zwei Basispunkte festgelegt, wird die Peakhöhe 
von der Basislinie bis zum Scheitelpunkt gemessen. Beispiel für die Peakhöhen-Markierungen zu 
sehen: 

 

Maximale Höhe 

Die Maximale Höhe wird von den Anfangs- und Endwerten der Abszisse und von den beiden 
Basispunkten bestimmt. Die Maximale Höhe ist die größte Peakhöhe zwischen Anfangs- und 
Endwerten des Abszissenbreichs. Sind keine Basispunkte ausgewählt, wird die maximale Peakhöhe 
ab der Absorption Null bis zum Kurvenmaximum des Bereichs gemessen. Wurden ein oder zwei 
Basispunkte festgelegt, wird die Peakhöhe ab der Basislinie bis zum Kurvenmaximum gemessen. 

Beispiel der Markierungen zu sehen, wenn Maximale Höhe gewählt wurde.: 
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Bestimmung eines Peakverhältnisses 

Die Option Peakverhältnis ist nur dann verfügbar, wenn in der Peaktabelle zwei Zeilen ausgewählt 
werden. 

1. Klicken Sie auf die linke Spalte der Zeile des Peaks, welcher Dividend sein soll.  

Die Zeile wird aufgehellt. 

2. Klicken Sie bei gedrückter CTRL-Taste auf die linke Spalte der Zeile des Peaks, welcher 
Divisor sein soll.  

Beide Zeilen sind jetzt aufgehellt. 

3. Klicken Sie auf Löschen.  

Der Tabelle wird eine neue Spalte hinzugefügt und automatisch betitelt in [Peakname Zeile 
1]/[Peakname Zeile 2]. 

HINWEIS: Bei einer Änderung der Parameter einer der beiden Peakzeilen, wird der Verhältniswert 

automatisch aktualisiert. 

Entfernen einer Zeile aus der Tabelle: 

 Klicken Sie auf die Zeile(n) der Tabelle mit den zu entfernenden Peakpositionen und danach 
auf die Schaltfläche Entfernen. 

Ergebnisse für Peak-Fläche/Höhe 

Die Ergebnisse werden auf der Registerseite Peaktabelle im Ansichtsfenster dargestellt. 

· Im oberen linken Quadrant der Registerseite sind alle Spektren aufgelistet. 

· Sie können anhand des Spaltenwählers in der oberen linken Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle im Detail zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

· Die Liste der Peaks für jedes Spektrum befindet sich im oberen rechten Quadrant der 
Registerseite Peaktabelle. 

· Sie können anhand des Spaltenwählers in der oberen linken Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle im Detail zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

· Die Quellspektren werden in einer Graphik unterhalb der Ergebnistabelle dargestellt, mit 
beschrifteten X- und Y-Positionen der Peaks, schattierten Peakflächen und markierten 
Peakhöhen. 

· Verwenden Sie das Kontextmenü zum Kopieren der Peaktabelle in die Zwischenablage 
oder den Befehl Senden nach zum Übertragen des Inhalts des Ansichtsfensters in ein 
Word- oder WordPad-Dokument. 

Die Ergebnisse werden auch auf der Registerseite Ergebnistabelle dargestellt. 
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Ergänzende Information 

Die Ergebnisse des Prozesses Peaktabelle werden ebenfalls auf der Registerseite Peaktabelle 
hinzugefügt. Jedes Mal, wenn ein Prozess Peaktabelle oder Peak-Fläche/Höhe mit einem Spektrum 
durchgeführt ist, wird mit den Ergebnissen dem jeweiligen Spektrenverzeichnis eine neue Zeile 
hinzugefügt. 
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Quant 

Sobald Sie die Quant-Einstellungen eingerichtet haben, können Sie diesen Prozess dazu verwenden, 
mit Ihren Proben ausgewählte Quant-Methoden auszuführen. 

1. Stellen Sie sicher, dass das Kästchen Einschließen auf der Registerseite Einstellungen 
der Quant-Methoden für jede der Quant-Methoden markiert ist, die Sie anwenden 
möchten und die Parameter, wie Schichtdicke, korrekt eingetragen sind. 

2. Klicken Sie auf Quant im Menü Prozesse  

oder 

Klicken Sie auf das Symbol   in der Leiste Prozesse. 

Der Quant-Prozess wird ausgeführt und die Ergebnisse werden auf der Registerseite Quant 
dargestellt. 

Quant-Ergebnisse 

Die Quant-Ergebnisse werden auf der Registerseite Quant ausgegeben. 

· Die Quant-Ergebnisse für jedes Spektrum werden in einer Tabelle im oberen linken 
Quadrant der Quant-Registerseite angezeigt. 

· Diese Tabelle enthält die Spalten Probenname, Methodenname und alle Ergebnisse, 
welche zu dieser Methode gehören, wie etwa Werte für Gesamte M-Distanz. 

Sie können anhand des Spaltenwählers in der linken oberen Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle vollständig zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

· Einzelheiten zu jedem Ergebnis sind im rechten oberen Quadrant der Quant-Registerseite 
angegeben. 

· Sie können anhand des Spaltenwählers in der linken oberen Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle vollständig zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

· Das Probenspektrum und - falls erzeugt - das Restspektrum und das Errechnete Spektrum 
für das ausgewählte Quant-Ergebnis sehen Sie in der Graphik oberhalb der Quant-
Ergebnisse. 

· Die Datei des Restspektrums trägt den Namen r_[Probenname].sp und jene des 
Errechneten Spektrums den Namen c_[Probenname].sp. 

Sie können per Mauzug das Restspektrum und das Errechnete Spektrum aus dem 
Graphikfenster in das aktuelle Spektrenverzeichnis einfügen. 

Die Kästchen Errechnete Spektren anzeigen und Restspektren anzeigen 
ermöglichen die Auswahl, welche dieser Spektren darzustellen sind. 

Unter Einstellungen der Standardreports finden Sie Details dazu, welche Ergebnisse standardmäßig 
und welche im Spaltenwähler zur Verfügung stehen sollen. 

Die Quant-Ergebnisarten findet man auch in der Liste der Variablen unter Berechnung im Dialog 
Eigenschaften von Berechnung und in der Ergebnistabelle. 
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Verwerfen eines Quant-Ergebnisses  

Ø Klicken Sie in der Quant-Ergebnistabelle mit rechter Maustaste auf das Ergebnis, das Sie 
verwerfen möchten (im oberen linken Quadrant des Reiters Search) und klicken Sie 
anschließend im Abkürzungs-Menü auf Ergebnis löschen. 

HINWEIS: Wenn sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie keine Ergebnisse löschen.  

Verwerfen aller Quant-Ergebnisse  

Beenden des Quant-Prozesses mit dem Verwerfen aller Ergebnisse: 

Ø Klicken Sie mit rechter Maustaste in der Quant-Ergebnistabelle auf alle Ergebnisse (im 
oberen linken Quadrant des Reiters Search) und klicken Sie anschließend im Abkürzungs-
Menü auf Alle Ergebnisse löschen. 

HINWEIS: Wenn sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie keine Ergebnisse löschen.  

Ergänzende Information 

Die Quant-Ergebnisse für einzelne Algorithmen werden in folgender Tabelle angegeben: 

Algorithmus Ergebnisse nach Methode Ergebnisse nach Komponente/Eigenschaft 

Gesetz von 

Beer 

  %Wert, Vorhersagefehler 

PLS1 RMS-Fehler, P2P (Peak-zu-Peak)-

Fehler, Gesamte M-Distanz, 

Restverhältnis 

%Wert, Vorhersagefehler, M-Distanz, 

Restspektrum und Errechnetes Spektrum. 

PLS2 RMS-Fehler, P2P (Peak-zu-Peak)-

Fehler, Gesamte M-Distanz, 

Restverhältnis 

%Wert, Vorhersagefehler, M-Distanz, 

Restspektrum und Errechnetes Spektrum. 

PCR+ RMS-Fehler, P2P (Peak-zu-Peak)-

Fehler, Gesamte M-Distanz, 

Restverhältnis 

%Wert, Vorhersagefehler, M-Distanz, 

Restspektrum und Errechnetes Spektrum. 

QuantC RMS-Fehler, P2P (Peak-zu-Peak)-

Fehler, F-Wert, % Varianz 

%Wert, Vorhersagefehler 

RMS 

Der RMS (Root Mean Square, d. h. Quadratischer Mittelwert) des Restes ist ein Maß für den 
Mittelwertsfehler (Standardabweichung) bezogen auf das Restspektrum. Dieser Wert muss 
vergleichbar mit dem Pegel des Rauschens im unbekannten Spektrum sein. 

Der P2P (Peak-zu-Peak)-Fehler stellt die maximale Bandbreite der Abweichung zwischen dem 
(unbekannten) Originalspektrum und dem errechneten Spektrum dar. Normalerweise sollte dieser 
Wert beim Fünffachen des RMS-Fehlers liegen, wenn der Rest nur aus zufälligem Rauschen besteht. 
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Ein hoher Wert des P2P-Restwerts kann der Hinweis darauf sein, dass das Spektrum der 
unbekannten Probe Merkmale enthält, die im Kalibrationssatz nicht vorkommen. In diesem Fall wird 
empfohlen, das Restspektrum zu überprüfen und die Herkunft der unmodellierten Merkmale zu 
ermitteln. 

Gesamte M-Distanz 

Die Gesamte M-Distanz ist das Verhältnis zwischen der Mahalanobis-Distanz der unbekannten Probe 
und dem Leverage Cutoff. Der Leverage Cutoff enspricht dem Doppelten des mittleren Leverage 
der Kalibrationsstandards. Ein Verhältniswert M-Gesamtdistanz deutlich oberhalb 1 kann der 
Hinweis darauf sein, dass die unbekannte Probe außerhalb des Kalibrationssatzes liegt. In solchen 
Fällen müssen die Ergebnisse für Erwartungswerte mit Vorsicht behandelt werden. Das Verhältnis 
M-Gesamtdistanz kann den Wert 1 überschreiten, wenn im unbekannten Spektrum zusätzliche 
Überlappungsmerkmale vorkommen, die nicht modelliert wurden oder wenn die modellierten 
spektralen Merkmale intensiver sind als jene des Kalibrationssatzes (Extrapolation). Der Wert des 
Restwertverhältnisses ermöglicht es Ihnen, zwischen diesen beiden Fällen zu unterscheiden. 
Zusätzliche nicht modellierte Merkmale im unbekannten Spektrum, die keine Überlappung 
verursachen, beeinflussen nicht den Wert M-Gesamtdistanz, erhöhen jedoch den Wert des 
Restwertverhältnis. 

Restverhältnis 

Der Wert Restwertverhältnis ist das Verhältnis zwischen der Restvarianz der unbekannten Probe 
und der Restvarianz der Kalibrationsstandards. Ein hoher Wert im Vergleich mit jenen unabhängiger 
Validierungsstandards deutet darauf hin, dass das Restspektrum Merkmale enthält, die bei der 
Kalibration nicht modelliert wurden. In solchen Fällen sind die Ergebnisse für Erwartungswerte mit 
Vorsicht zu behandeln und die Merkmale des Restspektrums sollten genauer untersucht werden. 

% Varianz 

Die % Varianz summiert den Anteil spektraler der unbekannten Probe, beschrieben durch die 
Standards. Ist die unbekannte Probe einer der Standards, ist dies 100%. 

F-Wert 

Der Wert F summiert das Modell-zu-Rauschen der spektralen Varianz, wie es bei der Analyse der 
Varianz (ANOVA) beschrieben wird. Hohe F-Werte entsprechen einer guten Modellierung der 
unbekannten Probe durch die Standards. 

  

Siehe dazu auch die Quant-Hilfedateien mit den mathematischen Definitionen dieser Begriffe. 
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COMPARE - Spektraler Vergleich 

Mit dem Befehl COMPARE können folgende Vorgänge ausgeführt werden: 

· Der Vergleich eines Spektrums mit einem anderen. 

· Der Vergleich eines Spektrums mit einem Verzeichnis anderer Spektren. 

Der Vorgang COMPARE dient zum Nachweis der Ähnlichkeiten zwischen zwei Spektren. Ein oder 
mehrere Filter betonen dabei jene Merkmale der Spektren, die auf der chemischen 
Zusammensetzung der Proben beruhen und verringern den Beitrag von Merkmalen, die andere 
Ursachen haben. 

1. Stellen Sie die Spektren dar, bei welchen Sie den Prozess anwenden möchten. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse die Option Compare.  

oder 

Klicken Sie auf das Symbol   in der Prozesswerkzeugleiste. 

Das Ergebnis dieser Spektrenbearbeitung wird auf der Registerkarte COMPARE des Ansichtsfensters 
dargestellt. 

· Die Ergebnisspektren sind im oberen Teil der Registerkarte COMPARE getrennt dargestellt. 
Zum Vergrößern des Bereichs können Sie dessen unteren Rand und die Begrenzung 
zwischen den Tafeln verschieben. 

· Ihr Quellspektrum und die Standardspektren sind in einer Graphik unterhalb der 
Ergebnisspektren dargestellt. 

· Der Ablauf des Vergleichsprozesses lässt sich anhand eines Balkendiagramms am unteren 
Rand der Registerkarte COMPARE verfolgen; dort befindet sich auch eine Schaltfläche 
Abbrechen, womit Sie den Vorgang abbrechen können. 

· Der spektrale Vergleich kann jederzeit abgebrochen werden; bereits abgeschlossene 
Ergebnisse werden angezeigt. 

· Verwenden Sie das Kontextmenü, um als Option die Darstellung verglichener 
Referenzspektren im Ansichtsfenster zu wählen. 

Ergänzende Information 

Korrelation 

Eine Korrelation von 1,0 bedeutet, dass die beiden Spektren aus identischen Datensätzen bestehen. 
In der Praxis kommt dies äußerst selten vor und ist wohl dadurch verursacht, dass es sich um 
Kopien desselben Spektrums handelt. 

Eine Korrelation von Null bedeutet, dass die beiden Spektren keine Beziehung zu einander haben. 
Auch dies kommt selten vor, da es immer geringe Ähnlichkeiten zwischen verschiedenen Spektren 
gibt. 
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Der Prozess COMPARE 

Zum Vergleichen werden die Spektren in Absorption verwendet, damit Unterschiede in 
Konzentration oder Weglänge leicht bewältigt werden. Als Ergebnis werden auch zwei Zahlenwerte 
erbracht: Korrelation und Faktor. Eine Korrelation wird mit folgender Formel berechnet: 

Korrelation = 

 

Worin Ai und Bi die Absorptionswerte in den Spektren A und B bei der Frequenz i sind und w i eine 
Gewichtung ist, die von gewählten Berechnungsfiltern abhängt. 

Wird mehr als ein Filter angewandt, ist die Gesamtgewichtung das Produkt der Gewichtungen der 
einzelnen Filter. 
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Search (Suchprozess) 

Nachdem Sie Spektrenbibliotheken eingerichtet und Suchparameter, festgelegt haben, können Sie 
mit dem Suchprozess in den Bibliotheken eine Euklidische Suche durchführen. 

Spektrensuche 

Durchführung einer Euklidischen Suche in den ausgewählten Suchbibliotheken: 

1. Rufen Sie das betreffende Verzeichnis auf und wählen Sie darin eines oder mehrere 
Spektren aus, nach denen gesucht werden soll. 

2. Klicken Sie im Menü Prozesse auf SEARCH.  

oder 

Klicken Sie in der Prozesswerkzeugleiste auf . 

Der Suchvorgang wird ausgeführt und die Ergebnisse auf der Registerkarte Search des 
Ansichtsfensters dargestellt. 

Während des Suchvorgangs wird am unteren Rand der Registerkarte Search ein Balken-diagramm 
eingeblendet, das graphisch den zeitlichen Ablauf der Suche darstellt. Neben dem Diagramm 
befindet sich eine Befehlstaste Abbrechen, die jederzeit einen Abbruch des Suchprozesses 
ermöglicht. Bis dahin gefundene Ergebnisse werden angezeigt. 

Suchergebnisse 

Die Ergebnisse der Spektrensuche werden auf der Registerkarte Search dargestellt. 

· Die Quellspektren der Suchergebnisse und die Liste der durchsuchten Bibliotheken werden 
in einer Tabelle im oberen Bereich der Registerkarte angezeigt. 

· Um die Tabelle im Detail zu sehen, können Sie die Ränder der Felder per Mauszug 
verschieben. 

· Die Tabelle mit der Liste der durchsuchten Bibliotheken befindet sich oben rechts auf der 
Registerkarte Search. 

· Sie können anhand des Spaltenwählers in der linken oberen Ecke der Tabelle Spalten 
aussuchen, die in die Tabelle aufgenommen werden, darunter auch eine Spalte für 
Trefferquoten. 

· Das Spektrum des besten Treffers wird links unterhalb der Ergebnisliste graphisch 
dargestellt. 

Sie können Spektren per Mauszug aus der Graphik in ein Verzeichnis schieben. 

· Zusätzliche Angaben zu den Ergebnissen der Suche, die z. B. physikalische Eigen-schaften 
betreffen, werden auf der Registerkarte Search als Tabelle rechts unterhalb der 
Bibliothekenliste angezeigt. 
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Zulässigkeit eines alternativen Suchergebnisses 

Die besten Treffer einer Spektrensuche werden standardmäßig in den Spalten der Registerkarte 
Ergebnistabelle dargestellt. Falls Sie den besten Treffer nicht akzeptieren, können Sie an seiner 
Stelle einen anderen Treffer auswählen: 

1. Öffnen Sie die Registerkarte Search und klicken Sie auf die gewünschte Zeile der 
Ergebnistabelle (oben links).  

Wurde ein Spektrenverzeichnis zur Suche ausgewählt, enthält die Tabelle die 
Suchergebnisse für alle Spektren des Ordners. Wurde ein einzelnes Spektrum ausgewählt, 
beziehen sich die Ergebnisse auf die betreffende Probe. 

2. Klicken Sie auf die gewünschte Zeile der Tabelle durchsuchter Bibliotheken (oben rechts auf 
der Registerkarte Search) und anschließend auf die Befehlstaste Als besten Treffer 
zulassen.  

Die entsprechenden Felder der Ergebnistabelle werden aktualisiert. 

Verwerfen eines Suchergebnisses 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das zu verwerfende Ergebnis in der Tabelle der 
Spektrensuchergebnisse (oben links auf der Registerkarte Search) und danach im 
Kontextmenü auf den Befehl Ausgewähltes Ergebnis entfernen. 

Verwerfen aller Suchergebnisse 

Um nach einem Suchprozess alle Ergebnisse zu verwerfen: 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf alle Ergebnis in der Tabelle der 
Spektrensuchergebnisse (oben links auf der Registerkarte Search) und danach im 
Kontextmenü auf den Befehl Alle Ergebnisse entfernen. 

Gemisch-Spektrensuche 

Wenn zwischen den Komponenten eines Gemischs keine nennenswerte Wechselwirkung stattfindet, 
kann das Gemisch als lineare Kombination seiner Komponenten betrachtet werden. Durch 
sukzessive Prozessschritte bestehend aus Spektrensuche und Differenzbildung können Sie 
nacheinander die Hauptkomponenten des Gemischs extrahieren und anschließend auch die 
untergeordneten Komponenten bestimmen. Da der Vorgang der Spektrensuche ein Prozess ist, der 
auf Korrelation beruht, ist er bevorzugt auf die Hauptkomponenten eines Gemischs ausgerichtet. 
Werden jedoch die Hauptkomponenten rechnerisch entfernt, wächst auch die Chance einer 
korrekten Erkennung der Nebenkomponenten. Diese halbautomatische Komponentenanalyse 
ermöglicht eine volle Übersicht auf die Komponenten, die zu subtrahieren sind, und auf die 
Bewertung des Differenzierungsprozesses. 

 



162 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Die Gemisch-Spektrensuche erlaubt es Ihnen, zunächst den besten Treffer für Ihr Spektrum zu 
finden. Danach verwenden Sie den Prozess der Differenzbildung, um den besten Treffer aus dem 
Probenspektrum zu subtrahieren. Mit dem verbliebenen Ergebnisspektrum können Sie anschließend 
einen weiteren Suchvorgang durchführen: 

1. Öffnen Sie die Registerkarte Spektrensuche und stellen Sie sicher, dass in der Tabelle der 
Quellspektren für Suchergebnisse im oberen linken Quadranten der Karte das richtige 
Probenspektrum ausgewählt wird. 

2. Wählen Sie das von Ihnen bevorzugten Ergebnis in der Tabelle mit der Auflistung der 
besten Treffer im oberen rechten Quadranten der Karte aus und klicken Sie anschließend 
auf Gemisch-Spektrensuche.  

Die Dialogbox der Differenzbildung wird im Ansichtsfenster eingeblendet. Dieses 
Dialogfenster enthält interaktive Funktionen in einer Split-Darstellung; die obere Graphik 
enthält die beiden Quellspektrum und die untere Graphik die Darstellung des berechneten 
Ergebnisspektrums. 

3. Geben Sie den Skalierungsfaktor ein, der auf das zu subtrahierende Spektrum 
angewendet werden soll.   

oder 

Klicken Sie auf Automatisch. 

Der Skalierungsfaktor wird automatisch mittels der Methode der kleinsten Quadrate 
angepasst an die beiden Quellspektren berechnet. 

4. Klicken Sie auf Weitere Spektrensuche, um die Suche für das Ergebnis der 
Differenzbildung auszuführen.  

Die Dialogbox der Differenzbildung wird geschlossen, der Suchvorgang für das 
Differenzspektrum – das nun Quellspektrum ist - wird ausgeführt und die Ergebnisse 
werden im Ansichtsfenster der Registerkarte Spektrensuche dargestellt. Das 
Differenzspektrum wurde dem aktuellen Spektrenverzeichnis hinzugefügt. 

5. Bei Bedarf können die Schritte 2-4 wiederholt werden. 

Kontextmenüs 

Auf der Registerkarte Search verfügen die Tabelle der Spektrensuchergebnisse (oben links), die 
Tabelle durchsuchter Bibliotheken (oben rechts) und die Tabelle ergänzender Eigenschaften (unten 
rechts) jeweils über ein Kontextmenü, welches es ermöglicht, eine oder mehrere Zeilen zu kopieren 
und z. B. in eine Excel-Tabelle zu übertragen. 

Die Spektrengraphik des besten Treffers bietet ebenfalls den Zugriff auf ein Kontextmenü und 
mehrere Werkzeuge, die eine Optimierung und Beschriftung ermöglichen, sowie ein Kopieren des 
Spektrums und Einfügen in eine Windows-Anwendung, wie etwa Word. Sie können auch das 
Verknüphungsmenü dazu benutzen, um die Spektren der Search-Trefferliste in ein Verzeichnis zu 
senden.  

 Klicken Sie zum Öffnen des Kontextmenüs mit rechter Maustaste in das Feld der Tabelle 
oder der Graphik. 
 

HINWEIS: Spektren, Bilder und Texte aus handelsüblichen Bibliotheken können nicht 

fehlerfrei kopiert werden. 
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Ergänzende Information 

Spektrenbibliotheken 

Möchten Sie den Inhalt einer Spektrenbibliothek durchsuchen oder die Bibliothek editieren, rufen 
Sie diese in der Navigationsleiste unter Spektrenbibliotheken auf. 
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Überprüfen 

Diese Funktion ermöglicht das Überprüfen von Methoden, die anhand der PerkinElmer- Software  
AssureID entwickelt wurden, um mit der Software Spectrum ausgeführt zu werden. Nachdem Sie 
das Einstellen der Überprüfung abgeschlossen haben, benutzen Sie die Überprüfungs-Funktion um 
festzustellen, ob Ihre Probe zu einem der Materialien der Methode passt (Identifizierung) oder ob 
sie ein akzeptables Beispiel für ein spezifiziertes Material ist (Authentifizierung). 

HINWEIS:  Sie können zu gleicher Zeit nur jeweils eine Überprüfungsmethode durchführen. 

1. Wählen Sie im Menü Prozesse die Option Überprüfen. 

ODER 

Klicken Sie in der Prozess-Werkzeugleiste auf . 

ODER 

Klicken Sie mit rechter Maustaste im Reiter Spektrenverzeichnis auf das Probenspektrum 
und danach auf Überprüfen. 
Es öffnet sich ein Untermenü, welches die Überprüfungsmethoden der Tabelle des Reiters 
Einstellen der Überprüfung anzeigt. 
 
HINWEIS: Überprüfen ist nur dann als Prozessoption verfügbar, wenn in die Tabelle des Reiters  

Einstellen der Überprüfung mindestens eine Methode eingefügt wurde.  

2. Klicken Sie auf die Methode, die Sie durchführen möchten. 

Enthält die Methode ein einzelnes Material, startet der Überprüfungsprozess  und die 
Ergebnisse werden auf dem Reiter Überprüfen dargestellt. 

3. Enthält die Methode mehr als ein Material, wählen Sie jenes aus, das Sie im nachfolgend 
eingeblendeten Untermenü verwenden möchten (zur Authentifizierung). 

ODER 

Wählen Sie Nicht spezifiziert (zur Identifizierung).  

Überprüfen im Verlauf eines Makro 

Wenn Sie eine Überprüfungsmethode, die mehr als ein Material enthält, in einem Makro 
durchführen, dann müssten Sie das jeweilige Material bei jedem Start des Makro – entsprechend 
seiner Einstellung - aus einer Liste der Probentabelle wählen. Dies wird durch eine Meldung 
angezeigt, die auf Fehler in der Probentabelle verweist. Die Meldung tritt immer dann auf, wenn Sie 
versuchen, das Makro ohne Auswahl des Zielmaterials zu starten. 

1. Klicken Sie im Fenster des Datenexplorers auf Probentabelle. 

2. Klicken Sie bei der Überprüfungsmethode in der Probentabelle  auf die Spalte Spezifiziertes 
Material (diese wird rot unterlegt sein) und wählen Sie eine der Optionen aus der Drop-
Down-Liste.   

3. Klicken Sie in der Werkzeugleiste zur Datenaufnahme auf Start, um den Ablauf des Makro 
fortzusetzen. 
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Ergebnisse des Überprüfens 

Die Ergebnisse des Überprüfungsprozesses werden auf dem Reiter Überprüfen dargestellt. 

· Die Ergebnisse des Überprüfens der einzelnen Spektren werden als Tabelle im oberen linken 
Feld des Reiters Überprüfen angezeigt. 

Diese Tabelle enthält den Probenamen, den Methodennamen der Überprüfung, den in 
der Methode spezifizierten Materialtyp und das Ergebnis der Überprüfung unter 
Identifiziert als. Wurde zur Authentifizierung ein spezifisches Material ausgewählt, zeigt 
die Tabelle auch an, ob die Probe als bestanden (authentifiziert als das ausgewählte 
Material) oder als fehlgeschlagen gilt. 

· Die Details eines jeden Ergebnisses werden in einer Tabelle im rechten oberen Feld des 
Reiters Überprüfen angezeigt . Diese enthält das zahlenmäßige Ergebnis zusammen mit 
der Methode, die von der Art des verwendeten Algorithmus abhängt (s. ergänzende 
Informationen weiter unten). 

· Das Probenspektrum wird als Grafik unterhalb der Überprüfungsergebnisse dargestellt. 

Das Kästchen Mittelwertspektrum anzeigen ermöglicht es Ihnen, zu entscheiden, ob 
zusammen mit dem Probenspektrum auch das Mittelwertspektrum für das spezifizierte oder 
identifizierte Material dargestellt werden soll.  

Ergänzende Informationen 

Die in der Tabelle der Details im oberen Feld des Reiters Überprüfen angezeigten zahlenmäßigen 
Ergebnisse hängen von dem Algorithmus ab, welcher von der Methode angewandt wurde. 

Für den COMPARE-Algorithmus wird die Korrelation und der betreffende Schwellenwert angezeigt. 

· Die Korrelation ist ein Maß für die Ähnlichkeit des Mittelwertspektrums eines Materials mit 
dem Probenspektrum, unabhängig von den relativen Peakgrößen. 

· Der Schwellenwert der Korrelation ist der Grenzwert, unterhalb dessen das 
Mittelwertspektrum des Materials und das Probenspektrum als verschieden eingestuft 
werden. 

Bei einem SIMCA-Algorithmus werden das Verhältnis der Gesamtdistanz, der Grenzwert des 
Distanzverhältnisses, die Modelldistanz und die Restdistanz angezeigt. 

· Das Verhältnis der Gesamtdistanz, die Modelldistanz und die Restdistanz sind ein Maß für 
den Unterschied zwischen Material- und dem Probenmodell. 

Je kleiner die Zahlenwerte sind, umso größer ist die Ähnlichkeit zwischen Probe und 
Material. 

· Der Grenzwert des Distanzverhältnisses definiert den Schwellenwert, oberhalb dessen das 
Probenspektrum als jenseits der Materialschwankungen eingestuft wird und somit nicht zu 
diesem Material passt. 
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Adulterant Screen 

HINWEIS:  Sie können nur dann Adulterant Screen ausführen, wenn Sie bei der Installation Ihrer 

Software eine für dieses Leistungsmerkmal gültige Lizenznummer eingegeben haben. 

Adulterant Screen untersucht eine Probe auf das Vorhandensein spezifischer Verfälschungen, die 
Sie ausgewählt haben, weil sie für Ihre Probe von besonderem Interesse sind. Sobald Sie eine 
Methode des Adulterant Screen für ein bestimmtes Material eingerichtet haben, können Sie Proben 
dieses Materials untersuchen, um zu bestimmen, ob sie eine der ausgewählten Verfälschungen 
enthalten, und aus dem Verhältnis zum entsprechenden verfälschenden Spektrum die vorhandenen 
Anteile abschätzen. 

HINWEIS:  Sie können zu einem Zeitpunkt immer nur jeweils ein Material mit Adulterant Screen 

untersuchen. 

1. Wählen Sie im Menü Prozesse Adulterant Screen. 

Oder 

Klicken Sie auf   in der Prozess-Werkzeugleiste. 

Oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste im Reiter des Spektrenverzeichnisses auf das 
Probenspektrum und wählen Sie Einstellung des Adulterant Screen. 

In einem Untermenü werden die Materialien eingeblendet, die auf dem Reiter Einstellen des 
Adulterant Screen verfügbar sind. 

2. Wählen Sie das für Ihre Probe entsprechende Material aus, um Adulterant Screen 
durchzuführen. 

Ergebnisse des Adulterant Screen 

Die hauptsächlichen Ergebnisse, die von Adulterant Screen erbracht werden, sind:  

· Stufe 

Dies ist die Menge an Verfälschung(en) in der Probe, ausgedrückt als Anteil des 
Verfälschungsspektrums, das beim Screening-Prozess verwendet wurde. Stammt das 
Verfälschungsspektrum von einer reinen Substanz und wurde es unter den gleichen 
Bedingungen wie die Probe aufgenommen, dann ist dieser Wert in etwa gleich mit der 
Konzentration der Verfälschung in der Probe. Unterschiede in der Reinheit der Verfälschung, 
in den Schichtdicken, beim Aufbau des Messzubehörs, usw. bewirken Abweichungen von 
diesem Wert. Eine besonders starke Auswirkung hat die effektive Schichtdicke bei 
Messungen diffuser Reflexion, die von den Streueigenschaften der Probe abhängt, sodass 
die Verfälschungsstufe nur annähernd der Konzentration entspricht, wenn diese 
Messtechnik zum Einsatz kommt. 

· Vertrauensbereich 

Dies ist ein Maß für die Verlässlichkeit einer Bestimmung mit Adulterant Screen. Er ist 
abhängig von der Kalibrierung des Materialmodells und davon, ob die Verfälschung 
spektrale Merkmale hat, die ausreichend verschieden vom untersuchten Material sind, 
insbesondere bei multiplen Verfälschungen Es handelt sich hierbei um ein experimentell 
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ermitteltes Maß an Verlässlichkeit, ohne unmittelbaren Zusammenhang mit irgend einer 
statistischen Definition.  

Die Ergebnisse des Prozesses Adulterant Screen werden auf dem Reiter Adulterant Screen 
angezeigt. 

· Die Ergebnisse für den besten Treffer eines jeden Spektrums werden in einer Tabelle links 
oben auf dem Reiter Adulterant Screen und in der Ergebnistabelle dargestellt.  

Standardmäßig enthält die Tabelle den Probennamen, den Dateinamen der identifizierten 
Verfälschung, die Stufe, den Vertrauensbereich, die Materialanpassung, das 
Ergebnis des Adulterant Screen und Unbekannte Komponenten. Die Spalte 
Ergebnis des Adulterant Screen zeigt an, ob die Probe als Bestanden oder als Nicht 
bestanden gilt, abhängig davon, ob sie die vorgegebenen Fehlschlagsgrenzwerte einhält 
(falls diese aktiviert sind). Wurden die Grenzwerte nicht aktiviert, erscheint in der Tabelle 
die Anzeige Keine Fehlschlagsgrenzwerte ausgewählt. Die Spalte Materialanpassung 
beschreibt, wie genau das Probenspektrum zum Modell des Probenmaterials passt 
(Normal, Geringfügig oder Abnormal). Falls keine der ausgewählten Verfälschungen 
nachgewiesen wurden, jedoch die Materialanpassung Geringfügig oder Abnormal ist, kann 
es sein, dass die Probe andere Verunreinigungen enthält. Die Wahrscheinlichkeit dessen 
wird durch die Bewertungsquote in der Spalte Unbekannte Komponenten 
(Unwahrscheinlich, Möglich oder Wahrscheinlich) angegeben. Sie können 
entscheiden, ob Sie anhand des Spaltenwählers in der linken oberen Ecke der Tabelle 
weitere Spalten hinzufügen. Einzelheiten dazu finden Sie unter Ergebnisse der Fehlersuche. 

Die Details für jedes Ergebnis werden als Tabelle im rechten oberen Bereich des Reiters Adulterant 
Screen angezeigt. 

Für jede Probe listet die Tabelle die Treffer auf, welche den Vorgaben der Einstellungen der 
Ergebnisanzeige entsprechen. Die identifizierte Verfälschung wird mit der jeweiligen Stufe und dem 
Vertrauensbereich angegeben. Sie können anhand des Spaltenwählers in der linken oberen 
Tabellenecke festlegen, ob auch der Restwert und die Nachweisgrenzen für jeden Treffer angezeigt 
werden. Der Restwert gibt an, wie gut der Treffer zum Probenspektrum passt. Je kleiner sein Wert 
ist, umso besser ist die Anpassung. Die Nachweigrenze einer jeden Verfälschung wird anhand des 
Algorithmus ermittelt, der auf der Validierung des Materialmodells beruht.  

Die Tabelle der Details wird automatisch die Treffer für eine Probe nach fallender Ordnung 
auflisten, beruhend auf dem Vertrauensbereich und dem Restwert des Algorithmus. Das erste 
Element in der Liste ist immer der Fall "keine Verfälschungen". Das bedeutet, die Anpassung an das 
Materialmodell führt zur Annahme, dass keine Verfälschungen vorhanden sind. Der Restwert für 
dieses Element wird angegeben und falls die Materialanpassung als Abnormal angesehen wird (was 
bedeutet, dass das Probenspektrum Merkmale enthält, die nicht vom Probenmaterial stammen), 
dann ist dies in der Spalte Vertrauensbereich angegeben. Das zweite Element der Tabelle wäre 
(falls vorhanden) der beste Treffer. Um einen besten Treffer zu sehen, wählen Sie ein anderes 
Ergebnis aus und klicken Sie Besten Treffer akzeptieren. Die Ergebnisse auf der linken Seite des 
Reiters und in der Ergebnistabelle werden automatisch aktualisiert. 

Sie können die Daten in dieser Tabelle auch sortieren, indem Sie auf die Spaltentitel klicken. Die 
Namen der Verfälschungen werden alphabetisch geordnet. Die Stufen werden zahlenmäßig nach 
ihren Gesamtwerten für die Verfälschungen in der Probe sortiert, die Nachweisgrenzen numerisch 
nach dem ersten Wert jeder Zelle. Die Vertrauensbereiche werden alphabetisch sortiert, die 
Restwerte numerisch.  

HINWEIS: Falls beim Prozess Adulterant Screen Fehler auftreten, dann werden diese im 

Verlaufsprotokoll angezeigt. 

 

 

 



168 . Spectrum Benutzerhandbuch 

· Es wird ein Anzahl verschiedener Spektren angezeigt, um bei der Ergebnisauswertung des 
Prozesses Unterstützung zu bieten. Diese Spektren sind auf drei Reitern zu sehen: 

Angepasst: Das vorab-bearbeitete Probenspektrum wird angezeigt. Außerdem sehen Sie auf 
dem Reiter das mit dem Algorithmus des Adulterant Screen berechnete (angepasste) 
Probenspektrum, sowohl vor als auch nach dem Einschließen der Verfälschungen, die durch 
den Screening-Prozess identifiziert wurden. Falls das berechnete Spektrum mit 
eingeschlossenen Verfälschung besser zum Probenspektrum passt als das Spektrum, das die 
Verfälschungen ausschließt, dann ist dies ein Indiz dafür, dass in der Probe Verfälschungen 
vorhanden sind.  

Restwert: Es wird das Restwertspektrum angezeigt, welches vor dem Anpassen von 
Verfälschungen die Merkmale des Probenspektrums aufweist, das nicht im Materialmodell 
eingeschlossen ist. Auf dem Reiter wird auch das gleiche Spektrum nach dem Entfernen 
identifizierter Verfälschungen angezeigt (Restwertspektrum einschließlich Verfälschungen). 
Enthält das Restspektrum mit eingeschlossenen Verfälschungen nahezu keine 
abweichenden Merkmale, ist dies ein Indiz dafür, dass die Verfälschung in der Probe 
vorhanden ist. Verbleiben einige spektralen Unterschiede, kann dies ein Indiz dafür sein, 
dass noch andere Verfälschungen oder Verschmutzungen anwesend sind, bzw. dass das 
Materialmodell nicht  allen Variationensquellen Rechnung trägt oder dass ein falsches 
Materialmodell verwendet wurde. 

Verfälschungen: Das kombinierte Spektrum der identifizierten Verfälschung(en) wird mit 
einer Skalierung auf die berechnete Höhe angezeigt. Außerdem wird auf diesem Reiter eine 
anhand des Algorithmus aus dem Probenspektrum berechnete (angepasste) Version dieses 
Spektrums angezeigt. Sind diese beiden Spektren in ihrem Aussehen ähnlich, ist dies ein 
weiteres Indiz dafür, dass in der Probe die Verfälschung enthalten ist. 

Einzelheiten dazu finden Sie unter Ergebnisse der Fehlersuche. 

 

HINWEIS: Werden keine Verfälschungen oberhalb der Grenzwerte für die Ergebnisanzeige 

nachgewiesen, die auf dem Reiter Prozessparameter eingestellt wurden, dann werden 

nur die ersten beiden Reiter mit Spektren eingeblendet und keinerlei Spektren 

dargestellt, welche die an die Probe angepassten Verfälschungen enthalten. 

 

HINWEIS: Wenn Sie Erste Ableitung auf dem Reiter Prozessparameter bem Einstellen des 

Materials für Adulterant Screen gewählt haben, dann werden bei den Ergebnissen nur 

Spektren in erster Ableitung dargestellt. 

Ändern des Besten Treffers 

Nach dem Überprüfen der Ergebnisse können Sie den von der Software ausgesuchten besten 
Treffer ändern: 

1. Klicken Sie im Feld 'Details des Adulterant Screen' auf das Ergebnis, das sie als besten 
Treffer auswählen möchten. 

2. Klicken Sie auf die Schaltfläche Als bestes Ergebnis akzeptieren. 

Die Ergebnisse im linken Bildschirmfeld und in der Ergebnistabelle werden aktualisiert, um 
den neuen besten Treffer anzuzeigen. 
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Ergänzende Informationen 

Mögliche Fehler 

Ein beispielhafter Fehler bei Adulterant Screen tritt dann auf, wenn die Nachweisgrenze einer 
Verfälschung höher ist als die Obergrenze für 'Nicht bestanden'. Liegt die gemessene Konzentration 
zwischen den beiden Werten, dann ist das Ergebnis für Bestanden/Nicht bestanden unzuverlässig. 
Sie müssen entweder die Fehlschlagsgrenzwerte bei den Einstellungen des Adulterant Screen 
erhöhen oder versuchen, die Nachweisgrenzen zu senken, indem Sie mehr Kalibrierungs- und 
Validierungsproben verwenden, um das Materialmodell zu verbessern. 

Fehlersuchergebnisse 

Es ist wichtig, die Ergebnisse des Adulterant Screen zu überprüfen, um sicherzustellen, dass diese 
nicht falsch ausgelegt werden. Die identifizierten Verfälschungen und das Ergebnis des Adulterant 
Screen beziehen sich nur auf die in den Prozess eingeschlossenen Verfälschungen. Sie müssen die 
Materialanpassung und die Angaben zu Unbekannten Komponenten zusammen mit den Grafiken 
berücksichtigen, um zu entscheiden, ob Ihre Proben irgendwelche anderen Probleme aufweisen, 
wie nachfolgend beschrieben wird: 

Die Materialanpassung wird Geringfügig oder Abnormal sein, wenn es in der Probe etwas gibt, da 
nicht vom Materialmodell beschrieben wird. Für eine solche Unstimmigkeit gibt es drei mögliche 
Quellen: 

Eine oder mehrere der Verfälschungen sind beim Screening-Prozess in der Probe in größerem Anteil 
vorhanden, als im Spurenbereich. 

In der Probe sind weitere Verfälschungen oder Verunreinigungen enthalten, die bei den 
Einstellungen nicht eingeschlossen wurden. 

Das Probenmaterial passt nicht zum Material in den Kalibrierungsproben. 

Die erste Ursache wird durch die Bestimmung der Verfälschungen nachgewiesen. Die zweite und 
die dritte Ursache wird dadurch nachgewiesen, dass die Spalte Unbekannte Komponenten die 
Ergebnisse Möglich oder Wahrscheinlich anzeigt. Außerdem wird der Restwert bezogen auf die 
Verfälschungen hoch sein.  

Wenn die Spalte Unbekannte Komponenten die Bewertung Möglich anzeigt, dann kommt als 
Ursache dafür die Anwesenheit weiterer Verfälschungen infrage, die ähnlich mit jenen sind, die für 
den Screening-Prozess ausgewählt wurden. Außerdem kann es ein Hinweis darauf sein, dass das 
Verfälschungsspektrum durch Wechselwirkungen innerhalb der Probe (z. B. Wasserstoffbindungen 
und wässrige Lösungen) beeinträchtigt ist, oder dass die kristalline Form der Verfälschung 
verschieden ist. Abschließend kommt noch die Möglichkeit in Betracht, dass im Fall multipler 
Verfälschung eine der möglichen Substanzen nicht in die Liste der Verfälschungsspektren 
aufgenommen wurde. 

Wenn die Bewertung Wahrscheinlich angezeigt wird, kann dies ein Hinweis darauf sein, dass eine 
weitere Substanz anwesend ist, die den anderen Verfälschungen ziemlich unähnlich ist oder dass 
das falsche Material entweder bei den Einstellungen oder in der Probe vorkommt. Gewöhnlich ist es 
nicht möglich, zwischen zusätzlichen Verfälschungen oder einem falschen Material beim Anwenden 
des Adulterant Screen zu unterscheiden. Eine Methode zum Überprüfen könnte eingerichtet 
werden, um zu testen, ob Ihre Probe innerhalb der normalen Variation für Ihr Produkt liegt, bevor 
Sie einen Adulterant Screen durchführen. Falls naheliegend, verbessern Sie das Materialmodell des 
Adulterant Screen, indem Sie mehr Kalibrierungs- und Validierungsproben verwenden, um alle 
Variationsquellen in Ihrem Material abzudecken oder indem Sie die Spektren aller offensichtlichen 
Ausreißer ausschließen. 
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Makros 

Makros sind Befehle zur Ausführung einer vorher festgelegten Reihe von Prozessen. 

Zum Anwenden eines vorher festgelegten Makro: 

1. Wählen Sie aus der eingeblendeten Darstellung das Spektrum oder die Spektren aus, die 
Sie bearbeiten möchten. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse das Untermenü Makros und klicken Sie auf den Namen 
des Makro, welches Sie anwenden möchten.  

oder 

Klicken Sie in der Prozesswerkzeugleiste auf das Symbol  und danach auf den dem 
Namen des Makro, welches Sie anwenden möchten. 

Standardmäßig wird jedes Mal, wenn Sie ein weiteres Makro erstellen, in das Untermenü 
Makros der Prozesswerkzeugleiste automatisch eine neues Makro-Symbol mit 
entsprechender Beschriftung eingefügt. 

Nachdem alle Prozesschritte einer Makro ausgeführt sind, wird die Registerkarte 
Ergebnistabelle aktualisiert, das bearbeitete Spektrum dem aktuellen Verzeichnis 
hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. Dies ermöglicht es, sowohl 
Zwischenergebnisse als auch die Endergebnisse eines Makro zu püfen. 

Die bearbeiteten Spektren werden nicht automatisch auf der Festplatte gespeichert. 

Ergänzende Information 

Datenaufnahme mit Makros 

Wenn Ihr Makro einen Schritt Datenaufnahme enthält, wird dieser über die Schaltflächen der 
Werkzeugleiste Datenaufnahme gesteuert. Wurde bei der Einstellung des Makro die Option gewählt 
Meldung beim Start des Schrittes anzeigen, wird eine Meldung eingeblendet, welche Sie 
darüber informiert, dass ein Schritt Datenaufnahme abläuft. Wurde bei der Einstellung des Makro 
die Option gewählt Probentabelle anzeigen, wird die Probentabelle eingeblendet. Andernfalls 
wird während der Datenaufnahme die Live-Darstellung eingeblendet. Befolgen Sie bei der 
Ausführung des Makro die Anleitungen, welche unter Anzeige von Meldungen eingeblendet werden. 

Klicken Sie auf das Symbol , um auf die Optionen Nächsten Schritt starten zugreifen zu 
können, die es Ihnen ermöglichen, mit dem nächsten Makroschritt weiter zu machen oder klicken 
Sie auf Makro stoppen. 

Klicken Sie auf Nächsten Schritt starten, um die Datenaufnahme zu beenden und mit einem 
beliebigen weiteren Makroschritt fortzufahren. 

HINWEIS:  Wenn bei den Einstellungen die Option Alle Proben vermessen gewählt wurde, dann 

ist zunächst die Option Nächsten Schritt starten nicht verfügbar. Erst nachdem die 

Spektren aller Poben der Probentabelle aufgenommen wurden, wird das Makro 

automatisch mit dem nächsten Schritt fortfahren. 
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Ergebnisse von Makros 

· Nach dem Beenden aller Schritte eines Makro werden das Spektrenverzeichnis und die 
Ergebnistabelle aktualisiert. 

· Dies ermöglicht es, laufend alle Zwischenergebnisse und Spektren zu prüfen. 

· Bei Prozessen wie Glättung, die als Einzelprozess ein Überschreiben des Quellspektrums 
erlauben, kann dies bei der Verwendung innerhalb eine Makro nicht vorgegeben werden. 
Sollen hingegen Spektren oder Ergebnisse, die bei einem Makroschritt erzeugt werden, dem 
aktuellen Spektrenverzeichnis oder der Probentabelle hinzugefügt und im Ansichtsfenster 
dargestellt werden, muss im Dialog Einrichten eines Makro für den betreffenden 
Makroschritt die Funktion Sichtbar aktiviert sein. 

· Wird ein Makro auf mehrere Spektren angewandt, erfolgt die Bearbeitung schrittweise für 
jedes Spektrum. 

· Enthält ein Makro einen Suchvorgang, wird das Ergebnis des Suchprozesses auf der 
Registerkarte SEARCH angezeigt. 

· Wirkt die Ergebnistabelle zu sehr überladen, können Spalten für Zwischenergebnisse 
verkleinert oder ausgeblendet werden. 

Erstellung eines Makro 

Näheres über das Erstellen und Ändern eines Makro finden Sie im Abschnitt Einrichten eines Makro. 

Makros für Biodiesel ASTM D7371 

Wurde der Biodiesel-Analysator installiert, sind im Menü Prozesse zwei Makros aufgelistet und auch 
als Symbole in der Prozesswerkzeugleiste enthalten. Beide Makros, Biodiesel HATR und Biodiesel 
UATR, führen die Analyse nach FAME ASTM D7371 durch, wobei die Datenerfassung jeweils mit 
den Zubehören HATR bzw. UATR erfolgt. 
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Berechnungen 

Berechnungen sind Befehle zur Ausführung von Rechnungen mit einem oder mehreren Spektren 
oder mit Daten, die aus anderen Prozessen stammen. 

Anwendung einer vorher festgelegten Berechnung: 

1. Wählen Sie zur Bearbeitung ein Spektrum aus und stellen Sie es dar. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse das Untermenü Berechnungen und klicken Sie auf den 
Namen der gewünschten Berechnung.  

oder 

Klicken Sie in der Prozesswerkzeugleiste auf das Symbol  mit dem Namen der 
betreffenden Berechnung. 

Jedesmal wenn Sie eine weitere Berechnung erstellen, wird der Prozesswerkzeug-leiste 
automatisch eine neues Symbol mit dem jeweiligen Namen hinzugefügt. 

Die Registerkarte Ergebnistabelle aktualisiert, das bearbeitete Spektrum dem aktiven 
Verzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. Die bearbeiteten Spektren 
werden nicht automatisch auf der Festplatte gespeichert. 

Ergänzende Information 

Erstellung einer Berechnung 

Näheres über das Erstellen einer Berechnung finden Sie im Abschnitt Verwendung von Formeln. 

Näheres über das Ändern einer Berechnung finden Sie im Abschnitt Einrichtung einer Formel. 

Näheres über das Formatierung von Rechenergebnissen finden Sie im Abschnitt Formatierung von 
Rechenergebnissen. 
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Biodiesel 

Der Prozess Biodiesel ermöglicht die Bestimmung der Konzentration von Fettsäure-Methylester 
(FAME) in Diesel/Biodiesel-Mischungen, entweder nach dem Standardverfahren ASTM D7371 oder 
nach EN 14708. 

Das Verfahren Biodiesel FAME ASTM D7371 verwendet zur Bestimmung der Fettsäuren-Methylester 
die FTIR-Spektroskopie mittels ATR-Zubehör. Das europäische Standardverfahren EN 14078 
verwendet die FTMIR anhand einer Flüssigkeitsküvette mit bekannter Schichtdicke. 

Sobald die Einstellungen der Biodiesel ASTM D7371 vorgenommen wurden, kann dieser Prozess zur 
Gehaltsbestimmung der FAME angewandt werden. Die Volumenprozente FAME werden für die 
ausgewählten Spektren anhand eines Standards bestimmt, der auf der Registerkarte Einstellungen 
für Biodiesel (FAME) vorgegeben wird. 

1. Stellen Sie die Spektren dar, bei welchen Sie den Prozess anwenden möchten. 

2. Wählen Sie im Menü Prozesse die Option Biodiesel.  

oder 

Klicken Sie auf das Symbol   in der Prozesswerkzeugleiste. 

Der Prozess Biodiesel ASTM D7371 wird ausgeführt und die Ergebnisse werden in der 
Ergebnistabelle dargestellt. 

Ergebnisse der Biodiesel FAME ASTM D7371 

Die Werte für Volumenprozente FAME, FAME-Restwertverhältnis und Gesamte M-Distanz 
der FAME werden in der Ergebnistabelle dargestellt. Sie können auch die Darstellung der RMS-
Restwert der FAME und P2P-Restwert der FAME wählen. 

Die Ergebnisse des Prozesses Biodiesel FAME ASTM D7371 sind in der Liste der Variablen der 
Formel des Einstellungen der Formeleigenschaften verfügbar. 

Beim Ablauf des Prozesses wird der Wert Volumenprozente FAME zunächst anhand der Methode für 
niedrige Konzentrationen berechnet. Ist das Ergebnis >10 %, wird der Wert Volumenprozente 
FAME anhand der Methode für mittlere Konzentrationen bestimmt. Beträgt der Wert 
Volumenprozente FAME ≤10,5 %, werden die Ergebnisse der Methode für niedrige Konzentrationen 
übernommen, liegt der Wert Volumenprozente FAME zwischen 10,5 und 30 % werden die 
Ergebnisse der Methode für mittlere Konzentrationen verwendet. Liegt der Wert Volumenprozente 
FAME zwischen 30,5 und 100 %, werden die Ergebnisse mit einer Methode für hohe 
Konzentrationen errechnet, wenn eine solche Methode vorgewählt wurde. Wurde keine Methode für 
hohe Konzentrationen ausgewählt, wird das Ergebnis der Methode für mittlere Konzentrationen 
übernommen. 

Der Wert FAME-Restwertverhältnis ist das Verhältnis zwischen der Restvarianz der unbekannten 
Probe und der Restvarianz der Kalibrationsstandards. Ein hoher Wert im Vergleich mit jenen 
unabhängiger Validierungsstandards deutet darauf hin, dass das Restspektrum Merkmale enthält, 
die bei der Kalibration nicht modelliert wurden. In solchen Fällen sind die Ergebnisse für 
Erwartungswerte mit Vorsicht zu behandeln und die Merkmale des Restspektrums sollten genauer 
untersucht werden. 
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Der Wert M-Gesamtdistanz der FAME ist das Verhältnis zwischen der Mahalanobis-Distanz der 
unbekannten Probe und dem Leverage Cutoff. Der Leverage Cutoff widerspiegelt doppelt den 
mittleren Leverage der Kalibrationsstandards. Ein Verhältniswert M-Gesamtdistanz der FAME 
deutlich oberhalb 1 kann der Hinweis darauf sein, dass die unbekannte Probe außerhalb des 
Kalibrationssatzes liegt. In solchen Fällen müssen die Ergebnisse für Erwartungswerte mit Vorsicht 
behandelt werden. Das Verhältnis M-Gesamtdistanz der FAME kann den Wert 1 überschreiten, 
wenn im unbekannten Spektrum zusätzliche Überlappungsmerkmale vorkommen, die nicht 
modelliert wurden oder wenn die modellierten spektralen Merkmale intensiver sind als jene des 
Kalibrationssatzes (Extrapolation). Der Wert des FAME-Restwertverhältnis ermöglicht es Ihnen, 
zwischen diesen beiden Fällen zu unterscheiden. Zusätzliche nicht modellierte Merkmale im 
unbekannten Spektrum, die keine Überlappung verursachen, beeinflussen nicht den Wert M-
Gesamtdistanz der FAME, erhöhen jedoch den Wert des FAME-Restwertverhältnis. 

Der RMS (Root Mean Square, d. h. Quadratischer Mittelwert) des Restes ist ein Maß für den 
Mittelwertsfehler (Standardabweichung) bezogen auf das Restspektrum. Dieser Wert muss 
vergleichbar mit dem RMS des Rauschens im unbekannten Spektrum sein. 

Der Wert für P2P-Restwert der FAME (Peak to Peak) stellt das Maximum des Abweichungsbereichs 
zwischen dem unbekannten Originalspektrum und dem berechneten Spektrum dar (d. h. zwischen 
Maximum und Minimum des Restwerts). Normalerweise sollte dieser Wert beim Fünffachen des 
RMS-Fehlers liegen, wenn der Rest nur aus zufälligem Rauschen besteht. Ein hoher Wert des P2P-
Restwert der FAME kann der Hinweis darauf sein, dass das Spektrum der unbekannten Probe 
Merkmale enthält, die im Kalibrationssatz nicht vorkommen. In diesem Fall wird empfohlen, das 
Restspektrum zu überprüfen und die Herkunft der unmodellierten Merkmale zu ermitteln. 

Siehe auch die Mathematical Discussion (Mathematische Diskussion) in den Hilfethemen der 
Spectrum Quant+ für die mathematischen Definitionen der hier verwendeten Begriffe. 

Ergebnisse mit Biodiesel EN 14078 

Die Volumenprozente FAME werden standardmäßig in der Ergebnistabelle angezeigt. Wahlweise 
können auch Schichtdicke, Verdünnungsfaktor und FAME-Vorausberechnungsfehler 
angezeigt werden . 

Die Ergebnisse für Biodiesel EN 14078 sind auch im Dialogfenster Einstellungen der 
Formeleigenschaften in der Variablenliste Formel verfügbar. 

Der Fame-Vorausberechnungsfehler ist eine statistische Standardschätzung der Messunsicherheit in 
Bezug auf die Vorausberechnung und wird in Volumenprozenten ausgegeben. 

Literatur 

ASTM D7371–07: Standard-Testmethode zur Bestimmung des Gehalts von Biodiesel (Fettsäuren-
Methylester) in Dieseltreibstoff mit MIR-Spektroskopie (FTIR-ATR-PLS- Methode). 

EN 14078:2003 Bestimmung von Fettsäure-Methylester (FAME) in mittleren Destillaten (IR-
Spektroskopie-Methode). 
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Quant-Methodenassistent 

Der Quant-Methodenassistent ermöglicht es Ihnen, eine neue Quant-Methode direkt aus Ihren 
Spektren zu erzeugen, ohne dass Sie die Applikation Quant der Software Spectrum öffnen müssen. 
Zum Erstellen der Methode wird ein Satz Standardspektren verwendet, mit bekannten 
unterschiedlichen Werten für jede der Eigenschaften von Interesse. 

Nach dem Festlegen der zu verwendenden Standards erfolgt das Einstellen der Parameter für die 
Vorhersage, einschließlich der Basislinie und der spektralen Bereiche, die auszuwerten sind. 

Öffnen Sie die Spektren in der Software Spectrum und stellen Sie sicher, dass diese ausgewählt 
sind. 

1. Wählen Sie im Menü Prozesse die Option Quant und anschließend im Untermenü die 
Option Quant-Methodenassistent. 

ODER 

Klicken Sie auf das Symbol  in der Prozessleiste und wählen Sie anschließend Quant-
Methodenassistent im Drop-Down-Menü. 

Die Bildschirmseite 'Willkommen beim Spectrum Quant-Methodenassistent' wird 
eingeblendet. 

2. Wählen Sie Neue Methode erzeugen. 

3. Klicken Sie auf Weiter. 

Die Seite 'Algorithmen-Typ' wird eingeblendet. 

4. Wählen Sie einen Algorithmen-Typ aus der Drop-Down-Liste. 

Standardmäßig ist der Algorithmus nach dem Gesetz von Beer verfügbar. Wenn Sie das 
Paket der Quant-Algorithmen erworben haben, sind noch die folgenden Algorithmen 
verfügbar: PCR+, PLS1 und QuantC.  

5. Klicken Sie auf Weiter. 

Die Seite Standards wird eingeblendet und darin enthalten ist eine Liste der von Ihnen 
ausgewählten Spektren. 

In die Tabelle ist bereits eine Eigenschaften-Spalte eingefügt, die umbenannt werden kann. 
Wenn es für Ihre Spektren auch benutzerdefinierte Spalten gibt, werden diese ebenfalls der 
Tabelle hinzugefügt.  

6. Falls Sie vor dem Starten des Assistenten keine Spektren ausgewählt haben oder wenn Sie 
weitere Spektren hinzufügen möchten, klicken Sie auf Standards hinzufügen. 

Der Dialog 'Standards hinzufügen' wird eingeblendet. 

7. Durchsuchen Sie und wählen Sie das Spektrum oder die Spektren aus, die Sie hinzufügen 
möchten, und klicken Sie danach auf Öffnen. 

Die hinzugefügten Spektren werden in der Tabelle der Standards aufgelistet.   

Wenn der Dialog 'Benutzerdefinierte Probenfelder den Eigenschaften zuordnen' 
eingeblendet wird, gehen Sie gemäß Standards den benutzerdefinierten Feldern zuordnen 
vor. 

8. Klicken Sie auf Spalten hinzufügen, falls zusätzliche Spalten erforderlich sind, um die 
Eigenschaften für die Vorhersage festzulegen. 
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Sie können sowohl weitere Eigenschaftsspalten einfügen als auch eine Normierungsspalte 
hinzufügen. Zur Normierung der Standards können die jeweiligen Eigenschaftswerte mit 
einem Skalierungsfaktor multipliziert werden, z. B. mit der Schichtdicke bei der Messung. 

9. Tragen Sie die Eigenschaftswerte Ihrer Standards ein. 

10. Geben sie einen Normierungsfaktor für Ihre Standards ein. 

11. Stellen Sie sicher, dass die Option Methodenparameter bearbeiten gewählt wird. 

12. Klicken Sie auf Weiter. 

Die Seite 'Algorithmenparameter' wird eingeblendet und zeigt die entsprechenden 
Algorithmenparameter an. 

Für den Algorithmus nach dem Gesetz von Beer wird für jede auf der Seite der Standards 
festgelegte Eigenschaft ein Reiter erzeugt. 

13. Führen Sie das Einstellen der Algorithmenparameter durch. 

Unter  Parameter des Gesetzes von Beer finden Sie Details zu den Peak- und 
Regressionsparametern für den Algorithmus nach dem Gesetz von Beer. 

Bei den Bildschirmhilfen der Spectrum Quant finden Sie Details zu den Parametern für die 
Algorithmen PCR+, PLS1 und QuantC. 

14. Falls Sie den Algorithmus nach dem Gesetz von Beer benutzen, wiederholen Sie für jede 
Eigenschaft den Schritt 13. 

15. Klicken Sie auf Weiter. 

Die Bildschirmseite 'Vorab-Bearbeitung' wird eingeblendet. 

16. Wählen Sie die Optionen, die auf dem Reiter Übersicht zu verwenden sind, und 
konfigurieren Sie danach für jede Option die Parameter auf den Reitern. 

Die verfügbaren Optionen werden davon abhängen, welche Algorithmen ausgewählt 
wurden. Bei den Bildschirmhilfen der Spectrum Quant finden Sie Details zu den 
Parametern, die für jeden Algorithmus verfügbar sind und wie diese zu konfigurieren sind.  

17. Klicken Sie auf Weiter. 

Die Seite Kalibrierung wird eingeblendet. 

18. Klicken Sie auf Kalibrieren, um die Kalibrierung zu starten. 

Die Ergebnisse der Kalibrierung werden auf dem Reiter 'Kalibrierungs-Übersicht' angezeigt. 
Sie liefern Details zur Methode, zu den Parametern der Algorithmen, den Optionen zur 
Vorab-Bearbeitung, den Kalibrierungsergebnissen und zu den festgelegten geschätzten 
(berechneten) Eigenschaftswerten sowie zu den Restwerten für jeden Standard. 

19. Um die Ergebnisse für die einzelnen Eigenschaften ansehen zu können, wählen Sie die 
entsprechende Option in der Drop-Down-Liste Eigenschaft auswählen. 

20. Klicken Sie auf Weiter. 

Die Bildschirmseite 'Speichern' wird eingeblendet. 

21. Geben Sie einen Methodennamen ein. 

Alle weiteren Informationen können in das Feld Beschreibung der Methode eingetragen 
werden. 

22. Wählen Sie einen Speicherort aus der Drop-Down-Liste. 
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Durchsuchen Öffnet den Dialog 'Nach Ordner durchsuchen'. Navigieren Sie und öffnen Sie 
den Ordner, worin Sie die Methode speichern möchten. 

Privat Der Speicherort des Ordners 'Privat' ist spezifisch für den Benutzer:   

Unter Windows 7/8 ist es: C:\ProgramData\PerkinElmer\Quant\Users\<User 
name>\methods 

For Windows XP: C:\Documents and Settings\All Usersr\Application 
Data\PerkinElmer\Quant\Users\<User name>\methods 

Öffentlich Der Ordner 'Öffentlich' ist für alle Anwender einsehbar und wurde bei der 
Installation der Software Spectrum eingerichtet.  

Standardmäßiger Speicherort ist C:\pel_data\Quant\Methods 

23. Klicken Sie auf Beenden, um die Methode zu speichern und den Quant-
Methodenassistenten zu schließen. 

Wenn Sie die Software Spectrum Quant ES benutzen, können Sie dazu aufgefordert 
werden, eine elektronische Unterschrift für den Unterschriftenpunkt Methode speichern 
einzugeben. 

Die Methode wird im Format *.qmd gespeichert. 
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Standards 

Die Tabelle der Standards ermöglicht es, die Spektren auszuwählen, die bei Ihrem Modell als 
Kalibrierstandards verwendet werden sollen. 

HINWEIS:  Ein Spaltenwähler in der oberen linken Ecke der Tabelle der Standards ermöglicht es 

Ihnen festzulegen, welche Spalten angezeigt werden, indem Sie das 

betreffende Kästchen markieren. Die Optionen sind: Ausschließen, Name, 

Datum/Uhrzeit, Dateipfad und alle Spalten mit Eigenschaften. 

Hinzufügen, Entfernen und Ausschließen von Standards 

Hinzufügen von Standards 

1. Klicken Sie auf Standards hinzufügen. 

Der Dialog Standardspektren hinzufügen wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie die Spektren aus, die als Standards verwendet werden sollen und klicken Sie 
anschließend auf Öffnen. 

Standardmäßig werden binäre Spektren (Dateien *.sp) angezeigt. Sie können auch 
Interferogramme 

(Dateien *. ig) öffnen, JCAMP-DX-Dateien (*.dx, *.jdx), Omnic-Dateien (*.spa), GRAMS-
Dateien (*.spc) oder Spektren, die als Datenpunkte im Format PerkinElmer ASCII-Text 
(Dateien *.asc) gespeichert sind. 

Falls Sie die Software Spectrum Quant ES benutzen, können Sie dazu aufgefordert werden, 
eine elektronische Unterschrift zum Öffnen von Nicht-ES-Dateien einzugeben. 

Für jedes ausgewählte Spektrum wird in der Tabelle der Standards eine Zeile hinzugefügt. 

HINWEIS:  Wird der Dialog Zuordnen benutzerdefinierter Felder zu Eigenschaften eingeblendet, 

finden Sie Näheres unter Hinzufügen von Standards mit benutzerdefinierten Feldern. 

Hinzufügen von Standards mit benutzerdefinierten Feldern 

Falls Ihren Spektren benutzerdefinierte Felder zugeordnet sind, können Sie für diese jeweils eine 
Eigenschafts- oder eine Normierungsspalte einrichten. Sie können dazu eine neue Spalte erzeugen 
oder eine bereits vorhandene Spalte auswählen. Möchten Sie in ein benutzerdefiniertes Feld keine 
Daten einschließen, können Sie die Option zum Ignorieren wählen. 

1. Klicken Sie auf Standards hinzufügen. 

Der Dialog Standardspektren hinzufügen wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie die Spektren aus, die als Standards verwendet werden sollen und klicken Sie 
auf Öffnen. 

Der Dialog Zuordnen benutzerdefinierter Felder zu Eigenschaften wird eingeblendet, neben 
der Liste mit benutzerdefinierten Feldern der ausgewählten Standardspektren. 

3. Wählen Sie für jedes benutzerdefinierte Feld den Typ für die Spalte aus, die Sie in der 
Tabelle erzeugen möchten. 
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Die Optionen sind Eigenschaft oder Normierung. Möchten Sie der Tabelle der Standards 
keine Spalte für benutzerdefinierte Felder hinzufügen, wählen Sie die Option Ignorieren. 

4. Möchten Sie in der Tabelle der Standards eine neue Spalte erzeugen, mit einem Namen für 
das benutzerdefiniere Feld, dann stellen Sie sicher, dass das Kästchen Vorhandene 
Spalte verwenden nicht markiert ist. 

ODER 

Möchten Sie eine vorhandene Spalte verwenden, markieren Sie das Kästchen Vorhandene 
Spalte verwenden und wählen Sie anschließend in der DropDown-Liste den 
entsprechenden Eigenschaftsnamen aus. 

Wurde als Spaltentyp die Option Normierung gewählt und die Tabelle enthält bereits eine 
solche Spalte, dann wird automatisch Vorhandene Spalte verwenden aktiviert. Die 
Option Eigenschaftsname wird leer bleiben. 

5. Klicken Sie auf Akzeptieren. 

Die Spektren werden der Tabelle der Standards hinzugefügt und die Daten 
benutzerdefinierter Felder werden entweder einer neuen Spalte mit gleichem Namen oder 
der Spalte mit dem ausgewählten Eigenschaftsnamen hinzugefügt. 

ODER 

Sollen die Daten aller benutzerdefinierten Felder ignoriert werden, klicken Sie auf 
Ignorieren. 

Die Spektren werden der Tabelle der Standards hinzugefügt, die Daten in 
benutzerdefinierten Feldern werden jedoch ignoriert. 

Auswählen von Zeilen 

Ø Klicken Sie zum An- oder Abwählen einer kompletten Zeile in der Tabelle auf das Feld der 
ersten (linken) Spalte dieser Zeile. 

Alle angewählten Zeilen (oder Felder) werden farblich hervorgehoben. 

Ø Um einen Block von Zeilen anzuwählen, halten Sie die SHIFT-Taste gedrückt und wählen 
Sie die erste und danach die letzte Zeile an oder bewegen Sie den Mauszeiger mit 
gedrückter linker Maustaste in der ersten Spalte der Tabelle nach oben oder nach unten.. 

Ø Um individuelle Zeilen an- oder abzuwählen, halten Sie die CTRL-Taste gedrückt und klicken 
Sie nacheinander auf die betreffenden Zeilen. 

Auswählen von Spalten 

Ø Durch Klicken auf den Spaltenkopf wird eine komplette Spalte der Tabelle an- oder 
abgewählt. Alle angewählten Spalten sind farblich hervorgehoben. 

Alle angewählten Spalten sind farblich hervorgehoben. 

Entfernen von Standards 

1. Wählen Sie die Standards aus, die Sie entfernen möchten. 

2. Klicken Sie auf Standards entfernen. 

Der Dialog Standards entfernen wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf Ja. 

Die ausgewählten Standards werden aus der Tabelle der Standards entfernt. 
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Ausschließen von Standards 

Um einen oder mehrere Standards bei der Kalibrierung auszuschließen: 

Ø Markieren Sie das entsprechende Kästchen Ausschließen neben dem Standard, den Sie 
ausschließen möchten. 

Der betreffende Standard wird bei der Kalibration ausgeschlossen. Er wird jedoch nicht aus 
der Tabelle der Standards entfernt. 

Hinzufügen einer Eigenschaftsspalte 

HINWEIS:  Eine Eigenschaftsspalte mit dem Namen (Eigenschaft1) ist standardmäßig der Tabelle 

der Standards hinzugefügt. Bei Bedarf können Sie eine Eigenschaft umbenennen. 

1. Klicken Sie auf Spalte hinzufügen. 

2. Wählen Sie danach in der DropDown-Liste Eigenschaft hinzufügen. 

Der Dialog Eigenschaft hinzufügen wird eingeblendet. 

3. Tragen Sie den Eigenschaftsnamen und die Einheiten ein. 

4. Klicken Sie auf OK, um den Eigenschaftsnamen als Spalte in die Tabelle der Standards 
einzufügen. 

Die Einheiten werden in Klammern nach dem Eigenschaftsnamen im Spaltenkopf 
angegeben. 

Um den Wert einer Eigenschaft einzugeben oder zu bearbeiten, klicken Sie doppelt mit der 
linken Maustaste in die betreffende Zelle und tragen Sie anschließend den gewünschten 
Wert ein. 

Hinzufügen, Umbenennen oder Löschen einer Eigenschaft mittels Kontextmenü 

Hinzufügen einer Eigenschaft: 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Spaltenkopf einer vorhandenen 
Eigenschaftsspalte und wählen Sie im Kontextmenü Eigenschaft hinzufügen. 

Der Dialog Eigenschaft hinzufügen wird eingeblendet. 

2. Tragen Sie den Eigenschaftsnamen und die Einheiten ein. 

3. Klicken Sie auf OK, um den Eigenschaftsnamen als Spalte in die Tabelle der Standards 
einzufügen. 

Die Einheiten werden in Klammern nach dem Eigenschaftsnamen im Spaltenkopf 
angegeben. 

Um den Wert einer Eigenschaft einzugeben oder zu bearbeiten, klicken Sie doppelt mit der 
linken Maustaste in die betreffende Zelle und tragen Sie anschließend den gewünschten 
Wert ein. 

Umbenennen einer Eigenschaft: 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Spaltenkopf einer vorhandenen 
Eigenschaftsspalte und wählen Sie im Kontextmenü Eigenschaft umbenennen. 

Der Dialog Eigenschaft umbenennen wird eingeblendet. 

2. Tragen Sie den neuen Eigenschaftsnamen ein und bei Bedarf die neuen Einheiten. 
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3. Klicken Sie auf OK, um die Änderumgen in der Spalte der Tabelle der Standards zu 
übernehmen. 

ODER 

Klicken Sie auf Abbrechen, um den Dialog zu beenden, ohne die Änderungen zu 
speichern. 

Löschen einer Eigenschaft: 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Spaltenkopf der Eigenschaftsspalte und wählen 
Sie im Kontextmenü Eigenschaft entfernen. 

Der Dialog Spalte entfernen wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf Ja, um die Spalte aus der Tabelle der Standards zu entfernen. 

ODER 

Klicken Sie auf Nein, um den Dialog zu beenden, ohne die Änderungen zu speichern. 

Hinzufügen einer Normierungsspalte 

Sie können Ihre Standards normieren, indem Sie jeden Eigenschaftswert mit einem 
Skalierungsfaktor multiplizieren. Standardmäßiger Skalierungsfaktor ist 1. 

Der Hauptgrund für die Anwendung eines Skalierungsfaktors ergibt sich aus der Verwendung der 
Schichtdicken-Normierung. Tragen Sie in diesem Fall bei jedem Standard die Schichtdicke in die 
Normierungsspalte ein. 

1. Klicken Sie auf Spalte hinzufügen. 

2. Wählen Sie anschließend in der DropDown-Liste Normierung hinzufügen. 

HINWEIS: In der Tabelle der Standards kann nicht mehr als eine Normierungsspalte 

enthalten sein. Sobald der Tabelle eine Normierungssüalte hinzugefügt wurde, 

ist die Option Normierung hinzufügen nicht mehr verfügbar. 

Die Normierungsspalte wird der Tabelle der Standards hinzugefügt. Der standardmäßige 
Skalierungsfaktor ist 1. 

3. Um den Normierungswert zu ändern, klicken Sie auf die Zelle und tragen Sie den neuen 
Wert ein. 

Entfernen von Spalten 

1. Wählen Sie die zu entfernende Spalte aus, indem Sie auf den betreffenden Spaltenkopf 
klicken. 

2. Klicken Sie bei angewählter Spalte auf Spalte entfernen. 

Der Dialog Spalte entfernen wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf Ja, um die Spalte aus der Tabelle der Standards zu entfernen. 

ODER 

Klicken Sie auf Nein, um den Dialog zu beenden, ohne die Änderungen zu speichern. 
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Parameter des Gesetzes von Beer 

Wird als Algorithmus das Gesetz von Beer gewählt, müssen Peak- und Regressionsparameter für 
sämtliche Eigenschaften eingerichtet werden, die in der Tabelle Standards definiert sind. 

Auswählen eines Spektrums 

Wählen Sie vor dem Festlegen der Peakparameter ein geeignetes Standardspektrum zur 
Darstellung aus: 

Ø Wählen Sie das Spektrum, das dargestellt werden soll, aus der DropDown-Liste Spektrum 
zur Parameterdarstellung auswählen. 

Einstellung der Peakparameter 

Sie können die Eigenschaftswerte anhand der Peakfläche oder der Peakhöhe (entweder der Höhe 
bei einem definierten Abszissenwert oder der maximalen Höhe in einem Bereich) berechnen. Die 
Werte können ab der Nullabsorptionslinie oder ab einer vom Anwender festgelegten Basislinie 
gemessen werden. Außerdem können Sie die Eigenschaft anhand des Mittelwerts zweier Peaks oder 
anhand des Peakverhältnisses berechnen. 

Zum Festlegen der Peakparameter können Sie den vertikalen Cursor und die Markierungen der 
Graphik verwenden. Alternativ können Sie einfach die gewünschten Werte direkt in die Tabelle 
eintragen. Die graphische Darstellung wird dabei entsprechend angepasst.  

Festlegen der Peakparameter: 

1. Wählen Sie als Peaktyp Fläche, Höhe oder Max. Höhe. 

Als Fläche wird der ausgewählte Flächenbereich unterhalb der spektralen Kurve erfasst. Als 
Höhe wird die Signalhöhe des ausgewählten Peaks gemessen. Max. Höhe bestimmt die 
maximale Signalhöhe innerhalb des festgelegten Spektralbereichs. 

2. Möchten Sie ein Peakverhältnis berechnen, wählen Sie Peak-Verhältnis.  

Der Peaktabelle wird eine Zeile für den zweiten Peak und eine Zeile für das Peakverhältnis 
hinzugefügt. Das Verhältnis wir automatisch benannt, mit [Peakname Zeile 1]/[Peakname 
Zeile 2]. 

Sie können einen Peaknamen bearbeiten. Klicken Sie dazu mit linker Maustaste in das 
betreffende Feld und tragen Sie einen neunen Namen ein. 

3. Wählen Sie die Anzahl der Basispunkte für die Festlegung der Basislinie aus. 

Wurden keine Basispunkte gewählt, wird als Basislinie die Nullabsorptionslinie verwendet. 

Wurde nur Basispunkt 1 ausgewählt, wird in der Graphik eine Horizontale durch den 
betreffenden Ordinatenwert als Basislinie definiert. Wurden Basispunkt 1 und Basispunkt 2 
ausgewählt, wird in der Graphik die Basislinie durch diese beiden Punkte gelegt. 

Wurden ein oder mehrere Basispunkte ausgewählt, sind die Optionen Min. Basispunkte 
und Mittlere Basispunkte verfügbar. 

Min. Basispunkte fügt jedem Basispunkt Bereichsmarkierungen hinzu (in der Graphik als 
zwei leere Dreiecke dargestellt ). Der verwendete Basispunkt (in der Graphik als 
volles Dreieck dargestellt) ist der jeweilige Minimalwert zwischen den Markierungen. 

Mittlere Basispunkte fügt ebenfalls jedem Basispunkt Bereichsmarkierungen hinzu 
( ). Der verwendete Basispunkt (in der Graphik nicht markiert) ist der Mittelwert 
zwischen den beiden Bereichsmarkierungen. 
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4. Wenn bei Schritt 2 die Option Peak-Verhältnis gewählt wurde, muss in der Tabelle die Zeile 
für den ersten Peak gewählt werden, den Sie festlegen möchten. 

5. Bewegen Sie den vertikalen Cursor auf die Position des Peaks, den Sie zur Berechnung der 
Eigenschaft verwenden möchten und klicken Sie doppelt, um diese Peakposition der Tabelle 
hizuzufügen. 

Verharren Sie auf dem vertikalen Cursor mit dem Mauszeiger, bis dieser sich in einen 
Doppelpfeil verwandelt . Halten Sie die linke Maustaste gedrückt und bewegen Sie per 
Mauszug den Cursor nach links oder nach rechts in die gewünschte neue Position. Lassen 
Sie die Taste los und klicken Sie danach doppelt mit der linken Maustaste. Die Werte in der 
Peaktabelle werden automatisch aktualisiert. 

HINWEIS: Die Peakposition muss sich innerhalb des Bereichs aller Spektren befinden, die in 

der Standardtabelle enthalten sind. 

6. Verwenden Sie die Graphikmarkierungen, um auf der Spektralkurve entweder den Punkt 
festzulegen, bei welchem die Höhe bestimmt wird oder den Bereich, für welchen die 
Peakfläche oder die maximale Peakhöhe berechnet wird. Die gleiche Vorgehensweise wird 
bei Bedarf auch zur Markierung der Basispunkte verwendet. 

Verharren Sie zum Bewegen eines Bereichs oder einer Basilinienmarkierung so lange mit dem 
Mauszeiger darauf, bis dieser sich in einen Doppelpfeil verwandelt . Halten Sie die linke 
Maustaste gedrückt und bewegen Sie die Markierung per Mauszug in die neue Position auf der 
spektralen Kurve. Lassen Sie die linke Maustaste los und in der Peaktabelle werden automatisch die 
Werte aktualisiert. Alternativ können Sie einfach die gewünschten Werte direkt in die Tabelle 
eintragen. Die graphische Darstellung wird dabei entsprechend angepasst. 

Fläche 

Die Fläche wird durch die Abszissenwerte Von und Bis definiert (in der Graphik als vertikale Linien 
dargestellt). Wurden keine Basispunkte ausgewählt, erfolgt die Messung der Fläche zwischen 
spektraler Kurve und Nullabsorptionslinie. Wurden ein oder zwei Basispunkte festgelegt (in der 
Graphik als Dreiecke dargestellt), dann wird die Fläche zwischen spektraler Kurve und Basislinie 
ermittelt. Um ein Beispiel für Peak-Flächenmarkierungen mit zwei Basispunkten zu sehen: 
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Höhe 

Die Höhe wird durch einen Abszissenwert festgelegt (X in derTabelle). Wurden keine Basispunkte 
ausgewählt, erfolgt die Messung der Höhe zwischen spektraler Kurve und Nullabsorptionslinie. 
Wurden ein oder zwei Basispunkte festgelegt (in der Graphik als Dreiecke dargestellt), dann wird 
die Höhe zwischen spektraler Kurve und Basislinie bestimmt. Um ein Beispiel für Peak-
Höhenmarkierungen mit zwei Basispunkten zu sehen: 
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Max. Höhe 

Max. Höhe wird durch die Abszissenwerte Von und Bis definiert (in der Graphik als vertikale Linien 
dargestellt). Max. Höhe ist die maximale Peakhöhe zwischen den Abszissenwerten Von und Bis. 
Wurden keine Basispunkte ausgewählt, erfolgt die Messung der Max. Höhe zwischen spektraler 
Kurve und Nullabsorptionslinie. Wurden ein oder zwei Basispunkte festgelegt (in der Graphik als 
Dreiecke dargestellt), dann wird Max. Höhe zwischen spektraler Kurve und Basislinie gemessen. Um 
ein Beispiel von Markierungen für Max. Höhe mit zwei Basispunkten zu sehen: 
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7. Wenn bei Schritt 2 die Option Peak-Verhältnis ausgewählt wurde, wiederholen Sie die 
Schritte 5-6 für den zweiten Peak. 

HINWEIS:  Sobald Sie die Parameter für jede Peakzeile ändern, werden die Verhältnixwerte 

automatisch aktualisiert. 

Einstellen der Regressionsparameter 

Die Regressionsparameter ermöglichen es, die Art der Kurvenanpassung für die Kalibration 
auszuwählen: 

1. Rufen Sie die DropDown-Liste Anpassungstyp auf und wählen Sie darin die gewünschte 
Option. 

Die verfügbaren Optionen sind Linear, Quadratisch, Kubisch und Benutzerdefiniert. 

2. Für die Anpassungen Linear, Quadratisch und Kubisch können Sie Durch Null zwingen 
wählen, wenn Sie die Kalibrationskurve durch den Ursprung zwingen möchten. 

ODER 

Geben Sie für die Anpassung Benutzerdefiniert geeignete Werte für die Koeffizienten a0, a1, 
a2 und a3 ein. 
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Verwaltung und Einstellungen 
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Einstellungen und Administration 

Es werden eine Reihe von Befehlen zum Verwalten und Einrichten eines Messplatzes beschrieben, 
die es ermöglichen: 

Die Namen und Passwörter (falls benötigt) aller Benutzer von Spectrum zu verwalten. Um 
Benutzerrechte zu vergeben, müssen Sie als Administrator angemeldet sein. 

Die Liste der Geräte zu verwalten, welche Spectrum unterstützen. 

Angeschlossene Geräte einzurichten. 

Einstellungen der Spektrometer-Bereitschaftstests. 

Einstellen der IPV-Tests. 

Einstellen des angeschlossenen Raman-Spektrometers. 

Überprüfen und Kalibrieren des angeschlossenen Raman-Spektrometers. 

Einstellungen des benutzerdefinierten Spektrenexports. 

Email-Konten einzurichten, die es ermöglichen, den Befehl Als Email senden auszuführen. 

Bandenbeschriftungen in Ihren Spektren einzurichten. 

Einstellungen der Standardgraphikdarstellung. 

Die Funktion COMPARE einzurichten. 

Einstellungen für den Prozess Biodiesel (verfügbar, wenn der Biodiesel-Analysator installiert wurde). 

Einstellungen von Spektrenbibliotheken und Suchparameter. 

Einstellen der Überprüfung. 

Einstellungen für den Prozess Adulterant Screen (verfügbar, wenn Sie die Lizenz für Adulterant 
Screen haben). 

Einstellungen des Quant-Prozesses. 

Definieren oder Einrichten eines Makro, das aus einer Reihe aufeinander folgender Prozesse zur 
Spektrenbearbeitung besteht. 

Definieren oder Erstellung einer Berechnung, zur Durchführung von Berechnungen an einem oder 
mehreren Spektren oder an den Daten, die bei einem anderen Prozess erhalten wurden. 
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Administration 

Wenn Sie in der Software Spectrum als Administrator angemeldet sind, ermöglicht das Untermenü 
Administration des Menüs Einstellungen:  

· Den Anwendern von Spectrum Benutzernamen und Passwort (falls erforderlich) zu 
vergeben. 

Wenn Sie in der Software Spectrum ES als Administrator angemeldet sind, ermöglicht das 
Untermenü Administration des Menüs Einstellungen zusätzlich: 

· Neue Gruppen hinzuzufügen und Berechtigungen für jede Gruppe (ausgenommen 
Administratoren) zu vergeben. 

· Die Arbeitsgänge in der Software festzulegen, die eine elektronische Unterschrift aus einer 
vordefinierten Liste erfordern.  

· Die Verwaltung von Anwender-Sicherheitsprotokollen. 
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Benutzer, Gruppen und Passwörter einrichten 

Jede Person, die Spectrum anwendet, muss als Benutzer angemeldet werden, der befugt ist, 
Aufgabenstellungen der Datenaufnahme und Verwaltung auszuführen. 

 Wählen Sie zum Anmelden von Benutzern im Menü Einstellungen die Option 
Administration und danach den Befehl Benutzerverwaltung. 

Der Dialog Benutzer und Passworteinstellungen wird eingeblendet. 

HINWEIS: Klicken Sie nach Änderungen im Dialog Benutzer und Passwort-einstellungen auf 

Übernehmen, um Änderungen zu akzeptieren, ohne den Dialog zu schließen. Klicken 

Sie auf OK, um die Änderungen anzuwenden und den Dialog zu schließen. 

Mit Spectrum werden zwei Gruppen vordefiniert: die Gruppe Administrators und die Gruppe 
Users. Sie können mit Spectrum die Zugangsrechte dieser Gruppen weder ändern, noch neue 
Gruppen erzeugen. 

Die Gruppe Administrators wurde für mehrere Softwarepakete von PerkinElmer eingerichtet, 
darunter auch für Spectrum. Die Zugangsrechte dieser Gruppe können nicht kundenspezifisch 
geändert werden. Standardmäßig ist ein Anwender von Spectrum Standardsoftwarepakete mit 
Namen Administrator sowohl Mitglied in der Gruppe Administrators, als auch in der Gruppe Users. 

The Users group exists for the standard versions of a range of PerkinElmer software and for 
Spectrum ES (version 10.3 or later), but not for other ES versions of PerkinElmer software, 
including Spectrum version 6 ES.  

In Spectrum Enhanced Security (ES), the Administrators, Users, Reviewers and Approvers groups 
are predefined. The access rights applied to these groups can be customized, and additional groups 
with particular access rights created. A user's access rights depend entirely on group memberships. 

 Ein für andere Standardsoftwarepakete von PerkinElmer definierter Benutzer erscheint ebenfalls in 
der Liste Users von Spectrum, er muss jedoch die Zugangsrechte von einem Administrator der 
Spectrum erhalten. 

Ergänzende Information 

Verwaltung der Benutzer 

Standardbenutzer 

Hinzufügen eines neuen Benutzers 

Zuordnung eines Benutzers zu einer Gruppe; Entfernung eines Benutzers aus einer Gruppe 

Freigabe oder Sperrung eines Benutzerkontos; Löschung eines Benutzers 

Verwaltung der Gruppen 

Standardgruppen 

Hinzufügen eines neuen Gruppen 

Berechtigungen und verfügbare Spektrometer für die Gruppe 

Unterschriften (nur Spectrum ES) 

Einstellungen für einen Unterschriftspunkt definieren 
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Passwörter 

Änderung eines Passworts  

Maximales und minimales Passwortalter 

Passwortlänge 

Wiederverwendung von Passwörtern 

Sperrung von Benutzerkonten 

Neuzulassung ausgesperrter Benutzer 

Windows 

Windows-Anmeldung 

Einloggen in Spectrum mit Windowsanmeldung 

Entfernen eines Benutzers aus der Windows-Gruppe PKIUsers 
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Standardbenutzer 

Folgende Benutzer sind für Spectrum und Spectrum ES vordefiniert: 

Name Passwort Gruppenmitgliedschaft 

Administrator administrator Administratoren, Benutzer 

Ergänzende Information 

Standardgruppen  

Einer Gruppe Benutzer zuordnen oder entfernen  
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Standardgruppen 

Spectrum Standard 

Folgende Gruppen sind in der Standardsoftware Spectrum vordefiniert. Sie können nicht gelöscht 
und es können keine anderen Gruppen hinzugefügt werden. 

Gruppe   

Benutzer Mitglieder dieser Gruppe können keine anderen Benutzer einrichten. 

Administratoren Nur Mitglieder dieser Gruppe haben Zugriff auf die Benutzereinstellungen. 

Spectrum ES 

Folgende Gruppen sind in der Software Spectrum ES vordefiniert.  Die Gruppe der Administratoren 
kann nicht gelöscht werden. Andere Gruppen können gelöscht und neue Gruppen können 
hinzugefügt werden. 

Gruppe   

Administratoren Nur Mitglieder der Gruppe Administratoren haben Zugriff auf den Befehl 

Benutzereinstellungen. Ihre Berechtigungen sind beschränkt auf 

Administrationsaufgaben, wie Einstellungen für Benutzer und Hinzufügen von 

Geräten oder neuen Gruppen. Administratoren sind jedoch von analytischen 

Aufgabenstellungen, wie Durchführung von Prozessen oder Datenaufnahmen 

ausgeschlossen. Die Berechtigungen der Gruppe Administratoren können nicht 

verändert werden. 

Benutzer Die Mitglieder der Gruppe Benutzer können standardmäßig alle Funktionen der 

Software ausführen, mit Ausnahme jener, die Administratoren vorbehalten sind, 

sowie der Funktionen Überprüfen und Genehmigen. Die jeweiligen 

Berechtigungen werden von den Administratoren festgelegt. Mitglieder der Gruppe 

Benutzer können keine anderen Benutzer einstellen. 

Überprüfer Mitglieder der Gruppe Überprüfer sind dazu vorgesehen, Änderungen zu 

überprüfen, die von anderen Anwendern durchgeführt wurden und eine 

elektronische Unterschrift erfordern. Standardmäßig sind Sie ausschließlich dazu 

berechtigt, Überprüfungen auszuführen. Mitglieder dieser Gruppe können keine 

weiteren Benutzer einstellen. 

Genehmiger Mitglieder der Gruppe Genehmiger sind dazu vorgedehen, Änderungen zu 

genehmigen, die von anderen Anwendern durchgeführt wurden und eine 

elektronische Unterschrift erfordern. Standardmäßig sind Sie ausschließlich dazu 

berechtigt, Genehmigungen auszuführen. Mitglieder dieser Gruppe können keine 

weiteren Benutzer einstellen. 
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Ergänzende Information 

Die Gruppe Administratoren verwaltet eine ganze Reihe von PerkinElmer-Softwarepaketen, 
darunter auch Spectrum. 

Beide Gruppen, Administratoren und Benutzer, haben für die Version 6 der Software Spectrum 
Gültigkeit und die in dieser Version eingestellten Benutzer behalten ihre Gültigkeit auch in der 
Version 10 der Software Spectrum. Bei der Version 6 der Software verfällt das Passwort für den 
Standardadministrator nach 42 Tagen. 

Die Gruppe Benutzer gibt es nicht bei einigen ES-Versionen von PerkinElmer-Softwarepaketen, 
einschließlich bei der Spectrum-Version 6 ES. 
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Hinzufügen eines neuen Benutzers in der Software Spectrum 

Anhand der Option Benutzereinstellungen können Sie der Liste Benutzer neue Benutzer 
hinzufügen, die sich auf diesem PC in der Software Spectrum anmelden können. 

Diese Möglichkeit besteht nur dann, wenn Sie als Administrator angemeldet sind. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Spectrum) oder der Dialog Benutzer-, 
Gruppen- und Passwortkontrolle (Spectrum ES) wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Passwortkontrolle.  

Wurde unter Art der Anmeldung die Option Anmeldung über Windows gewählt, 
klicken Sie anschließend auf Abbrechen. 

Neue Benutzerrechte werden jetzt mit der Windows-Benutzerverwaltung vergeben. 

Bei anderen Einstellungen: 

3. Öffnen Sie den Reiter Benutzer und klicken Sie auf Neu.  

Der Dialog Neuer Benutzer wird eingeblendet. 

4. Erstellen Sie Einträge für Benutzername und Vollständiger Name. 

5. Wurde unter Art der Anmeldung die Option PerkinElmer-Anmeldung gewählt, geben 
Sie ein Passwort ein und wiederholen Sie es unter Passwort bestätigen.  

Die allgemeinen Passworteigenschaften, wie minimale Länge, finden Sie auf der 
Registerkarte Passwortkontrolle. Bitte Groß- und Kleinschreibung beachten, es sind nur 
Buchstaben, Zahlen und einzelne Leerzeichen zugelassen. 

6. Standardmäßig ist der Kontostatus eines Benutzers aktiv, und der direkte Zugang ist ihm 
erlaubt. Möchten Sie den Zugang erst später freigeben, wählen Sie inaktiv.  

Wird der Zugang wieder aktiviert, muss ein neues Passwort vergeben und bestätigt 
werden. 

7. Ist die Anmeldungsart PerkinElmer-Anmeldung, legen Sie fest, ob der neue Benutzer 
sein Passwort beim nächsten Einloggen ändern muss. 

8. Klicken Sie auf OK.  

Die DropDown-Liste der Benutzer wird mit dem neuen Namen ergänzt. 
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Hinzufügen und Löschen einer Gruppe 
(Nur in der Software Spectrum ES) 

Verwenden Sie den Befehl Benutzer einstellen, um eine neue Gruppe hinzuzufügen, welcher auf 
diesem PC mit der Software Spectrum ES Benutzer zugeordnet werden können.  

HINWEIS: Mit der Standardversion der Software Spectrum ist es nicht möglich, eine neue Gruppe 

zu erzeugen. 

Sie können nur dann eine Gruppe hinzufügen, wenn Sie in der Software Spectrum als Administrator 
angemeldet sind. 

Administratoren können den Mitgliedern der Gruppe Berechtigungen vergeben, welche ihnen 
Zugriffe erlauben, die im Einklang mit den Arbeitsabläufen Ihres Unternehmens sind. So können z. 
B. Berechtigungen eingerichtet werden, die es Mitgliedern einer bestimmten Gruppe erlauben, 
COMPARE-Prozesse durchzuführen, jedoch ohne das Ändern von COMPARE-Parametern, wie 
Korrelationswerte oder das verwendete Referenzspektrum. 

Wenn eine Gruppe keine Berechtigung zur Anwendung einer Reihe von Optionen hat, werden diese 
Optionen in der Software nicht sichtbar sein. Hat z. B. eine Gruppe keine Berechtigung zur 
Durchführung des Dekonvolutions-Prozesses, wird diese Option im Menü Prozesse nicht angezeigt. 
Wurde für keinen Prozess eine Berechtigung vergeben, wird das Menü Prozesse ausgeblendet. 

Hinzufügen einer neuen Gruppe 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Das Dialogfenster Benutzer-, Gruppen- und Passwortkontrolle wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Gruppen und klicken Sie auf Neu. 

Der Dialog Neue Gruppe wird eingeblendet. 

3. Geben Sie den Gruppennamen ein. 

4. Klicken Sie auf OK. 

Die neue Gruppe ist erzeugt. 

5. Klicken Sie auf OK, um den Dialog zu schließen oder wählen Sie Berechtigungen und 
verfügbare Spektrometer für die Gruppe. 

Löschen einer Gruppe 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Das Dialogfenster Benutzer-, Gruppen- und Passwortkontrolle wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Gruppen. 

3. Wählen Sie den Namen der Gruppe, die Sie aus der DropDown-Liste löschen möchten. 
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4. Klicken Sie auf Löschen.  

Ein Bestätigungsdialog fragt nach, ob Sie sicher sind, dass Sie die Gruppe löschen möchten. 

5. Klicken Sie auf Ja. 

Die Gruppe wird gelöscht. 

HINWEIS: Sie können keine Gruppe löschen, die zugeordnete Benutzer enthält. 

Festlegen, wozu Mitglieder einer Gruppe berechtigt sind 

Festlegen der Berechtigungen für die Mitglieder einer Gruppe: 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Das Dialogfenster Benutzer-, Gruppen- und Passwortkontrolle wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Gruppen. 

3. Wählen Sie in der DropDown-Liste den Namen der Gruppe, die Sie verändern möchten. 

4. Klicken Sie auf Berechtigungen anzeigen, falls diese nicht angezeigt sind.  

Im Feld Berechtigungen sind die momentan an- und abgewählten Berechtigungen für die 
Gruppe zu sehen. 

Ein Haken markiert die Berechtigungen, welche für die Gruppe angewählt sind. 

5. Wählen Sie die Berechtigungen für die Mitglieder der Gruppe an oder ab.  

Um alle verfügbaren Berechtigungen anzuwählen, markieren Sie die Option 
Berechtigungen im Listentitel. 

Folgende Tabelle enthält die standardmäßigen Berechtigungen für die in der Software 
Spectrum vordefinierten Gruppen: 

Gruppe Standardberechtigungen 
Administratoren Die Berechtigungen dieser Gruppe können nicht bearbeitet 

werden und sind daher nicht aufgelistet. 
Nur die Mitglieder der Gruppe Administratoren sind dazu 
befugt, entsprechende Aufgaben auszuführen – 
Einstellungen von Benutzern, Gruppen und Passwörtern. 

Benutzer Alle Aufgabenstellungen sind möglich, außer Überprüfen 
und Genehmigen. 

Überprüfer Nur überprüfen. 

Genehmiger Nur genehmigen. 

6. Klicken Sie auf Spektrometer anzeigen. 
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7. Wählen Sie das oder die Spektrometer aus, worauf Sie den Mitgliedern der Gruppe den 
Zugriff erlauben möchten.  

Um alle verfügbaren Spektrometer auszuwählen, markieren Sie die Option Spektrometer 
im Listentitel. 

HINWEIS: Wird in der Software Spectrum ein neues Spektrometer hinzugefügt, erscheint 

es automatisch bei jeder Gruppe in der Liste verfügbarer Spektrometer. 

8. Klicken Sie auf Übernehmen, um die Einstellungen für die Gruppe zu speichern und das 
Dialogfenster geöffnet zu lassen, oder klicken Sie auf OK, um die Einstellungen zu 
übernehmen und den Dialog zu schließen. 

Ergänzende Informationen 

Ein Administrator kann für jede Gruppe eine Standardarbeitsfläche festlegen 
(Softwareeinstellungen, Arbeitsflächenlayouts und Objekte, wie Berechnungen, Makros, 
Einstellungen der Probentabelle und Spektrometereinstellungen). 
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Aktivieren, Deaktivieren oder Löschen eines Benutzers 

HINWEIS: Diese Vorgänge sind hier nicht durchführbar, wenn als Art der Anmeldung die Option 

Anmeldung über Windows gewählt wurde. Das Hinzufügen oder Löschen eines 

Benutzers erfolgt anhand der Windows-Benutzerverwaltung. 

Deaktivierung eines vorhandenen Benutzers 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Spectrum) oder der Dialog Benutzer-, 
Gruppen- und Passwortkontrolle (Spectrum ES) wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Benutzer, wählen Sie den Benutzernamen in der DropDown-Liste 
und klicken Sie auf Bearbeiten.  

Der Dialog Benutzer bearbeiten wird eingeblendet. 

3. Wählen Sie unter Kontostatus die Taste Inaktiv und klicken Sie auf OK.  

Wenn dieser Benutzer eine Anmeldung versucht, erscheint die Meldung Ihr 
Benutzerkonto ist entweder gesperrt oder als inaktiv deklariert worden. Bitte 
kontaktieren Sie Ihren Administrator. 

HINWEIS: Um einen deaktivierten Benutzer erneut zu aktivieren, klicken Sie auf die Taste Aktiv, 

geben Sie ein neues Passwort ein und bestätigen Sie es. Die Box Benutzer muss das 

Passwort ändern sollte markiert werden. 

Löschen eines Benutzers 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Spectrum) oder der Dialog Benutzer-, 
Gruppen- und Passwortkontrolle (Spectrum ES) wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Benutzer, wählen Sie den Benutzernamen in der DropDown-Liste 
und klicken Sie auf Löschen.  

Es wird eine Meldung der Benutzerverwaltung eingeblendet, mit der Frage Sind Sie 
sicher, dass der Benutzer gelöscht werden soll? 

3. Klicken Sie auf Ja.  

Der Benutzer wird gelöscht. 

HINWEIS: Ein gelöschter Benutzername kann nicht wieder verwendet werden. 

  

HINWEIS: Der Administrator kann nicht aus seiner Gruppe gelöscht werden. 
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Unterschriften (nur Spectrum ES) 

Unterschriften sind nur in der Software Spectrum ES verfügbar. Eine unter 21 CFR Part 11 
definierte elektronische Unterschrift ist eine computergestützte Datenkompilierung eines beliebigen 
Symbols oder einer Reihe von Symbolen, erstellt, übernommen oder autorisiert von einer Person als 
rechtsverbindliches Äquivalent zur individuellen handschriftlichen Unterschrift. 

In der Software Spectrum ES ist ein Unterschriftspunkt eine Stelle in der Software, welche eine 
Unterschrift erfordert. Die Liste der Unterschriftspunkte innerhalb der Software ist vordefiniert. Alle 
Vorgänge in Zusammenhang mit Datenaufnahmen, Datenverwaltungssicherheit oder Speicherung 
von Spektren und Ergebnissen erfordern eine Unterschrift. 

Unterschriftspunkte beziehen sich auf: 

· Dateien zum Laden und Speichern von Spektrometereinstellungen. 

· Reporterstellung von Bereitschafts und Spektrometervalidierungen. 

· Erstellung von Reportausgaben. 

· Exportieren von Daten. 

· Löschen von Graphiken. 

· Erstellen oder Ändern von Berechnungen und Makros. 

· Überprüfen und Genehmigen von Objekten, die von anderen Benutzern unterschrieben 
wurden. 

Der Administrator ist befugt, für jeden Unterschriftspunkt individuelle Einstellungen zu definieren 
(d. h. ob eine Begründung und ein Kommentar erforderlich sind) oder gleiche Einstellungen für alle 
Unterschriftspunkte. Außerdem definiert der Administrator die Liste von Gründen für jede 
Unterschrift. Wird ein Benutzer zu einer Unterschrift aufgefordert, wählt er eine Begründung aus 
der Liste vordefinierter Gründe im Dialogfenster Unterschriftspunkt. Ein Unterschriftspunkt 
fordert nur dann eine Unterschrift, wenn dafür die Option Unterschrift erforderlich gewählt 
wurde. Andernfalls wird die Software den Unterschriftspunkt ignorieren und vom Benutzer keine 
Unterschrift verlangen. 

HINWEIS: Wenn für einen Unterschriftspunkt die Option Unterschrift erforderlich nicht gewählt 

ist, werden Sie nicht zu einer Unterschrift aufgefordert. Wurden jedoch für den 

Unterschriftspunkt mehrere Gründe eingegeben, werden Sie dazu aufgefordert, einen 

davon auszuwählen. 

In manchen Fällen kann eine Unterschrift auf Anforderung eingefügt oder bei bestimmten 
Aufgabenstellungen und beim Beenden der Software Spectrum ES verlangt werden. Sobald ein 
Unterschriftspunkt in der Software auftritt, wird ein Dialogfenster eingeblendet, worin Sie dazu 
aufgefordert werden, Benutzernamen, Passwort und Unterschrift einzugeben. Danach müssen Sie 
aus einer DropDown-Liste einen Grund für Ihre Aktion auswählen. Es kann auch ein Textfeld für 
Kommentare vorkommen (falls dieses zuvor vom Administrator aktiviert wurde), worin Sie 
zusätzliche Informationen eintragen können. 
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Einstellungen für einen Unterschriftspunkt definieren 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Administration und danach auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer-, Gruppen-, Unterschrifts- und Passwortkontrolle wird 
eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Unterschriften. 

3. Wählen Sie in der DropDown-Liste verfügbarer Unterschriftspunkte den betreffenden 
Namen aus.  

Folgende Unterschriftspunkte sind verfügbar: 

Unterschriftspunkt Beschreibung 

Genehmigen Tritt auf Anforderung auf. S. dazu Überprüfen und Genehmigen mit 

näheren Angaben. 

Export von 

Datenaufnahmen 

Tritt auf, wenn Daten sofort nach dem Aufnehmen exportiert 

werden S. dazu Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme. 

Graphik löschen Tritt auf, wenn ein Benutzer ein Spektrum oder ein 

Spektrenverzeichnis im Datenexplorer löscht. Die Spektren werden 

in den Papierkorb des Datenexplorers verschoben. 

Berechnung Tritt auf Anforderung auf, beim Zugriff auf die Registerseite 

Berechnungen einstellen. Wenn Sie versuchen, eine nicht 

unterschriebene Berechnung zu exportieren, werden Sie vorab zur 

Eingabe einer Unterschrift aufgefordert. Wenn Sie eine Berechnung 

importieren möchten, werden Sie ebenfalls zur Eingabe einer 

Unterschrift aufgefordert.  

Wenn Sie die Software Spectrum ES beenden und Berechnungen 

ohne Unterschrift verblieben sind, werden diese beim 

Unterschreiben der Arbeitsfläche mit unterschrieben. 

Spektrometervalidierung Tritt sofort nach der Durchführung einer Spektrometervalidierung 

auf. 

IR-

Spektrometereinstellung 

Tritt auf Anforderung auf oder beim Beenden der Software Spekrum 

ES.  

Diese Option bezieht sich auf alle Änderungen von 

Einstellungsparametern, die bei einem Neustart der Software wieder 

geladen werden.  

S. dazu Laden und Speichern mit weiteren Informationen. 
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Makro Tritt auf Anforderung auf, beim Zugriff auf die Registerseite 

Einstellungen von Makros.  

Wenn Sie die Software Spectrum ES beenden und Makros ohne 

Unterschrift verblieben sind, werden diese beim Unterschreiben der 

Arbeitsfläche mit unterschrieben. 

Ausgabe Eine Unterschrift wird vor Datenausgaben gefordert.  

Dies geschieht vor dem Speichern, Drucken oder Exportieren von 

Daten und betrifft auch das Speichern eines Reports beim 

Anwenden des Befehls Report im Menü Datei, sowie das Speichern 

eines Reports als Teil des Schritts Ausgabe bei einem Makro. 

Raman-

Spektrometereinstellung 

Tritt auf Anforderung auf oder wenn Sie die Software Spectrum ES 

beenden.  

S. dazu Laden und Speichern mit weiteren Informationen. 

Bereitschaftstest Tritt sofort nach der Durchführung eines Bereitschaftstest auf. 

Überprüfen Tritt auf Anforderung auf. S. dazu Überprüfen und Genehmigen mit 

weiteren Informationen. 

Einstellungen der 

Probentabelle 

Tritt auf Anforderung auf oder wenn Sie die Software Spectrum ES 

beenden.  

S. dazu Einstellungen der Probentabelle mit weiteren Informationen. 

Arbeitsfläche Tritt auf Anforderung auf oder wenn Sie die Software Spectrum ES 

beenden. Die Unterschrift gilt für die gesamte Arbeitsfläche und wird 

für alle nicht unterschriebenen Aktionen des angemeldeten 

Benutzers übernommen.  

S. dazu Unterschreiben mit weiteren Informationen. 

4. Wenn für einen Unterschriftspunkt eine Unterschrift gefordert wird, klicken Sie auf 
Unterschrift erforderlich. 

5. Falls Sie es wünschen, als Benutzer auch Kommentare hinzufügen zu können, klicken Sie 
auf Aufforderung zu Kommentaren.  

Wird der Dialog Unterschriftspunkt in der Software eingeblendet, ist der Benutzer dazu 
aufgefordert, eine Begründung auszuwählen. Die Liste der Gründe ist ebenfalls in diesem 
Fenster vorgegeben. 
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6. Um eine neue Begründung hinzuzufügen, klicken Sie auf Neu und geben Sie einen neuen 
Grund im Dialogfenster Neuer Grund ein.  

Der betreffende Grund wird der Liste von Begündungen für den Unterschriftspunkt 
hinzugefügt. 

Oder 

Um eine Begründung zu löschen, klicken Sie in der Liste auf den betreffenden Grund und 
anschließend auf Löschen. 

Sie werden gebeten, zu bestätigen, dass Sie den Grund löschen möchten. Klicken Sie auf 
Ja. 

Der Grund wird aus dem Feld Text gelöscht. Die Änderungen werden im 
Sicherheitsprotokoll aufgezeichnet. 

Oder 

Um eine Begründung zu bearbeiten, klicken Sie in der Liste auf den betreffenden Grund, 
danach auf Bearbeiten und ändern Sie den Text im Dialog Grund bearbeiten. 

Der Dialog Grund bearbeiten wird geschlossen und der aktualisierte Grund erscheint im 
Feld Text. Die Änderungen werden im Sicherheitsprotokoll aufgezeichnet. 

7. Wiederholen Sie so oft als nötig das Hinzufügen von Gründen für den Unterschriftspunkt. 

8. Sobald Sie mit dem Hinzufügen von Begründungen für den Unterschriftspunkt fertig sind, 
ordnen Sie bei Bedarf die Gründe neu.  

Die Reihenfolge der Gründe im Textfeld ist jene, in welcher diese Gründe in der DropDown-
Liste erscheinen, welche der Anwender einsehen kann. 

a. Klicken Sie auf den Grund, dessen Position Sie verschieben möchten. 

b. Schieben Sie anhand der Pfeile an der rechten Listenseite den Grund wie 
gewünscht nach oben oder nach unten. 

 Wiederholen Sie die Schritte 1 bis 6 für jeden Namen eines Unterschriftspunkts. 

Festlegen gleicher Einstellungen für alle Unterschriftspunkte 

1. Um für alle Unterschriftspunkte die gleichen Einstellungen fetzulegen, klicken Sie auf Alle 
aktualisieren. 

Der Dialog Alle Unterschriftspunkte aktualisieren wird eingeblendet. 

3. Wählen Sie im Abschnitt Unterschrift anfordern entweder Alle Punkte erfordern eine 
Unterschrift oder Keine Punkte erfordern eine Unterschrift oder Aktuelle 
Einstellungen nicht ändern. 

Wurde die Option Aktuelle Einstellungen nicht ändern gewählt, erfolgen keinerlei 
Änderungen an den Einstellungen für Unterschrift erforderlich. 

4. Wählen Sie im Dialog Aufforderung zu Kommentaren entweder Alle Punkte 
benötigen eine Aufforderung oder Keine Punkte benötigen eine Aufforderung 
oder Aktuelle Einstellungen nicht ändern. 

Wurde die Option Aktuelle Einstellungen nicht ändern gewählt, erfolgen keinerlei 
Änderungen an den Einstellungen für Aufforderung zu Kommentaren. 

5. Click OK. 

Der Dialog Alle Unterschriften aktualisieren wird geschlossen und das Dialogfenster 
Unterschriftspunkte erneut eingeblendet. 
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Passwörter 

Beim Anmelden in der Software kann nach Benutzername und Passwort gefragt werden oder nur 
nach einem Benutzernamen. Ein Passwort ist in der Standardverssion der Software Spectrum nicht 
zwingend erforderlich, in der Software Spectrum ES ist sie jedoch obligatorisch. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Spectrum) oder der Dialog Benutzer-, 
Gruppen- und Passwortkontrolle (Spectrum ES) wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Passwortkontrolle. 

3. Wählen Sie unter Art der Anmeldung: 

 PerkinElmer Anmeldung, welche einen Benutzernamen und ein Passwort erfordert. 

oder 

 Keine Authentifizierung, welche nur einen Benutzernamen erfordert (nur in der 
Spectrum-Standardversion). 

oder 

 Anmeldung unter Windows, welche es erfordert, dass eine Gruppe PKIUsers bei 
der Installation der Spectrum von einem IT-Administrator erzeugt wird. 
 
S. dazu Windows Login. 
 

HINWEIS: Die Option Keine Authentifizierung ändert das Aussehen des Dialogs bei der 

Anmeldung: der Benutzer kann seinen Namen in einer Drop-down-Liste wählen. Wird 

die Anmeldeart geändert, steht aus Sicherheitsgründen keine Drop-down-Liste zur 

Verfügung. 
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Änderung oder Vergabe eines Passworts 

HINWEIS: Der Vorgang ist nur bei PerkinElmer Anmeldung auf der Registerkarte 

Passworteinstellungen des Dialogs Benutzer und Passworteinstellungen 

anwendbar. Wurde Anmeldung über Windows gewählt, können Änderungen von 

Passwörtern nur anhand der Windows-Benutzerverwaltung erfolgen. 

Ändern Ihres Passworts 

Sie können beim Anmelden zur Änderung Ihres Passworts aufgefordert werden. Dies tritt dann ein, 
wenn ein Administrator die Box Benutzer muss das Passwort ändern markiert hat oder wenn 
Ihr Passwort ungültig geworden ist. 

Sie können Ihr Passwort auch explizit beim Anmelden ändern, vorausgesetzt die Vorgabe des 
Administrators für Minimales Passwortalter lässt dies zu. 

1. Geben Sie beim Anmelden einen gültigen Benutzernamen und das Passwort ein und klicken 
Sie dann auf Passwort ändern.  

Der Dialog Passwort ändern wird eingeblendet. 

2. Geben Sie ein neues Passwort ein, bestätigen Sie es und klicken Sie auf OK. 

3. Klicken Sie zum Abschließen der Anmeldung auf OK. 

HINWEIS: Sie können bei jeder Anmeldung Ihr Passwort ändern, vorausgesetzt das vom 

Administrator eingestellte minimale Passwortalter ist erreicht. 

Der Eintrag für Minimales Passwortalter erlaubt Änderungen, wenn die Anzahl der 

Tage auf 1 gefallen ist. Versuchen Sie es vorher zu ändern, erscheint die Meldung: Sie 

haben Ihr Passwort bereits vor weniger als 1 Tag geändert. Sie können es 

nicht schon wieder ändern. 

Um Passwörter bereits am ersten Tag ändern zu können, muss der Administrator unter 

Minimales Passwortalter die Option Das Passwort darf sofort geändert werden 

auswählen. 

Vergabe eines neuen Passworts 

Der Administrator kann für einen Benutzer ein neues Passwort vergeben, wenn dieser sich nicht 
mehr anmelden kann, weil er sein Passwort vergessen hat. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Spectrum) oder der Dialog Benutzer-, 
Gruppen- und Passwortkontrolle (Spectrum ES) wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Benutzer, wählen Sie den Benutzernamen in der DropDown-Liste 
und klicken Sie auf Bearbeiten.  

Der Dialog Benutzer bearbeiten wird eingeblendet. 
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3. Geben Sie ein neues Passwort ein und bestätigen Sie es. 
 

HINWEIS: Passwörter sind schreibungsabhängig und können nur aus Buchstaben, Zahlen 

und einzelnen Leerstellen bestehen. 

4. Wählen Sie als Kontostatus aktiv oder inaktiv, falls die Anmeldung erst später zugelassen 
wird. 

5. Wurde aktiv gewählt, entscheiden Sie, ob der Benutzer das Passwort ändern muss. 
 

HINWEIS:  In der Software Spectrum ES ist die Aufforderung Benutzer muss das 

Passwort bei der nächsten Anmeldung ändern zwingend. 

6. Klicken Sie auf OK.  

Das neue Passwort ist festgelegt. 
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Maximales und minimales Passwortalter 

HINWEIS: Der Vorgang ist nur bei PerkinElmer Anmeldung auf der Registerkarte 

Passworteinstellungen des Dialogs Benutzer und Passworteinstellungen 

anwendbar. Wurde Anmeldung über Windows gewählt, können Änderungen von 

Passwörtern nur anhand der Windows-Benutzerverwaltung erfolgen. 

  
HINWEIS: Die Einträge auf der Registerkarte Passworteinstellungen gelten für alle Benutzer. 

Individuelle Einstellungen für jeden Benutzer sind nicht möglich. 

Maximales Passwortalter 

Das Maximale Passwortalter auf der Registerkarte Passworteinstellungen definiert die 
höchste Anzahl von Tagen, für die ein Passwort Gültigkeit hat, bevor es geändert werden muss. 
Standardmäßig verfällt ein Passwort nach 42 Tagen. Kürzeste Option ist 1 Tag, längster Eintrag 999 
Tage. 

Das Maximale Passwortalter kann nicht kleiner oder gleich mit dem Minimalen sein. 

HINWEIS: Möchten Sie das Maximale Passwortalter auf 1 Tag setzen, müssen Sie für 

Minimales Passwortalter die Option wählen Das Passwort darf sofort geändert 

werden. 

Falls kein Bedarf besteht, Passwörter für Benutzer zu ändern, wählen Sie die Einstellung Das 
Passwort wird niemals ungültig. 

Minimales Passwortalter 

Das Minimale Passwortalter auf der Registerkarte Passworteinstellungen definiert die 
minimale Anzahl von Tagen, die ein Passwort bewahrt werden muss, bevor es geändert werden 
darf. Standardeintrag für Ein Wechsel ist erst erlaubt nach (Tagen) ist 1 Tag. Der Eintrag eine 
Limits verhindert es, dass Benutzer in kurzer Zeit Passwörter immer wieder verändern. 

Soll die Änderung jederzeit möglich sein, wählen Sie die Option Das Passwort darf sofort 
geändert werden. 

Ein Eintrag für Minimales Passwortalter kann nicht höher oder gleich sein mit dem Eintrag für 
Maximales Passwortalter. Kürzester Eintrag ist 1 Tag, längster ist 999. 

HINWEIS: Möchten Sie das Maximale Passwortalter auf 1 Tag setzen, müssen Sie für 

Minimales Passwortalter die Option wählen Das Passwort darf sofort geändert 

werden. 
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Passwortlänge 

HINWEIS: Der Vorgang ist nur bei PerkinElmer Anmeldung auf der Registerkarte 

Passworteinstellungen des Dialogs Benutzer- und Passworteinstellungen 

anwendbar. Wurde Anmeldung über Windows gewählt, können Änderungen von 

Passwörtern nur anhand der Windows-Benutzerverwaltung erfolgen. 

Die Minimale Passwortlänge auf der Registerkarte Passworteinstellungen legt eine 
Mindestanzahl von Zeichen für ein Passwort fest. Standardeinstellung ist 6 Zeichen, kürzeste 
Einstellung ist 1 Zeichen, längste ist 16 Zeichen. 

Die Option Leeres Passwort zulassen erlaubt es Benutzern, sich ohne Passwort anzumelden. 

HINWEIS: Wenn ein leeres Passwort seine Gültigkeit verliert, (unter Maximales Passwortalter 

wurde nicht die Option Passwort wird niemals ungültig gewählt), kann nicht sofort 

ein zweites leeres Passwort vorgegeben werden, außer wenn unter Einzigartigkeit 

des Passworts die Option Nicht an benutzte Passwörter erinnern gewählt wurde. 

In der Software Spectrum ES ist die Option Leeres Passwort zulassen nicht verfügbar, da die 
Eingabe eines Passworts obligatorisch ist.  
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Wiederverwendung von Passwörtern 

HINWEIS: Der Vorgang ist nur bei PerkinElmer Anmeldung auf der Registerkarte 

Passworteinstellungen des Dialogs Benutzer und Passworteinstellungen 

anwendbar. Wurde Anmeldung über Windows gewählt, können Änderungen von 

Passwörtern nur anhand der Windows-Benutzerverwaltung erfolgen. 

Einzigartigkeit des Passworts 

Die Optionen für Einzigartigkeit des Passworts auf der Registerkarte Passworteinstellungen 
legen fest, wie viele neue Passwörter verwendet werden müssen, bevor ein vorheriges Passwort 
wieder verwendet werden darf. Ist z. B. ein erstes Passwort DippelPE und als Mindestzahl zu 
erinnernder Passwörter ist 24 eingetragen (Standardeintrag), muss der Benutzer 24 andere 
Passwörter verwenden, bevor er erneut das Passwort DippelPE verwenden darf. 

Kleinster Eintrag für Mindestzahl zu erinnernder Passwörter ist 1, größter ist 24. 

Eine andere Option unter Einzigartigkeit des Passworts ist Nicht an benutzte Passwörter 
erinnern, die beliebige Wiederholungen von Passwörtern zulässt. 

Passwortaufzeichnungen 

Standardmäßig werden alle verwendeten Passwörter aufgezeichnet. 

Änderungen von Passwörtern werden ebenfalls aufgezeichnet, obwohl aktuelle Passwörter nicht 
sichtbar sind. 

Wählen Sie die Option Nicht an benutzte Passwörter erinnern, wenn verwendete Passwörter nicht 
aufgezeichnet werden sollen. 
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Sperrung von Benutzerkonten 

HINWEIS: Der Vorgang ist nur bei PerkinElmer Anmeldung auf der Registerkarte 

Passworteinstellungen des Dialogs Benutzer- und Passworteinstellungen 

anwendbar. Wurde Anmeldung über Windows gewählt, können Änderungen von 

Passwörtern nur anhand der Windows-Benutzerverwaltung erfolgen. 

Begrenzung gescheiterter Anmeldeversuche 

Dieser Vorgang erlaubt es, Benutzerkonten nach wiederholt gescheiterten Anmeldeversuchen zu 
sperren. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Administration und klicken Sie auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Spectrum) oder der Dialog Benutzer-, 
Gruppen- und Passwortkontrolle (Spectrum ES) wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Passworteinstellungen. 

3. Klicken Sie auf Kontosperrung.  

Der Dialog Sperrung von Benutzerkonten wird eingeblendet. 

4. Tragen Sie unter Sperrbedingung die Anzahl der gescheiterten Anmeldeversuche 
ein.  

Wird z. B. die Zahl 5 eingetragen, wird ein Benutzerkonto beim 5. gescheiterten 
Anmeldeversuch gesperrt und nur ein Administrator kann den Zugang erneut freischalten. 

Die kleinste Zahl von gescheiterten Anmeldeversuchen vor einer Sperrung ist 1, die größte 
Zahl zulässiger falscher Anmeldeversuche ist 10. 

HINWEIS: Wurde als Anzahl der gescheiterten Anmeldeversuche 1 eingegeben, wird 

das Benutzerkonto nach dem ersten falschen Anmeldeversuch gesperrt. Das 

heißt, eine fehlerhafte Anmeldung ist nicht zulässig und der Benutzer muss sich 

jedes Mal korrekt anmelden, um nicht ausgesperrt zu werden. 

5. Wählen Sie unter Dauer der Sperre entweder die Option Permanent bis ein 
Administrator frei schaltet oder Feste Dauer (Minuten). Im letzten Fall wird die 
Dauer der Kontosperrung in Minuten vorgegeben.  

Permanent bedeutet, dass sich ein Benutzer nicht mehr anmelden kann, bevor der 
Administrator ihm ein neues Passwort zuordnet. Wurde diese Option gewählt, ist die zweite 
inaktiv. 

Eine Feste Dauer der Sperre verhindert, dass eine Benutzer sich vor Ablauf der 
vorgegebenen Zeit erneut anmeldet. Standardeintrag ist 60 Minuten, kürzeste Zeitdauer ist 
1 Minute, längste ist 32767 Minuten (22,75 Tage). 

HINWEIS: Details gescheiterter Anmeldeversuche werden im Anmeldungsprotokoll 

aufgezeichnet. 
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Freischaltung gesperrter Benutzerkonten 

Wurde als Dauer der Sperre die Option Permanent bis ein Administrator frei schaltet 
gewählt und der Benutzer hat die erlaubte Anzahl gescheiterter Anmeldeversuche erreicht, muss 
ein Administrator ihm ein neues Passwort zuordnen, damit er sich erneut anmelden kann. 

Wurde ein oder mehrere Benutzerkonten gesperrt, wird bei der nächsten Anmeldung des 
Administrators eine Liste der ausgesperrten Benutzer eingeblendet. 

1. Wählen Sie den Namen de Benutzers, den Sie frei schalten möchten und klicken Sie auf 
Bearbeiten.  

Der Dialog Benutzer bearbeiten wird eingeblendet. 

HINWEIS: Klickt man nach Einblenden der Liste Gesperrte Benutzerkonten auf OK 

(anstatt auf Bearbeiten) wird die Liste geschlossen und alle gesperrten Konten 

bleiben in diesem Zustand. Bei jeder neuen Anmeldung wird auch die Liste mit 

eingeblendet, bis alle ausgesperrten Benutzer neue Passwörter erhalten haben. 

2. Tragen Sie ein neues Passwort ein und wiederholen Sie es im Feld Passwort bestätigen. 

3. Klicken Sie auf OK.  

Der Benutzer wird aus der Liste Gesperrte Benutzerkonten gelöscht. 

4. Klicken Sie auf OK, um den Dialog Benutzer bearbeiten zu schließen.  

Der vorher ausgesperrte Benutzer kann jetzt mit neuem Passwort einloggen. 

Sie können eine Passwortänderung bei der ersten Anmeldung erzwingen, indem Sie das 
Kästchen Benutzer muss das Passwort ändern markieren. 

HINWEIS: Für eine bestimmte Dauer gesperrte Benutzerkonten können vom Administrator 

mit derselben Vorgehensweise freigeschaltet werden. 
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Anmeldung über Windows 

Es ist für Benutzer auch möglich, sich in der Software Spectrum anhand ihres Benutzernamens 
und Passwort für Windows XP oder Windows 7 anzumelden (anstatt zusätzlich einen 
Benutzernamen und ein Passwort für Spectrum zu verwenden). 

Es ist jedoch nicht möglich, dass ein Teil der Benutzer sich unter Windows und ein anderer Teil sich 
in der Software Spectrum anmeldet. 

HINWEIS:  Sind Sie als Windows-Administrator angemeldet, haben sie volle Lese- und 

Schreibberechtigungen für das System. Um einen Widerspruch mit den Vorgaben von 21 

CFR Part 11 zu vermeiden, sollten Anwender der Software Spectrum ES zur 

Gerätesteuerung und Datenaufnahme sich niemals als Windows-Administrator anmelden, 

sondern immer nur als Windows-Benutzer. 

Hinzufügen von Windows-Benutzern in die Gruppe PKIUsers auf einem Arbeitsplatz-PC 

Um die Verwendung von Benutzernamen und Passwörtern unter Windows zu vereinfachen, wird auf 
dem Arbeitsplatz-PC bei der Installation von Spectrum die Gruppe PKIUsers eingerichtet. Der 
Administrator für Windows fügt dieser Gruppe alle Benutzer hinzu, die Spectrum anwenden 
dürfen. 

HINWEIS: Wird Spectrum in einem Netzwerk benutzt, muss der Administrator für Windows eine 

Netzwerkgruppe in einer erreichbaren Domäne erzeugen und danach die Benutzer 

dieser Gruppe hinzufügen. 

1. Installieren Sie Spectrum. 

2. Wählen Sie im Startmenü von Windows Systemsteuerung. 

3. Wählen Sie Verwaltung und klicken Sie doppelt auf Computerverwaltung.  

Der Dialog Computerverwaltung wird eingeblendet. 

4. Wählen Sie Lokale Benutzer und Gruppen. 

5. Öffnen Sie den Ordner Gruppen mit der Liste verfügbarer Gruppen auf dem PC, und 
klicken Sie doppelt auf PKIUsers.  

Der Dialog Eigenschaften von PKIUsers wird eingeblendet. Die Liste Mitgliedschaft 
enthält den Eintrag Jeder. Diese Gruppe wurde nur für den Ordnerzugang erzeugt und 
enthält noch keine Windows-Benutzer. 

6. Klicken Sie auf Hinzufügen, um einen Benutzer als Mitglied der Gruppe hinzuzufügen.  

Der Dialog zum Auwählen von Benutzern, Computern oder Gruppen wird eingeblendet. 

7. Um einen Benutzer aus einer anderen Domäne auszuwählen, klicken Sie auf Domänen 
und wählen Sie einen Standort für den neuen Benutzer aus. 
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8. Um den Benutzer der Gruppe hinzuzufügen, tragen Sie den Namen des Benutzers in das 
Feld Objektnamen zur Auswahl eingeben ein und klicken Sie danach auf Namen 
überprüfen.  

Die Gültigkeit des Benutzernamens für die betreffende Domäne wird validiert. 

HINWEIS: Falls Sie noch nicht in dieser Domäne angemeldet sind, wird ein Anmeldedialog 

eingeblendet. 

9. Klicken Sie auf OK.  

Der Dialog zum Auwählen von Benutzern, Computern oder Gruppen wird geschlossen und 
der Benutzer wird der Gruppe PKIUsers als Mitglied hinzugefügt. 

10. Um weitere Benutzer hinzuzufügen, wiederholen Sie die Schritte 6 bis 9. 

HINWEIS: Sie können einen Benutzer mehr als einmal hinzufügen, wenn mehrere Domänen 

vorhanden sind und Benutzernamen zusammen mit den Passwörtern einzigartig sind. 

Alle Benutzer, die der Gruppe PKIUsers auf dem lokalen PC oder einer Netzwerkgruppe 
hinzugefügt wurden, können in die Software Spectrum einloggen, wenn der Administrator als 
Anmeldungsart die Option Anmeldung über Windows vorgegeben hat. 

HINWEIS: Alle Benutzer der Gruppe PKIUsers erscheinen vor dem ersten Anmelden in Spectrum 

in der DropDown-Liste Name auf der Registerkarte Benutzer des Dialogs Benutzer 

und Passworteinstellungen. Werden nachträglich noch Benutzer einzutragen, klicken 

Sie in der Registerkarte Benutzer auf Benutzer aktualisieren, um die DropDown-

Liste Name zu erneuern. 

Festlegen der Anmeldeart als Windows-Anmeldung 

Eine festgelegte Anmeldeart (PerkinElmer Anmeldung, Anmeldung über Windows oder 
Keine Authentifizierung) ist für alle Benutzer gültig. Es ist nicht möglich, dass einige Benutzer 
sich unter Windows und andere sich in der Software Spectrum anmelden. 

1. Starten Sie Spectrum und melden Sie sich als Administrator an. 

2. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Administration und danach auf 
Benutzereinstellungen.  

Der Dialog Benutzer- und Passwortkontrolle (Software Spectrum) oder der Dialog 
Benutzer-, Gruppen-, Unterschriften- und Passwortkontrolle (Software Spectrum 
ES) wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf den Reiter Passworteinstellungen. 

4. Wählen Sie als Art der Anmeldung in der DropDown-Liste die Option Anmeldung über 
Windows.  

Auf der Registerkarte werden alle anderen Angaben entfernt, da die Einstellungen jetzt 
über Windows anstatt in der Software Spectrum ausgeführt werden. 

Der Dialog Windowsbenutzer laden wird eingeblendet. 

5. Wählen Sie die Domäne und die Gruppe der Windows-Benutzer aus, welche der Liste von 
Spectrum-Benutzern hinzugefügt werden sollen.  

Standardeinstellung für die Windows-Benutzergruppe auf dem PC ist PKIUsers. 
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6. Klicken Sie auf OK.  

Die Windows-Benutzer werden geladen und es kann die Aufforderung erscheinen, für 
Spectrum einen neuen Administrator zu wählen. 

HINWEIS: Werden der Gruppe PKIUsers nachträglich weitere Windows-Benutzer hinzugefügt, 

muss der Administrator von Spectrum in der Registerkarte Benutzer des Dialogs 

Benutzer- und Passwortkontrolle (Software Spectrum) oder des Dialogs Benutzer-

, Gruppen-, Unterschriften- und Passwortkontrolle (Software Spectrum ES) auf 

Benutzer aktualisieren klicken. 

Näheres darüber, wie Benutzern eine Spectrum-Gruppenmitgliedschaft zugeordnet wird, finden Sie 
unter Zuordnung und Entfernung von Benutzern einer Gruppe. 

Wird ein Benutzer nicht mindestens einer Gruppe zugeordnet, erscheint bei dessen Anmeldung eine 
Fehlermeldung mit dem Hinweis, dass er keinen Zugang zur Software hat. 

Anmeldung in Spectrum über Windows 

Wurde als Anmeldeart in Spectrum die Anmeldung über Windows gewählt: 

1. Starten Sie die Software Spectrum. (Klicken Sie auf Start, Alle Programme, PerkinElmer-
Anwendungen und dann auf Spectrum 

2. Geben Sie Ihren Windows Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

3. Wird das Anmeldefeld nicht eingeblendet, klicken Sie auf Optionen. 

4. Wählen Sie in der DropDown-Liste die betreffende Domäne.  

Standardmäßig wird die zuletzt verwendete Domäne angezeigt. 

HINWEIS: Sind alle Benutzer in der gleichen Domäne, ist es nicht erforderlich, im Anmeldefeld eine 

Domäne zu wählen. Mit einem Klick auf Optionen können Sie das Feld ausblenden. 

Fehlersuche bei der Anmeldung über Windows 

Können Sie sich nicht über Windows anmelden, prüfen Sie, ob: 

· Der Windows-Administrator Ihren Namen der Gruppe PKIUsers hinzugefügt hat. 

· Sie in der Software Spectrum mindestens einer Gruppe zugeordnet sind. 

· Sie ihren korrekten Benutzernamen und Passwort eingegeben und in der DropDown-Liste 
des Anmeldungsdialogs die richtige Domäne ausgewählt haben. 

· PE21CFR läuft. Klicken Sie im Menü Start auf Einstellungen und wählen Sie unter 
Systemsteuerung die Funktion Verwaltung und darin Dienste. Im Dialog Dienste 
(Lokal) können Sie prüfen, ob PE21CFR gestartet ist. Ist dieser Dienst unterbrochen, 
können Sie sich in Spectrum nicht anmelden. 

Passwortverfall 

Erscheint beim Anmelden in Spectrum die Meldung, dass Ihr Passwort am Ablaufen ist, können 
Sie es ändern. Die Änderung wird sowohl von Windows als auch von Spectrum übernommen. 
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Entfernen eines Benutzers aus der Gruppe PKI Users 

1. Wählen Sie im Windows-Startmenü Einstellungen und anschließend Systemsteuerung. 

2. Wählen Sie Verwaltung und klicken Sie doppelt auf Computerverwaltung.  

Der Dialog Computerverwaltung wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie doppelt auf Lokale Benutzer und Gruppen. 

4. Klicken Sie doppelt auf den Ordner Gruppen.  

Die Liste verfügbarer Gruppen auf dem PC wird eingeblendet. 

5. Klicken Sie doppelt auf PKIUsers.  

Der Dialog Eigenschaften von PKIUsers wird geöffnet. 

6. Wählen sie das betreffende Mitglied aus und klicken Sie auf Entfernen.  

Der Benutzer wird aus der Gruppe PKIUsers entfernt. 
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Benutzer-Sicherheitsprotokoll (nur Spectrum ES) 

HINWEIS: Es gelten die Vorschriften gemäß 21 CFR Part 11 (ES). Das Anmeldungssprotokoll kann 

nur von Anwendern eingesehen werden, die berechtigt sind, Administrationsaufgaben zu 

übernehmen 

Das Benutzer-Sicherheitsprotokoll zeichnet alle Änderungen an Sicherheitseinstellungen auf, gemäß 
Vorschriften der 21 CFR Part 11. Sämtliche Änderungen an Benutzer-, Gruppen und 
Passworteinstellungen werden dabei registriert. Desgleichen wird aufgezeichnet, wann das 
Anmeldungsprotokoll oder das Sicherheitsprotokoll exportiert oder gelöscht wurden. 

1. Klicken Sie im Untermenü Administration des Hauptmenüs Einstellungen auf die 
Schaltfläche Benutzer-Sicherheitsprotokoll.  

Die Reiter der Dialoge Anmeldungsprotokoll, Protokoll und Zusammenfassung werden 
eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Protokoll.  

Das Dialogfenster Protokoll wird eingeblendet.  Für jede aufgezeichnete Änderung, 
werden vom Sicherheitsprotokoll folgende Informationen übernommen:   

· Funktion: – Die ausgeführte Einstellungsänderung, z. B. Neuen Benutzer 
hinzufügen. 

· Vorheriger Wert: – Der Status einer Einstellung vor ihrer Änderung. 
Zahlen beziehen sich auf Berechtigungen oder Spektrometer; s. Näheres dazu 
unter Übersicht. 

· Jetziger Wert: – Der neue Status einer Einstellung. 
Zahlen beziehen sich auf Berechtigungen oder Spektrometer; s. Näheres dazu 
unter Übersicht. 

· Vollständiger Name: – Der vollständige Name des Benutzers, welcher die 
Änderung ausgeführt hat. 

· Benutzername: – Der Anmeldungsname des Benutzers, welcher die Änderung 
ausgeführt hat.. 

· Computer: – Der Name des Computers, auf welchem die Änderung ausgeführt 
wurde. 

· Änderungsdatum: – Datum und Uhrzeit der Änderung. 

Drucken des Sicherheitsprotokolls 

 Klicken Sie zum Ausdrucken des Sicherheitsprotokolls auf die Schaltfläche Drucken. 

Sämtliche Informationen, die momentan im Sicherheitsprotokoll enthalten sind, werden 
ausgedruckt. 
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Exportieren des Sicherheitsprotokolls 

1. Klicken Sie zum Exportieren des Sicherheitsprotokolls auf die Schaltfläche Exportieren.  

Ein Dialog Speichern unter... wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie den gewünschten Speicherort und geben Sie einen Dateinamen ein.  

Das Sicherheitsprotokoll wird als Dateityp *.csv oder *.txt exportiert und kann z. B. auch in 
Microsoft Excel geöffnet werden. 

Ein Exportieren des Sicherheitsprotokolls löscht nicht die Einträge auf der Dialogseite. Falls Sie 
dennoch Einträge löschen möchten, müssen Sie diese zwingend vor dem Löschen exportieren. 

Löschen des Sicherheitsprotokolls 

 Klicken Sie zum Löschen des Sicherheitsprotokolls auf Protokoll leeren. 

Sie werden dazu aufgefordert, zu bestätigen, dass das Sicherheitsprotokoll gelöscht werden 
soll. Danach werden alle Details aus dem Protokoll entfernt. 

HINWEIS: Es ist nur möglich, Einträge im Sicherheitsprotokoll zu löschen, die bereits exportiert 

wurden. Enthält das Sicherheitsprotokoll auch Einträge, die nach dem letzten Exportieren 

hinzugefügt wurden, verbleiben diese beim Löschen des Sicherheitsprotokolls an Ort und 

Stelle. Wurden keine Einträge exportiert, erscheint eine Warnmeldung, sobald Sie es 

versuchen, das Sicherheitsprotokoll zu exportieren. 

Ergänzende Informationen 

Das Benutzer-Sicherheitsprotokoll wird in der Sicherheits-Datenbank Benutzer.mdb gespeichert.  

Der Pfad zur Sicherheits-Datenbank ist: 

· Windows XP: – C:\Documents and Settings\All Users\ Application 
Data\PerkinElmer\Security System\Benutzer.mdb 

Oder 

· Windows 7/8: – C:\ProgramData\PerkinElmer\Security System\Benutzer.mdb 
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Anmeldungsprotokoll (nur in der Software Spectrum ES) 

HINWEIS: Es gelten die Vorschriften gemäß 21 CFR Part 11 (ES). Das Anmeldungsprotokoll kann 

nur von Anwendern eingesehen werden, die dazu berechtigt sind, Administratoraufgaben 

auszuführen. 

1. Klicken Sie im Untermenü Administration des Menüs Einstellungen auf Benutzer-
Sicherheitsprotokoll.  

Es wird der Dialog Anmeldungsprotokoll, Protokoll und Zusammenfassung eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Anmeldungsprotokoll.  

Das Anmeldungsprotokoll wird eingeblendet. Dieses enthält Details zu allen 
Anmeldungsversuchen seit dem letzten Löschen des Protokolls, wie: 

· Vollständiger Name – der vollständige Name des Benutzers oder Nicht 
gefunden, falls der eingegebene Benutzername nicht existiert. 

· Benutzername – der eingegebene Benutzername, egal ob korrekt oder nicht. 

· Computer – der Name des Computers 

· Status – OK bedeutet, dass der Benutzer sich mit korrektem Passwort angemeldet 
hat; Fehlgeschlagen bedeutet, dass eine Anmeldung mit falschem Passwort oder 
falschem Benutzernamen versucht wurde. 

· Angemeldet – Datum und Uhrzeit. 

· Abgemeldet – Datum und Uhrzeit. 

Drucken des Anmeldungsprotokolls 

 Klicken Sie zur Druckausgabe des Anmeldungsprotokolls auf Drucken. 

Alle Informationen, die momentan im Anmeldungsprotokoll vorkommen, werden auf dem 
Standarddrucker ausgedruckt. 

Exportieren des Anmeldungsprotokolls 

1. Klicken Sie zum Exportieren des Anmeldungsprotokolls auf Exportieren.  

Ein Dialogfenster Speichern unter... wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie den gewünschten Zielort und geben Sie einen Dateinamen ein.  

Das Anmeldungsprotokoll wird als *.csv-Datei exportiert und kann u. a. mit Microsoft Excel 
geöffnet werden. 

HINWEIS: Ein Exportieren des Anmeldungsprotokolls bewirkt kein Löschen der Anmeldedetails aus 

dem Dialog. Hingegen müssen Sie Einträge des Anmeldungsprotokolls exportieren, bevor 

Sie diese löschen können. Siehe dazu Löschen des Anmeldungsprotokolls. 
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Löschen des Anmeldungsprotokolls 

 Klicken Sie zum Löschen des Anmeldungsprotokolls auf Protokoll löschen. 

Sie werden danach gefragt, ob Sie tatsächlich das Protokoll der Anmeldungen löschen 
möchten. Es werden alle Anmeldedetails gelöscht. Die ersten Anmeldedetails, die nach dem 
Löschen erscheinen, werden Datum und Uhrzeit Ihrer Abmeldung sein. 

HINWEIS: Es ist nur möglich, Einträge des Anmeldungsprotokolls zu löschen, die vorher exportiert 

wurden. Enthält das Anmeldungsprotokoll Einträge, die nach dem letzten Exportieren 

erstellt wurden, werden nur diejenigen gelöscht, die zuvor exportiert wurden. Wurden 

überhaupt keine Einträge exportiert, erscheint eine Warnmeldung sobald Sie versuchen 

das Anmeldungsprotokoll zu löschen. 

Die einzige Einschränkung für den Umfang des Anmeldungsprotokolls ist die Größe der Festplatte, 
wir empfehlen jedoch ein regelmäßiges Überprüfen und Archivieren. 
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Zusammenfassung (nur Spectrum ES) 

HINWEIS: Das Anmeldungsprotokoll kann nur von Anwendern eingesehen werden, die berechtigt 

sind, Administrationsaufgaben zu übernehmen. 

  
Das anhand dieses Befehls erzeugte Dokument beinhaltet eine Übersicht auf den Sicherheitsstatus 
der Anwendung. 

1. Klicken Sie im Untermenü Administration des Hauptmenüs Einstellungen auf die 
Schaltfläche Sicherheitsprotokoll für Benutzer einrichten.  

Die Reiter der Dialoge Anmeldungsprotokoll, Sicherheitsprotokoll und Zussamenfassung 
werden eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Zussamenfassung.  

Das Dialogfenster Zussamenfassung wird eingeblendet; darin werden alle Informationen 
zu Sicherheitseinstellungen aufgezeichnet: 

· Anweendung: – Protokolliert die Anwendung, zu welcher diese Übersicht gehört. 

· Passwortkontrolle: – Protokolliert die Einstellungen für Anmeldungsart, 
Windows-Gruppe, Maximales Passwortalter, Minimales Passwortalter, Minimale 
Passwortlänge, Passworteindeutigkeit, Sperrungskonto und Sperrungsdauer. 

· Rechte: – Protokolliert die Anzahl der Berechtigungen und listet alle 
Berechtigungen auf, versehen mit je einer Nummer, welche zur Identifizierung der 
Berechtigung im Benutzer-Sicherheitsprotokoll dient. 

· Spektrometer: – Protokolliert die Anzahl der an der Applikation beteiligten 
Spektrometer . Alle Spektrometer werden mit mit einer Nummer aufgelistet, welche 
zur Identifizierung der Spektrometer im Benutzer-Sicherheitsprotokoll dient. 

· Benutzer: – Protokolliert die Anzahl der Benutzer, mit Benutzername, 
Vollständiger Name, Status, Letzte Anmeldung, Gruppe des Benutzers, 
Berechtigungen dieser Gruppe und mit Spektrometern, auf welche der Benutzer 
Zugriffsrechte hat. 

· Gruppen: – Protokolliert die Anzahl der Gruppen. Für jede Gruppe wird der 
Gruppenname, die Benutzer in dieser Gruppe, die Berechtigungen der Gruppe und 
die Spektrometer aufgelistet, auf welche die Gruppe Zugriffsrechte hat. 

Drucken der Übersicht 

 Klicken Sie zum Drucken der Übersicht auf die Schaltfläche Drucken. 

Sämtliche Informationen werden ausgedruckt. 

Exportieren der Übersicht 

1. Klicken Sie zum Exportieren der Übersicht auf die Schaltfläche Exportieren.  

Ein Dialog Speichern unter... wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie den gewünschten Speicherort und geben Sie einen Dateinamen ein. 

3. Wählen Sie zum Speichern der Übersicht als Dateityp *.csv oder *.txt. 

4. Klicken Sie auf Speichern.  

Die Übersicht wird als eine Datei *.csv oder *.txt gespeichert, die z. B. auch in Microsoft 
Excel geöffnet werden kann. 
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Zuordnen einer neuen Gruppen-Arbeitsfläche (Nur Spectrum ES) 

Bei jeder Anmeldung eines Benutzers in der Software Spectrum wird eine neue Arbeitsfläche 
erzeugt (außer in Fällen, wenn Benutzer zuvor die Option wählen, ihre zuletzt verwendete 
Arbeitsfläche erneut zu laden). Standardmäßig beruht die neue Arbeitsfläche auf der Spectrum-
Standardarbeitsfläche. Mitglieder der Gruppe Administratoren können jedoch in der Software 
Spectrum auch ihre aktuelle Arbeitsfläche einer Gruppe als standardmäßige Arbeitsfläche zuordnen. 

Funktionen, die einer Gruppen-Arbeitsfläche zugeordnez werden können, beinhalten: 

· Anwenderspezifische Werkzeugleisten, entsprechend häufig durchgeführter Arbeiten einer 
Benutzergruppe 

· Spektrometereinstellungen 

· Probentabellen-Einstellungen 

· Makros 

· Berechnungen 

· Software-Einstellungen, wie Spektrometereinstellungen, Spektrometerleistungsprüfung und 
Bereitschaftstests und Parameter für SEARCH, COMPARE und Quant. 

Die standardmäßige Arbeitsfläche wird keine Spektren oder Messwerte enthalten. 

Aktuelle Arbeitsfläche einer vorhandenen Gruppe zuordnen 

Bevor die Arbeitsfläche einer Gruppe als Standard zugeordnet werden kann, muss ein Benutzer mit 
entsprechender Berechtigung diese Arbeitsfläche definieren, einschließlich Layout der 
Werkzeugleisten, Spektrometereinstellungen, Probentabellen-Einstellungen, Makros und 
Berechnungen. 

Zum Einrichten einer aktuellen Arbeitsfläche als Standard für eine Gruppe: 

1. Melden Sie sich in der Software Spectrum als Administrator an. 

2. Richten Sie die Arbeitsfläche ein, die Sie einer oder mehreren Gruppen zuordnen möchten. 

S. dazu Laden einer Arbeitsfläche, um bei Bedarf eine vorhandene Arbeitsfläche aufzurufen. 

3. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf die Taste Administration und anschließend auf 
Gruppen-Arbeitsfläche einrichten. 

Der Dialog Gruppen-Arbeitsfläche einrichten wird eingeblendet. Darin sind alle 
Gruppen der Software Spectrum aufgelistet. 

4. Markieren Sie das Kästchen Einschließen bei den Gruppen, denen Sie die Arbeitsfläche 
zuordnen möchten. 

5. Klicken Sie auf OK. 

Der Dialog Arbeitsfläche unterschreiben wird eingeblendet. Im oberen Teil des Dialogs 
ist das Sicherheitsprotokoll dargestellt. Im unteren Teil - falls eingeblendet - sind die 
Unterschriften der aktuellen Arbeitsfläche enthalten. Um die Unterschriftendetails 
anzuzeigen, muss die Schaltfläche Unterschriftendetails anzuzeigen angewählt sein. 

6. Klicken Sie zum Unterschreiben der Arbeitsfläche auf Unterschreiben. 

Der Dialog Unterschreiben wird eingeblendet. 
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7. Geben Sie Ihren Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

8. Wählen Sie - falls zutreffend - einen entsprechenden vordefinierten Grund in der Drop-
Down-Liste aus. 

HINWEIS: Ein Grund wird dann erforderlich, wenn ein Administrator auf der Registerseite 

Unterschriften Gründe für elektronische Unterschriften der Arbeitsfläche definiert 

hat. 

9. Geben Sie einen beliebigen gewünschten Kommentar ein. 

10. Klicken Sie auf OK. 

Die aktuelle Arbeitsfläche wird als die neue Standard-Arbeitsfläche für die ausgewählten 
Gruppen gespeichert. Beim nächsten Aufrufen der Arbeitsfläche nach dem Anmelden eines 
Mitglieds dieser Gruppe, wird die neue Standard-Arbeitsfläche verwendet, auch wenn der 
Benutzer Mitglied in mehr als einer Gruppe ist. Sie wird außerdem eingeblendet, wenn die 
Option Standardmäßige Arbeitsfläche wiederherstellen gewählt wird. 

Ist ein Benutzer Mitglied in mehr als einer Gruppe und es werden eine oder mehrere 
Arbeitflächen geändert, dann wird er im Dialog Standardmäßige Gruppen-
Arbeitsfläche auswählen dazu aufgefordert, die Gruppe auszuwählen, für welche 
standardmäßig eine neue Arbeitsfläche zu erzeugen ist. Dies kann eingeblendet werden, 
wenn der Benutzer Spectrum mit der Option beendet Beim nächsten Mal Spektren 
nicht erneut laden oder jedes Mal, wenn der Benutzer sich in der Software Spectrum 
anmeldet. 

Zusätzliche Informationen  

Benutzerdefinierte Objekte 

Wird eine neue Gruppen-Arbeitsfläche geladen, dann werden alle benutzerdefinierten Objekte, wie 
Makros, Berechnungen, Probentabellen- und Spektrometereinstellungen entfernt und durch die 
Objekte in der Gruppen-Arbeitsfläche ersetzt. 

Gemeinsame (globale) Objekte 

Wird eine neue Gruppen-Arbeitsfläche geladen, dann werden alle Objekte, wie Makros, 
Berechnungen, Probentabellen- und Spektrometereinstellungen in der Gruppen-Arbeitsfläche  

geladen. Sämtliche Objekte im entsprechenden gemeinsamen Verzeichnis (festgelegt beim 
Installieren der Software Spectrum) werden ebenfalls geladen. Falls Objekte im gemeinsamen 
Verzeichnis denselben Dateinamen wie Objekte in der Arbeitsfläche haben, werden diese 
automatisch umbenannt. Z. B. Makro 4 würde in Makro 5 umbenannt. 
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Geräte 

Das Untermenü Geräte des Menüs Einstellungen ermöglicht Ihnen: 

· Die Spektrometerauswahl aus der Liste verfügbarer Geräte oder den Softwarebetrieb im 
Offline-Modus. 

· Mit Automatisch verbinden auf ein bestimmtes Gerät zuzugreifen. 

Vorausgesetzt, Sie sind in der Software Spectrum als Administrator angemeldet, können Sie auch: 

· Spektrometer hinzufügen: ein neues Gerät in die Liste aufnehmen. 

· Spektrometer entfernen: ein Gerät aus der Liste entfernen. 
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Spektrometer hinzufügen 

Mit dem Befehl Spektrometer hinzufügen kann ein angeschlossenes Gerät für den Zugriff durch 
Spectrum und andere Softwarepakete von PerkinElmer, wie Assure ID eingerichtet werden. 

Zum Hinzufügen oder Entfernen eines Spektrometers müssen Sie in der Software Spectrum als 
Administrator angemeldet sein. 

Hinzufügen eines FTIR-Spektrometers 

HINWEIS:  Falls Sie mit einem Spektrometer Spectrum Two arbeiten, das an einen PC mit dem 

gelieferten USB-Kabel, einem Ethernet-Kabel oder mit dem optionalen Wireless Router 

von PerkinElmer angeschlossen ist, wird das Spektrometer automatisch erkannt und 

beim Starten von Spectrum der Liste verfügbarer Spektrometer hinzugefügt. Der 

Assistent für die Spektrometer-Installation wird nur dann benötigt, wenn Sie 

beabsichtigen, Ihr Gerät mittels eines Ethernet-Kabels innerhalb eines Netzwerks zu 

betreiben. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Geräte und klicken Sie danach auf den 
Befehl Spektrometer hinzufügen.  

Das Dialogfenster Spektrometer installieren wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie in der DropDown-Liste auf IR-Spektrometer der Serie Spectrum und 
anschließend auf OK.  

Der Assistent für die Spektrometerinstallation wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf Weiter. 

Sie Seite Spektrometer-Details wird eingeblendet. 

4. Tragen Sie als Spektrometername die Bezeichnung des Geräts ein.  

Dies könnte z. B. Spectrum Two oder ein Name sein, der Ihr Gerät von anderen Geräten 
gleicher Bauart in einem Netzwerk unterscheidet. 

5. Geben Sie die entsprechende IP-Adrese ein.  

oder 

Klicken Sie auf Herstellerstandard benutzen. 

Achten Sie darauf, dass die eingegebene IP-Adresse mit dem von Ihrem Netzwerk 
verwendeten IP-Adressschema kompatibel ist und nicht bereits an ein anderes Gerät 
vergeben wurde. 

6. Klicken Sie auf Weiter.  

Die Seite Überprüfen der Konfiguration wird eingeblendet und der Anschluss und die 
Konfiguration des Spektrometers werden überprüft. 

Falls einer der Tests fehlschlägt, können Sie nicht fortfahren. 

Bei einem Spektrometer Spectrum Two wird nach positivem Testverlauf der Dialog 
Beenden eingeblendet. Machen Sie danach weiter mit Schritt 8. Bei anderen FTIR-
Spektrometern wird der Dialog Spektrometerkonfigurations-CD eingeblendet. 
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7. Falls das Gerät bereits früher installiert war und somit seine Konfiguration auf dem PC 
verfügbar ist, klicken Sie auf Bestehende Konfiguration verwenden.  

oder 

Starten Sie die mit dem Gerät gelieferte CD Konfigurationsdateien. Rufen Sie das 
betreffende Laufwerk auf, klicken Sie auf die Konfigurationsdatei und danach auf Öffnen. 

Sobald die Konfigurationsdatei von der CD kopiert ist, wird der Dialog 
Spektrometerkonfigurations-CD geschlossen und die Meldung Abgeschlossen am 
unteren Rand der Seite Überprüfen der Konfiguration angezeigt. 

8. Klicken Sie auf Weiter.  

Es wird die Seite Beenden eingeblendet, die es ermöglicht, in der Aufzeichnung der Log-
Datei zu prüfen, ob alle Tests durchgeführt wurden. 

9. Klicken Sie auf Beenden.  

Der Assistent für die Spektrometerinstallation wird geschlossen, das neue Gerät der 
Liste verfügbarer Geräte hinzugefügt und Sie können jetzt mit der Software auf das Gerät 
zugreifen. 

10. Klicken Sie auf Ja, um bei Bedarf die Verbindung zum aktuellen Gerät aufzuheben und die 
Anbindung an das neue Gerät zu erstellen.  

oder 

Klicken Sie auf Nein, um wieder die Verbindung zum aktuellen Gerät aufzubauen oder mit 
der Software offline zu arbeiten. 

Wird ein Gerät hinzugefügt, auf welches noch weitere PCs Zugriff haben, sollten Sie darauf achten, 
dass die Einträge für Ablauf Serviceintervall (Tage) und Trockenmittelwechsel (Tage) korrekt sind. 

Hinzufügen eines Raman-Spektrometers 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Geräte und klicken Sie danach auf 
Spektrometer hinzufügen. 

Das Dialogfenster Spektrometer installieren wird eingeblendet. 

Klicken Sie in der DropDown-Liste auf PerkinElmer Raman-Spektrometer und 
anschließend auf OK.  

2. Der Assistent für die Spektrometerinstallation wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf Weiter. 

Sie Seite Spektrometer-Details wird eingeblendet. 

4. Tragen Sie als Spektrometername die Bezeichnung ein, unter welcher die Software 
Spectrum ihr Gerät erkennen wird. 

5. Klicken Sie auf Weiter. 

Es erscheint die Seite Kopieren der Konfigurations-CD und Sie werden dazu aufgefordert, 
das Laufwerk anzugeben, welches die Konfigurationsdaten enthält. Diese Daten befinden 
sich auf der mit dem Spektrometer gelieferten Konfigurations-CD. 

6. Klicken Sie auf Weiter. 

Das Fenster Seriennummer des Spektrometers wird eingeblendet. 

7. Wählen Sie in der DropDown-Liste Ihr Spektrometermodell aus. 

8. Tragen Sie die Seriennummer Ihres Spektrometers ein und klicken Sie auf Weiter. 

Die Seite Fertiggestellt wird angezeigt. 
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9. Entfernen Sie die Konfigurations-Diskette aus dem CD-Laufwerk. 

10. Klicken Sie auf Beenden. 

Der Assistent für die Spektrometerinstallation wird geschlossen, das neue Gerät der Liste 
verfügbarer Geräte hinzugefügt und Sie können jetzt mit der Software auf das Gerät 
zugreifen. 

11. Klicken Sie auf Ja, um bei Bedarf die Verbindung zum aktuellen Gerät aufzuheben und die 
Anbindung an das neue Gerät zu erstellen.  

oder 

Klicken Sie auf Nein, um wieder die Verbindung zum aktuellen Gerät aufzubauen oder mit 
der Software offline zu arbeiten. 
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Spektrometer entfernen 

Mit dem Befehl Spektrometer entfernen kann ein angeschlossenes Gerät aus der Liste 
verfügbarer Spektrometer für Spectrum und andere Softwarepakete von PerkinElmer, wie 
Spectrum oder Assure ID entfernt werden. 

Das Hinzufügen oder Entfernen eines Geräts ist nur möglich, wenn Sie in die Software Spectrum als 
Administrator eingeloggt sind. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Geräte und klicken Sie danach auf den 
Befehl Spektrometer entfernen.  

Der Dialog Spektrometer entfernen wird eingeblendet 

2. Wählen Sie in der Drop-down-Liste den Namen des Geräts aus, das entfernt wird. 

3. Klicken Sie auf OK.  

Eine Warnmeldung wird eingeblendet. Falls das aktuell angeschlossene Gerät ausgewählt 
wurde, erscheint eine zusätzliche Warnung. 

4. Wenn Sie sicher sind, dass Sie dieses Gerät aus dem System entfernen möchten, klicken 
Sie auf Entfernen.  

Der Name des Geräts wird aus der Liste verfügbarer Geräte gelöscht. 

oder 

Klicken Sie auf Abbrechen, um den Dialog Spektrometer entfernen zu schließen. 

Ergänzende Information 

Sie brauchen kein Gerät zu entfernen, um ein anderes auswählen zu können oder um offline zu 
arbeiten; verwenden Sie dafür einfach den Befehl Spektrometer auswählen. 
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Spektrometer auswählen 

Der Befehl Spektrometer auswählen dient entweder zur Verbindung mit einem Gerät nach einer 
Offline-Anwendung oder zum Wechsel von einem Spektrometer zu einem anderen, bzw. von PC-
Steuerung zum Offline-Betrieb. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Spektrometer und klicken Sie danach auf 
Spektrometer auswählen.  

Der Dialog Spektrometer auswählen wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie in der DropDown-Liste den Namen des Geräts, auf das Sie zugreifen möchten 
und klicken Sie auf Verbinden.  

Ist das Gerät nicht verfügbar (ausgeschaltet oder von einem anderen Anwender benutzt), 
erscheint eine Warnmeldung. 

oder 

Klicken Sie auf Offline-Betrieb. 

Ergänzende Informationen 

Immer mit diesem Gerät verbinden 

Diese Option ermöglicht es, ein bestimmtes Spektrometer als Standardgerät beim Anmelden in die 
Software Spectrum zu definieren. Wurde dies gewählt, ist im Menü Einstellungen die Option 
Automatisch verbinden aktiviert. 

Verwaltung der Liste verfügbarer Geräte 

Befindet sich ein Gerät, das Sie anschließen möchten, nicht in der DropDown-Liste verfügbarer 
Geräte, können Sie es anhand des Befehls Spektrometer hinzufügen in die Liste aufnehmen. 

Enthält die Drop-down-Liste überflüssige Geräte, entfernen Sie diese anhand des Befehls 
Spektrometer entfernen. Falls Sie auf Ihrem Computer weitere FTIR-Software von PerkinElmer 
installiert haben, erinnern wir daran, dass ein Entfernen der Verbindung zu einem Gerät nicht das 
Entfernen der Software Spectrum nach sich zieht. 
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Automatisch verbinden 

Mit der Option Automatisch verbinden erfolgt die Geräteanbindung automatisch während des 
Softwarestarts und der Dialog Spektrometerinstallation wird übersprungen. 

Es bestehen mehrere Möglichkeiten, die automatische Geräteanbindung auszuführen: 

 Markieren Sie während der Anmeldung im Dialog Spektrometerinstallation die Box 
Immer mit diesem Spektrometer verbinden. 

Ist die Option Automatisch verbinden bereits gewählt, erscheint dieser Dialog nicht 
mehr. 

oder 

 Markieren Sie die Box Immer mit diesem Spektrometer verbinden im Dialog 
Spektrometer auswählen. 

oder 

 Wählen Sie den Befehl Automatisch verbinden im Untermenü Geräte des Menüs 
Einstellungen. 

Das Feld Automatisch verbinden ist danach orangefarben aufgehellt. 
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Einstellungen 

Anhand der Registerkarten Einstellungen können Einstellungen für Ihr Spektrometer vorgegeben 
werden, darunter auch jene der Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen oder es können 
Standardeinstellungen aufgerufen werden. 

 Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer. 

oder 

 Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

  

Spektrometereinstellungen   

Erweiterte Einstellungen Werkzeugkiste 

Strahlengang Trockenmittel 

  Servicceintervall 

  Feuchtigkeit 

Datenaufnahmeoptionen   

Auto-Namen   

Ergänzende Information 

Die Standardeinstellungen durch Spectrum hängen sowohl vom Gerätemodell, als auch von dessen 
Konfiguration und vom verwendeten Zubehör ab. 

Spectrum speichert für eine gegebene Konfiguration die zuletzt verwendeten Einstellungen. 
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Grundeinstellungen des Spektrometers 

Auf der Registerkarte Grundeinstellungen des Spektrometers erfolgt die Eingabe von 
Einstellungen für Ihr Spektrometer, die auch in der Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen 
enthalten sind oder das Wiederherstellen der Standardeinstellungen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf das Feld Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Grundeinstellungen des Spektrometers. 

Standardeinstellungen wiederherstellen 

Spectrum verfügt über Standardeinstellungen für die einzelnen Gerätemodelle, Konfigurationen 
und Zubehörausstattungen. 

Für ein bestimmtes Spektrometermodell, seine Konfiguration und sein Zubehör speichert 
Spectrum außerdem die zuletzt verwendeten Einstellungen. Änderungen von Einstellungen ohne 
jede Spektrenaufnahme werden nicht gespeichert. 

Zum Aufrufen der Standardeinstellungen für Ihre momentane Gerätekombination, Konfiguration 
und Zubehörausstattung klicken Sie auf das Feld Standards wiederherstellen. 

Aufrufen und Speichern 

Sie können die aktuellen Einstellungen des Spektrometers speichern oder vorher gespeicherte 
Spektrometereinstellungen aufrufen. Klicken Sie auf Laden un speichern, um das Dialogfenster 
Spektrometereinstellungen einzublenden 

Der Dialog Spektrometereinstellungen enthält eine Liste von vorher gespeicherten Einstellungen. 
Sie können mit dem Befehl Als aktuell vorgeben einen gespeicherten Satz Einstellungen 
auswählen und dem Gerät als aktuelle Spektrometereinstellungen zuweisen, um sie bei der 
nächsten Datenaufnahme anzuwenden. 

Die Liste der Spektrometereinstellungen ist spezifisch für den momentan angemeldeten Benutzer 
der Software Spectrum. Sie können Ihre Spektrometereinstellungen auch in eine Datei *.set 
exportieren, um sie für andere Benutzer verfügbar zu machen, oder Einstellungen in eine 
vorhandene Datei *.set  (oder in eine gesicherte Datei *.sset bei Spectrum ES) importieren.  

Sie können auch Einstellungen übernehmen, die auf anderen Spektrometermodellen erstellt 
wurden, vorausgesetzt dass diese Spektrometereinstellungen kompatibel sind. So können jedoch 
keine Einstellungen eines NIR-Spektrometers übernehmen, wenn Sie mit einem MIR-Spektrometer 
verbunden sind. Falls neue Einstellungen nicht zulässig sind, erscheint eine Warnmeldung. 
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Spektrometereinstellungen können auch als Teil eines Makro aufgerufen und angewandt werden. 

In der Software Spectrum ES können Sie jedem Satz von Spektrometereinstellungen auch eine 
elektronische Unterschrift hinzufügen. Nähere Informationen finden Sie unter Unterschreiben. Falls 
Sie es versuchen, eine nicht unterschriebene Spektrometereinstellung zu exportieren oder zu 
importieren, wird man von Ihnen eine Unterschrift verlangen. 

HINWEIS:  Spektrometer-Einstellungsdateien werden für alle Anwender im Verzeichnis Allgemeine 

Spektrometereinstellungen sichtbar sein. Das Verzeichnis Allgemeine 

Spektrometereinstellungen wird beim Installieren der Software Spectrum festgelegt. 

Standardpfad ist C:\Pel_data\instrumentsetups. 

Einstellungen 

Abszissen- 

einheiten 
Einheit Anwendung 

Wellenzahl Standardeinheit für die MIR-Spektroskopie. 

Nanometer Standardeinheit für die NIR-Spektroskopie. 

Mikrometer Standardeinheit für die FTIR-Spektrometer Frontier Optica und 

Spectrum 100 Optica. 
 

Ordinaten- 

einheiten 
Einheit Anwendung 

%T % Transmission, bei qualitativen Analysen, da die Banden schmal und 

leicht zu erkennen sind. 

A Absorption, bei quantitativen Analysen, da die Bandenhöhe proportional 

mit der Konzentration ist. 

%R % Reflexion, bei Reflexionsspektren, zahlenmäßig gleich mit der Einheit 

%T. 

log 

(1/R) 

Log (1/Reflexion), bei diffusen Reflexionsspektren. 

K-M Kubelka-Munk-Einheiten, bei diffusen Reflexionsspektren. 

EGY Energie, traditionell bei Untergrundspektren. 

PAS Einheiten bei photoakustischen Detektoren. 

ArbY Beliebige Y-Einheiten, bei Einstrahlspektren. 
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Von Aufnahmebereich eines Spektrums in Wellenzahlen. Der Eintrag für Von muss 

größer sein als der Eintrag für Bis. 

Der mögliche Aufnahmebereich Ihres Spektrometers hängt von seiner 

Konfiguration ab, einschließlich dem eingebauten Detektor und dem Strahlteiler, 

sowie von der Scangeschwindigkeit. 

Bis 

Scaneinstellungen 

Scantyp 
Art Anwendung 

Untergrund Aufnahme eines Untergrundspektrums zur Verhältnisbildung mit 

dem Probenspektrum. 

Interferogramm Anzeige des Rohdateninterferogramms. 

Überlappend Verfügbar nur mit einem eingebauten Probenwechsler. 

Der Wechsler fährt automatisch die hintere Position an, um den 

Untergrund aufzunehmen, danach die vordere Position, um ein 

Probenspektrum zu vermessen, wonach das Verhältnisspektrum 

der Probe angezeigt wird. 

Probe Befehl zur Aufnahme eines Probenspektrums mit automatischer 

Verhältnisbildung zum Untergrund. 

Einstrahlbetrieb Befehl zur Aufnahme eines Probenspektrums ohne 

Verhältnisbildung zum Untergrundspektrum. 
 

Auflösung Spektrale Auflösung ist das Maß für die Fähigkeit eines Spektrometers, 

benachbarte Merkmale eines Spektrums zu unterscheiden. Sie wird effektiv von 

der Weglängendifferenz des Interferometers definiert; je größer die 

Weglängendifferenz ist, umso größer ist die Wellenlängengenauigkeit. Spektrale 

Auflösung ist der kleinste Wellenlängenabstand, der getrennt erkannt wird; je 

kleiner dieser Abstand ist, umso besser ist die Auflösung und somit die Fähigkeit 

benachbarte Banden zu unterscheiden. 

Das Datenpunktintervall oder die digitale Auflösung ist der Abstand zwischen 

benachbarten Datenpunkten auf der X-Achse. Standardmäßig wird das 

Datenpunktintervall automatisch passend zur Auflösung eingestellt:   

 

 

 

Datenpunkt- 

intervall 
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Auflösung (cm-1) Datenpunktintervall (cm-1) 

0,5 - 0,99 0,125 

1,0 - 1,99 0,25 

2,0 - 3,99 0,5 

4,0 - 7,99 1,0 

8,0 - 64 2,0 
 

Akkumulation Sie können zwischen einer vorgegebenen Anzahl Scans oder einem Scannen über 

eine bestimmte Zeitdauer wählen. 

Tragen Sie eine Scandauer als ganze Anzahl von Minuten oder Sekunden ein. Bei 

einer Scandauer unter einer Minute, wählen Sie die Anzahl Scans. 

Zubehör 

Geben Sie im Abschnitt Zubehör Einstellungen ein, die für den jeweils eingebauten Probenhalter 
spezifisch sind. 

Erster Eintrag ist der Name des Zubehörs, das automatisch erkannt wird. Falls möglich, wählen Sie 
die Werte für Zubehöreinstellungen aus entsprechenden DropDown-Listen. 

HINWEIS: Bei dem Spektrometermodell Spectrum 65 wird das Zubehör nicht automatisch erkannt 

und muss in der DropDown-Liste Zubehör ausgewählt werden. 

Für einfache Standardzubehöre, wie z. B. Flüssigkeitsküvetten, sind keine Einstellungen 
vorgegeben. Sie können jedoch den Küvettentyp, das Küvettenmaterial, die Schichtdicke der 
Küvette und die Probenart eingeben. Diese Einträge werden zusammen mit dem Spektrum 
gespeichert. 

HINWEIS: Bei der Durchführung einer Messung werden alle Angaben im Bereich Zubehör genau 

wie jede andere Geräteeinstellung gespeichert. 

Ergänzende Information 

Untergrundspektrum 

Wann immer ein Untergrundspektrum erforderlich ist, wird dies in der Werkzeugleiste 
Datenaufnahme, im Nachrichtenfeld und durch eine Markierung 'Untergrund' auf der Start-Taste 
angezeigt. 

 Prüfen Sie vor der Untergrundaufnahme, ob der Strahlengang frei ist und klicken Sie dann 

auf . 

Diese Untergrundaufnahme wird nicht im Ansichtsfenster dargestellt und ist im 
Datenexplorer nicht verfügbar. 
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 Zum Aufnehmen eines Untergrundspektrums, das wie ein Probenspektrum gespeichert und 
bearbeitet werden kann, wählen Sie für Scantyp die Option Untergrund und klicken Sie 

auf . 

Sobald die Untergrundaufnahme abgeschlossen ist, wird der Scantyp auf Probe 
zurückgesetzt.  

Auflösung 

Die benötigte Auflösung hängt von der physikalischen Beschaffenheit Ihrer Probe und von der 
erwarteten Information aus dem aufgenommenen Spektrum ab. Zur Aufnahme von Spektren fester 
und flüssiger Proben im mittleren Infrarot eignet sich oftmals eine Auflösung von 8 cm-1 oder  
4 cm-1. Zur Aufnahme gasförmiger Proben eignet sich häufig eine Auflösung von 2 cm-1 (0,5 cm-1 
bei sehr kleinen Gasmolekülen). 

Spektren mit höherer Auflösung brauchen zur Aufnahme längere Zeiten und für ein gutes 
Signal/Rausch-Verhältnis eine größere Anzahl Scans. 

Werden Verhältnisspektren aufgenommen, muss das Untergrundspektrum die gleiche oder eine 
bessere Auflösung haben als das Probenspektrum. Ist ein Untergrundspektrum für geänderte 
Einstellungen ungeeignet, fordert Sie Spectrum dazu auf, den Untergrund neu aufzunehmen. 

Anzahl Scans und Scandauer 

Wird ein Spektrum mit einer zu geringen Anzahl Scans aufgenommen, könnte es ein schlechtes 
Signal/Rausch-Verhältnis aufweisen und daher schwer zu interpretieren sein. Werden hingegen zu 
viele Scans aufgenommen, kann die Datenaufnahme unnötig lange dauern. Als Richtwert können 
16 Scans aufgenommen und danach das Spektrum geprüft werden, um festzustellen, ob es Ihrem 
Zweck genügt. Wenn Sie nach schmalen Banden suchen, können Sie die Anzahl Scans erhöhen, 
desgleichen bei einem Zubehör, welches die am Detektor ankommende Energie verringert. 

Das Signal/Rausch-Verhältnis verbessert sich mit wachsender Anzahl Scans, da das Rauschen 
zufällig ist und daher Ausschläge des Rauschens sich nicht additiv verhalten, wenn Scans 
akkumuliert werden. Echte Banden treten hingegen immer an der gleichen Stelle im Spektrum auf 
und sind daher additiv beim Akkumulieren von Scans, was zu ihrer Verstärkung gegenüber dem 
Rauschen führt. 
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Erweiterte Spektrometereinstellungen 

Auf der Registerkarte Erweiterte Einstellungen können Sie auch Einstellungen wählen, die nicht 
zur Routine gehören und Sie haben den Zugriff auf die Akzeptanztests und auf die Box 
Werkzeugkiste. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HNWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweiterte Einstellungen. 

Werkzeuge 

Ein Klicken auf das Feld Werkzeugkiste erlaubt den Zugriff auf die Justagewerkzeuge, eine 
Auswahl spezieller Werkzeuge zur Spektrometerjustage. 

Erweiterte Einstellungen 

CO2/H20 Wählen Sie diese Option, um bei der Datenaufnahme die Funktion der CO2/H20- 

Kompensation bei Ihrem Spektrum anzuwenden. 

Spectrum verwendet ein theoretisches Spektrum von Kohlendioxid und 

Wasserdampf, um entsprechend proportioniert die betreffenden Banden aus 

dem aufgenommenen Spektrum zu entfernen. 

AVI- 

Kalibrierung 

Mit dieser Option wird bei der Aufnahme des Spektrums eine AVI-Korrektur 

durchgeführt. 

Dabei wird ein perfektes Methanspektrum mit dem Spektrum einer 

Methanküvette verglichen, um das Ansprechverhalten des Spektrometers zu 

bewerten. Anhand dieser AVI-Kalibrierung, werden nachträglich aufgenommene 

Spektren entsprechend korrigiert. Dies sorgt für Wellenlängengenauigkeit und 

für geräteunabhängige spektrale Daten. 

Vorschau Die Funktion Vorschau dient zur Verkürzung der Scandauer. 

Dabei werden Spektrometereinstellungen bei der Spektrenaufnahme laufend 

angepasst, um schneller an Ergebnisse zu kommen. 

Scan-Geschw. 

(cm/s) 

Ermöglicht es, die standardmäßige Scangeschwindigkeit zu ändern. 

Zu geringe Scangeschwindigkeiten erhöhen das Rauschen, zu hohe 

Geschwindigkeiten schwächen das erfasste Signal. 
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Phasen-

korrektur 

Bei theoretischen Interferogrammen sind die beiden Seiten jenseits des 

Nulldurchgangs perfekt symmetrisch. Reale digitale Interferogramme weisen als 

Folge von Geräteabweichungen und der erforderlichen Analog/Digital-

Umwandlung eine gewisse Asymmetrie auf. Die Phasenkorrektur misst die 

Asymmetrie des aufgenommenen Interferogramms und versucht sie zu 

korrigieren. Mögliche Arten der Phasenkorrektur sind: 

Art Durchführung 

Selbstbezogen Bewertung der Asymmetrie des Interferogramms an ihm 

selber. Die Qualität der Korrektur hängt somit von der 

Qualität des aufgenommenen Interferogramms ab. Diese 

Art der Korrektur ist bei den meisten Proben ausreichend, 

außer in Fällen stark verrauschter oder sehr schwacher 

Spektren. 

Untergrund Am Interferogramm der Probe wird die Phasenkorrektur 

eines Untergrundinterferogramms angewandt. Dies eignet 

sich für Proben, die Infrarotstrahlung sehr stark 

absorbieren. 

Magnitude Phasenkorrektur durch Berechnung von RMS-Werten der 

Wellenelemente der Fourier-Umwandlung. Sie kann nur bei 

Auflösungen angewandt werden, die besser als 2 cm-1 sind. 

Diese Art von Korrektur muss sowohl für den Untergrund, 

als auch für die Probe durchgeführt werden. 

Vorheriges Anwendung der beim vorherigen Interferogramm 

bestimmten Phasenkorrektur für das darauf folgende 

Interferogramm. Dabei wird angenommen, dass die 

Faktoren, welche die Symmetrie beeinflussen unverändert 

bleiben. 
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Apodisierung Ein perfektes Interferogramm hätte eine unendliche Weite. In der Praxis ist 

jedoch die Weite eines Interferogramms durch seine Weglängendifferenz 

begrenzt, so dass die Länge seiner beiden Äste immer beiderseits verkürzt 

werden. Die Anwendung einer Fourier-Transfomation bewirkt bei einem 

verkürzten Interferogramm eine Verzerrung des Spektrums durch Seitenlappen. 

Die Apodisierung bewirkt eine Glättung der verkürzten Enden des 

aufgenommenen Interferogramms und damit ein Vermindern der Seitenlappen 

und des Rauschen Ihres Spektrums. Dabei können jedoch auch spektrale 

Informationen durch Bandenverbreiterung verloren gehen. Wird nach schmalen 

Banden gesucht, sollte eine schwache Apodisierung oder keine ausgeführt 

werden. Es stehen folgende Verfahren der Apodisierung zur Verfügung: 

Art Anwendung 

Voll Nur wenn eine sehr starke Apodisierung notwendig ist. 

Stark Starke Norton-Beer-Apodisierungsfunktion. 

Medium Mittlere Norton-Beer-Apodisierungsfunktion. 

Schwach Schwache Norton-Beer-Apodisierungsfunktion. 

Keine, oder 

'Boxcar' 

Wenn beste Auflösung benötigt wird. Alle Punkte des 

Interferogramms werden gleich gewichtet. 

Ist die Auflösung nicht besser, als die kleinste Bandenbreite 

des Spektrums, erscheinen Ausbuchtungen der Grundlinie auf 

beiden Seiten der Banden. 
 

Scan-

Startverzögerung 

Falls zwischen dem Einbringen der Probe in den Strahlengang und der 

Ausführung eines repräsentativen Scans eine kurze Wartezeit notwendig ist, 

tragen Sie hier eine Scan-Startverzögerung in Sekunden ein. 

Akzeptanztests Akzeptanztests ermöglichen es, rasch eventuelle Probleme mit einem Spektrum 

zu erkennen. Wählen Sie den Akzeptanztest aus, die bei der Aufnahme Ihres 

Spektrums ausgeführt werden sollen und geben Sie den Bereich des 

Schwellenwerts vor. Verfügen Sie über viel Erfahrung, klicken Sie auf Alle Tests 

aus, wenn Sie auf die Akzeptanztests verzichten möchten. 

Zum Auswählen innerhalb einer umfassenden Reihe von Tests, klicken Sie auf 

Standards wiederherstellen. 
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Ergänzende Information 

CO2/H2O-Kompensation 

Wenn die CO2/H2O-Kompensation aktiv ist, verwendet die Software die theoretischen Spektren von 
Waaserdampf und Kohlendioxid zum Erzeugen eines Modellspektrums für die aktellen Bedingungen 
durch Anpassung anhand der Methode der kleinsten Quadrate an das momentane Spektrum. 
Dieses Modellspektrum beseitigt auch eine durch die Auflösung verursachte Nichtlinearität, die 
Temperaturabhängigkeit des gemessenen Spektrums, sowie die Auswirkung von J-Stopp und 
Vignettierung durch Zubehör auf Linienführung und Kalibration. 

Im FIR-Bereich ist die CO2/H2O-Kompensation nicht verfügbar. 

AVI-Korrektur 

HINWEIS: Die AVI-Korrektur erfordert eine AVI-Kalibrierung für die aktuelle Konfiguration der 

Messeinrichtung. 

Zielsetzung der AVI (Absolute Virtual Instrument)-Korrektur ist es, eine beständige Leistung über 
längere Zeit und unabhängig von Gerätemodellen zu sichern, sowie die Rückführbarkeit aller 
Messungen. 

Obwohl FTIR-Spektrometer einen Referenzlaser verwenden, sind Wellenzahlkalibration und 
Bandenform durch Unterschiede der Divergenz und durch Ungleichförmigkeit des Lichtstrahls 
beeinträchtigt. Unterschiede zwischen einzelnen Geräten beruhen auf verschiedenen 
Probenzubehören und ausgetauschten Komponenten. Die AVI-Korrektur stellt sicher, dass 
Wellenzahlen und Bandenformen vom verwendeten Gerät unabhängig sind. 

Das “absolute virtuelle Spektrometer” ist ein Gerät mit theoretischer Leistungsstärke, bei dem das 
Messergebnis einer bekannten Probe genau vohersehbar ist. Bei einem realen Gerät kann die 
Software durch Korrektur die Ergebnisse den theoretischen anpassen und diese Korrekturen auch 
bei zukünftigen Messungen anwenden . Ein „absolutes“ Spektrometer wird über seine 
Wellenzahlkalibration, Bandenform und Ordinatengenauigkeit definiert. 

AVI korrigiert ein Gerät anhand eines absoluten Standards, bzw. eines Methanspektrums. Ist im 
Filterrad des Spektrometers eine Methanküvette eingebaut, wird diese bei der AVI-korrektur 
automatisch verwendet. Mit einer Methanküvette im Probenraum ist die Korrektur jedoch bei jeder 
Messkonfiguration anwendbar. Falls das Filterrad Ihres Spektrometers keine Mthanküvette enthält, 
werden Sie dazu aufgefordert, eine Methanküvette im Probenraum des Spektrometers einzusetzen. 
Mit Zubehören, die ein Unterbringen der Methanküvette nicht zulassen, kann keine AVI-Kalibrierung 
erfolgen. 

Die AVI-Korrektur ist im FIR-Bereich nicht verfügbar. 

Look Ahead 

In diesem Modus scannt das Spektrometer kontinuierlich und verwendet die Eigenschaften der 
aufgenommenen Spektren dazu, um Änderungen beim Einstellen, Entnehmen und Wechsel von 
Proben zu identifizieren. Durch Erkennung der Anzahl ausgeführter Scans kann die Software 
automatisch Scan-Anzahlen bestimmen und Untergrundaufnahmen erneuern. 

Wenn Sie eine Probenmessung durchführen möchten, prüft die Software, ob das geeignete 
Untergrundspektrum vorliegt und ob die Probe bereits einmal vermessen wurde. Ist dies der Fall, 
wird die Anzahl Scans entsprechend verringert und der Untergrund muss nicht erneuert werden, 
was die Messdauer deutlich verkürzt. 

Im FIR-Bereich ist die Funktion Look Ahead nicht verfügbar. 

 



242 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Scangeschwindigkeit 

Unter Scangeschwindigkeit eines Interferogramms versteht man die Häufigkeit, mit welcher die 
optische Weglängendifferenz (OWD) geändert wird. Die OWD ist der Unterschied zwischen den 
optischen Weglängen der beiden Lichtstrahlen des Interferometers. 

Die Standardscangeschwindigkeit hängt von der Art des verwendeten Detektors ab: 

Detektor Scangeschwindigkeit (cm/s) 

TGS 0,2 

FIR TGS 1,0 

Lithiumtantalat 

(LiTaO3) 

0,2 

MCT 1,0 

Photoakustisch 

(PAS) 

0,2 

InGaAs 1,0 

InGaAs (NB) 0,2 

Diese Einstellungen sind optimale Scangeschwindigkeiten für diese Detektoren und ergeben das 
beste Signal/Rausch-Verhältnis bei angemessener Scanzeit. 

Bei einem TGS- oder Lithiumtantalat-Detektor führt die Erhöhung der Scangeschwindigkeit zu 
schlechterem Signal/Rausch-Verhältnis. Diese Verschlechterung kann durch eine größere Anzahl 
Scans bei gleicher Scanzeit nicht aufgehoben werden. 

Ein MCT-Detektor ergibt für eine bestimmte Scanzeit ein besseres Signal/Rausch-Verhältnis bei 
höheren Scangeschwindigkeiten. 

HINWEIS: Die Obergrenze des Scanbereichs kann je nach Scangeschwindigkeit einen von zwei 

Werten annehmen. 

Diese Werte sind: 15 000 cm-1 für Geschwindigkeiten bis 1 cm/s und 7800 cm-1 für eine 

Scangeschwindigkeit von 2 cm/s. 

Phasenkorrektur 

Ein ideales Interferometer erzeugt ein perfekt symmetrisches Interferogramm. In der Praxis kommt 
es jedoch zu Abweichungen von diesem Ideal. 

Die Phasenkorrektur versucht, die Asymmetrie eines Interferogramms vor der Fourier-
Transformation zu korrigieren. 

Apodisierung 

Ein FTIR-Spektrometer erzeugt ein Interferogramm, indem es einen beweglichen Spiegel über eine 
definierte Entfernung scannt. Wollte man allerdings keinerlei Information verlieren, würde das 
Interferogramm zwischen Plus- und Minus-Unendlich liegen. Das Stoppen des Spiegels verkürzt das 
Interferogramm und begrenzt die Auflösung, da eine Multiplikation mit einer Boxcar-Funktion 
erfolgt. 
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Diese Boxcar-Funktion bringt durch das abrupte Ende der Datenerfassung Seitenlappen (oder 
„Füße“) an die spektralen Banden an. 

Apodisierung ist eine mathematischer Vorgang, welcher diese Seitenlappen der Banden beseitigt 
(Apodisierung kommt vom griechischen „apod“, das „ohne Füße“ bedeutet). Ein Verfahren zur 
Beseitigung der Seitenlappen ist die trianguläre Apodisierung, welche die Daten umso weniger 
gewichtet, je weiter entfernt sie von der Mitte des Interferogramms sind. 

 

Die Verkleinerung der Seitenlappen führt jedoch zu einer Verbreiterung der Banden. Bei 
apodisierten Spektren kann die Halbwertsbreite der Banden (Peakbreite auf halber Höhe) bis zu 
doppelt so groß wie bei dem nicht apodisierten Spektrum sein. 

 

Verschiedene Apodisierungsfunktionen erlauben es, den besten Kompromiss zwischen einer 
Abschwächung von Seitenlappen und der Bandenverbreiterung zu finden. Sie können zwischen 
einer schwachen oder einer starken Beer-Norton-Apodisierung wählen oder ganz auf Aposisierung 
verzichten (nur Boxcar-Funktion). Nachfolgende Abbildung zeigt die Auswirkung schwacher und 
starker Beer-Norton-Apodisierung, verglichen mit fehlender Apodisierung. Die starke Beer-Norton-
Apodisierung beseitigt in diesem Fall vollständig die Artefakte aus dem Spektrum, bewirkt jedoch 
eine stärkere Bandenverbreiterung als die schwache Beer-Norton-Apodisierung. Für die meisten 
Anwendungen ist die starke Beer-Norton-Apodisierung am besten geeignet. Bei gasförmigen Proben 
erhält man eine bessere Auflösung mit einer schwachen Beer-Norton-Apodisierung, um jedoch den 
Verlust spektraler Banden in Riffeln zu vermeiden, muss sicher gestellt sein, dass ein Gasspektrum 
starke Absorptionslinien hat. 
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Akzeptanztests 

Ein Akzeptanztest überprüft eine bestimmte Eigenschaft Ihres Spektrums während der 
Datenaufnahme und vergibt eine Statusmarkierung. Diese ist grün, wenn das Spekrum in Ordnung 
ist, gelb, wenn seine Qualität besser sein könnte oder rot, wenn das Spektrum völlig unbefriedigend 
ist. 

Einstellungen von Akzeptanzstests sind für eine bestimmte Kombination von Spektrometertyp, 
Konfiguration und Zubehöre definiert. Die Software Spectrum speichert die Einstellungen der zuletzt 
erfolgten Datenaufnahme. 

Für weitere Informationen über einen speziellen Akzeptanztest und Vorschläge für Wege zur 
Verbesserung der Messungen, klicken Sie doppelt auf den Namen des Tests in der Liste der 
Registerkarte Erweiterte Einstellungen. 

Die Akzeptanztests sind im FIR-Bereich nicht verfügbar. 

Sämtliche Akzeptanztests sind standardmäßig ausgeschaltet, falls Sie mit einem Mikroskop Spotlight 
150 verbunden sind. 
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Werkzeuge zur Spektrometerjustage 

Das Dialogfenster Justagewerkzeuge ermöglicht eine Auswahl unter Dialogen zur Justage des 
Spektrometers. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie den Reiter Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet: 

 

W-Kalib Wellenzahlkalibration des Spektrometers durchführen. 

 

Justieren Spektrometeroptik ausrichten. 

 

Nulldurchgang Nulldurchgang des Interferogramms festlegen. 

 

AVI-Kalib  AVI-Kalibrierung der aktuellen Scan-Parameter des 

Spektrometers durchführen. 

 

Spektrometerbildschirm Ändern der Kontrasteinstellung am 

Spektrometerbildschirm. 

 

Fasersonden-Anzeige Ändern der Helligkeits- und Kontrasteinstellungen der 

Anzeige einer NIR-Fasersondenoptik. 

 

Fensteraustausch-Assistent  Wechsel der Probenraumfenster Ihres Spektrometers. 

 

Trockenmittelautausch-

Assistent  

Wechsel des Trockenmittels in Ihrem Spektrometer. 

 

Lichtquellenaustausch-

Assistent  

Wechsel der Lichtquelle Ihres Spektrometers. 

3. Klicken Sie auf das Werkzeug zur gewünschten Justierung.  

Der betreffende Dialog wird eingeblendet. 

4. Wenn Sie fertig sind, klicken Sie auf Beenden, um den Dialog Justagewerkzeuge zu 
schließen. 
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Ergänzende Information 

· Der Dialog Spektrometerbildschirm ist nur verfügbar, wenn Sie mit Spektrometern der 
Baureihen Frontier IR, Spectrum 100 oder Spectrum 400 verbunden sind. 

· Das Werkzeug Fasersondenanzeige ist nur mit einem eingebauten Zubehör NIR-
Fasersondenoptik verfügbar. 

· Die Assistenten für den Austausch der Probenraumfenster, der Lichtquelle und des 
Trockenmittels sind nur bei FTIR-Spektrometern Spectrum Two verfügbar. Jeder der 
Assistenten leitet Sie schrittweise durch die Vorgehensweise zum Austausch der genannten 
Bauteile.  
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Wellenzahlkalibrierung 

Bei der Wellenzahlkalibrierung wird anhand eines kürzlich aufgenommenen Referenzspektrums 
ein Versatz der Wellenzahlskala korrigiert. 

Ein geeignetes Referenzspektrum kann sie Polystyrolprobe liefern, die im Filterrad Ihres 
Spektrometers enthalten ist. Verfügt Ihr Spektrometer nicht über ein internes automatisches 
Filterrad, können Sie eine Polystyrolfolie verwenden, die Sie in den Probenraum stellen. Diese 
Referenz ist garantiert rückführbar. 

HINWEIS: Ein Wellenzahlversatz kann auch die Folge von Probeneffekten sein. Wenn die 

Wellenzahlkalibration erneuert wurde, vergleichen Sie sorgfältig Ihre Spektren mit 

vorher aufgenommenen Spektren oder mit Spektren der Bibliothek. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie den Reiter Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf .  

Der Dialog Wellenzahlkalibrierung wird geöffnet. 

4. Achten Die darauf, dass die Option Anhand bekannter Bande kalibrieren gewählt wird. 

5. Tragen Sie die erwartete Position einer Bande in das Textfeld Erwartete Position in cm-1 
ein.  

Verwenden Sie bei einem MIR-Spektrometer eine Polystyrolfolie von 35 μm und die Bande 
von 3060,02 cm-1 . 

oder 

Verwenden Sie bei einem NIR-Spektrometer eine Polystyrollscheibe von 1,4 mm und die 
Bande von 5669,3 cm-1 . 

6. Tragen Sie in das Feld Beobachtete Position die gemessene Position der Bande in cm-1 
ein. 

7. Wählen Sie im Abschnitt Kalibrierung auf Konfiguration anwenden den geeigneten 
Wellenlängenbereich und in der DropDown-Liste Konfiguration das entsprechende 
Zubehör aus. Wenn Sie z. B. die vorhin empfohlene Polystyrol-Referenz verwenden, sollten 
Sie die Option MIR-Alle Zubehöre wählen. Sie können Ihr System auch für eine 
Verwendung des Spektrometers mit einer Reihe spezifischer NIR-Zubehöre kalibrieren. 
Verfügbare Optionen sind NIR-Reflexion (NIRA), Externe NIR-Reflexion (NIRA 
extern), NIR-Faseroptiksonde (getriggert), NIR-Faseroptiksonde (passiv) und 
NIR–Andere Zubehöre. Die aktuelle Konfiguration ist mit einem Sternchen * markiert . 

8. Klicken Sie auf OK. 
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9. Wird die Fehlermeldung Laserwellenzahl > 1 % des Nominalwerts angezeigt, prüfen 
Sie, ob die Einträge in den Feldern Beobachtete Position und Erwartete Position 
korrekt sind.  

Verharrt die Fehlermeldung Laserwellenzahl > 1 % des Nominalwerts, ist eine 
Korrektur der HeNe-Wellenzahl erforderlich: 

a. Klicken Sie auf Einstellung der Laser-Wellenzahl und danach auf 
Zurücksetzen, um den Laser auf seinen Standardnominalwert zu setzen. 

b. Nehmen Sie von Ihrer Polystyrolfolie ein neues Referenzspektrum auf und 
wiederholen Sie die Kalibrierung.  

Wird immer noch eine Korrektur wegen größer als 1 % gefordert, kann eine neue 
Laserwellenzahl verwendet und die Kalibrierung wiederholt werden. 

c. Erscheint danach immer noch die gleiche Fehlermeldung, rufen Sie den 
PerkinElmer-Kundendienst. 

10. Klicken Sie auf OK.  

Der Wert der Laserwellenzahl wird im Spektrometer zurückgesetzt. 

11. Möchten Sie die Laserwellenzahl überprüfen, öffnen Sie erneut den Dialog, prüfen Sie die 
gespeicherte Wellenzahl und schließen Sie wieder den Dialog. 

12. Klicken Sie auf Abbrechen, um den Dialog Justagewerkzeuge zu verlassen. 

Ergänzende Information 

Die Wellenzahlkalibrierung erfolgt anhand des gespeicherten Werts für die Wellenzahl des HeNe-
Lasers. Sie können die Kalibration bis auf 1% (158 cm-1) des nominellen HeNe-Werts justieren, 
indem Sie die erwartete und die beobachtete Position einer sorgfältig ausgewählten Referenzbande 
im Dialog Wellenzahlkalibration auswählen. Dabei kommt folgende Beziehung zur Anwendung: 

 

Eine Änderung der Wellenzahl des HeNe-Lasers beeinflusst nur die Interpolation der danach 
erfassten Daten. Dabei darf die Laserwellenzahl für die Probe nicht von jener des Untergrunds 
abweichen. 

Rückführbares Referenzmaterial 

Sie können Ihr eigenes Rückführbares Referenzmaterial verwenden. Dafür geeignet ist eine 
Polystyrolfolie (35 μm für mittleres IR; 1,4 mm für nahes IR), die im IPV-Kit (Instrument 
Performance Verification Kit) des Spektrometers geliefert wird. 

Die Verwendung eines externen Referenzmaterials, wie jenes im IPV-Kit, ermöglicht es Ihnen, die 
Wellenzahlkalibration anhand von NIST-Standards zu validieren. 
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Justieren des Spektrometers 

Das Werkzeug Justieren dient zum Ausrichten des Spektrometers für die Position des 
Nulldurchgangs des Interferogramms. 

1. Warten Sie ab, bis sich die Temperatur im Optikmodul stabilisiert hat.  

Dies kann erforderlich sein, wenn das Spektrometer ausgeschaltet (oder im 
Stromsparmodus) war oder wenn Sie den Messbereich eines Zweibereichs-Spektrometers 
geändert haben. Warten Sie etwa 30 Minuten lang. 

2. Stellen Sie sicher, dass der Probenraum leer ist. 

3. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert 

werden. 

4. Öffnen Sie die Registerkarte Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf 
Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet. 

5. Klicken Sie auf .  

Der Dialog Spektrometer justieren wird eingeblendet. 
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Nulldurchgang festlegen 

Die Funktion Nulldurchgang dient zum Festlegen des Nulldurchgangs des Interferogramms. 

HINWES: Diese Funktion wird primär vom Kundendienst angewandt. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs Einstellungen. 

HINWES: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf 
Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf .  

Der Nulldurchgang wird neu festgelegt. 

Möchten Sie den Vorgang unterbrechen, klicken Sie auf Abbrechen. 

4. Klicken Sie auf OK, wenn der Vorgang abgeschlossen ist. 

5. Klicken Sie auf Beenden, um den Dialog Justagewerkzeuge zu schließen. 

Ergänzende Information 

Im Nulldurchgang des Interferogramms sind die Spiegel des Interferometers so positioniert, dass 
bei der Wiedervereinigung der beiden Lichtstrahlen die Wegländendifferenz gleich Null ist. In 
diesem Punkt interferiert die Infrarotstrahlung konstruktiv bei allen Wellenlängen, so dass die 
Amplitude des Interferogramms hier ihr Maximum erreicht. 
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AVI-Kalibrierung 

Anhand der Funktion AVI-Kalibrierung wird die AVI-Korrektur für die aktuell benötigte Konfiguration 
der Probenhalterung durchgeführt. Anschließend kann diese Korrektur an allen Spektren bei ihrer 
Aufnahme durchgeführt werden. Näheres dazu finden Sie im Abschnitt Erweiterte 
Spektrometereinstellungen. 

HINWEIS:  
auch starten, indem Sie auf  in der Werkzeugleiste Datenaufnahme klicken - wenn 

diese geöffnet ist - oder indem Sie auf Standardisieren im Menü Datenaufnahme 

klicken. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf 
Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf .  

Es startet die Ablaufroutine der AVI-Kalibrierung. 

4. Stellen Sie sicher, dass der Probenraum leer und der Lichtstrahl nicht behindert ist. Klicken 
Sie dann auf Weiter. Es wird das Untergrundspektrum aufgenommen.  

Ist in Ihrem Spektrometer ein Filterrad mit Methanküvette installiert, wird die AVI-
Kalibrierung mit dem Aufnehmen eines Spektrums der Methanküvette fortgesetzt. Machen 
Sie weiter mit Schritt 6. 

5. Ist in Ihrem Spektrometer kein Filterrad eingebaut oder enthält das Filterrad keine 
Methanküvette, setzen Sie eine Methanküvette in den Probenstrahl und klicken Sie auf 
Weiter. Das Methanspektrum wirde aufgenommen. 

6. Klicken Sie nach Abschluss der Kalibration im Bestätigungsdialog auf OK. 

7. Klicken Sie auf Beenden, um den Dialog Justagewerkzeuge zu schließen.  

Ergänzende Information 

Die AVI-Funktion (Absolute Virtual Instrument) korrigiert ein Gerät anhand eines absoluten 
Standards, bzw. eines Methanspektrums. Diese Korrektur kann nur bei den Geräten automatisch 
ablaufen, die im Filterrad eine Methanküvette eingebaut haben. Mit einer Methanküvette im 
Probenraum kann jedoch die Korrektur bei jedem Spektrometer ausgeführt werden. 
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Spektrometerbildschirm 

Die Funktion Spektrometerbildschirm ermöglicht es, bei dem Gerätebildschirm der Spektrometer 
Frontier IR, Spectrum 100 oder Spectrum 400 den Kontrast einzustellen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauzug vergrößert 

werden. 

2. Öffnen Sie dden Reiter Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf .  

Der Dialog Bildschirmeinstellungen wird eingeblendet. 

4. Stellen Sie den Kontrast entsprechend zur Arbeitsplatzumgebung ein und klicken Sie 
abschließend auf OK.  

Der Dialog Bildschirmeinstellungen wird geschlossen. 

5. Klicken Sie auf Beenden, um den Dialog Justagewerkzeuge zu schließen. 

 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 253 

Fasersondenanzeige 

Mit der Funktion Fasersondenanzeige werden die Helligkeit und der Kontrast der Anzeige einer 
NIR-Fasersondenoptik eingestellt, wenn diese in ein Frontier IR, Spectrum 100/400 eingebaut ist. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs Einstellungen. 

HINWES: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Erweiterte Einstellungen und klicken Sie auf 
Werkzeugkiste.  

Der Dialog Justagewerkzeuge wird eingeblendet. 

3. Klicken Sie auf .  

Der Dialog Bildschirmeinstellungen wird eingeblendet. 

4. Stellen Sie die Helligkeit und den Kontrast der Fasersondenanzeige entsprechend zur 
Arbeitsplatzumgebung ein und klicken Sie danach auf OK.  

Der Dialog Bildschirmeinstellungen wird geschlossen. 

5. Klicken Sie auf Beenden, um den Dialog Justagewerkzeuge zu schließen. 
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NIRA II Korrekturen 

Das Zubehör NIRA II verfügt über Korrekturfunktionen für Fenster, Referenz und Streulicht, die 
dabei helfen, sicher zu stellen, dass seine Leistungsmerkmale während seiner gesamten 
Lebensdauer optimiert verbleiben. Diese Korrekturen werden im Bereich 'Zubehör' des Reiters 
Grundeinstellungen des Spektrometers aktiviert und danach automatisch beim Aufnehmen der 
Spektren angewandt. Sie können die Referenz- und Streulichtkorrektur bei Bedarf aktualisieren, 
indem Sie bei der Aufnahme neuer Spektren die Assistenten in der Justagewerkzeugkiste 
anwenden. 

HINWEIS:  Wenn Sie sich entscheiden, eine der Korrekturroutinen zu aktivieren, wird diese bei allen 

nachfolgenden Messungen auf Ihrem System angewandt, bis Sie sie wieder deaktivieren. 

Referenzkorrektur 

Mit dem NIRA II erstellte diffuse Reflexionsspektren werden in Bezug auf ein weißes reflektierendes 
Referenzmaterial aufgenommen. Das NIRA II wird zusammen mit einer internen Probe eines 
solchen Referenzmaterials geliefert, Sie können jedoch auch ein eigenes externes Referenzmaterial 
über dem Probenfenster einsetzen. Die Referenzkorrektur standardisiert das ausgesuchte 
Referenzmaterial als zusätzlichen Standard, der sicherstellt, dass mit verschiedenen Systemen, die 
ein NIRA II benutzen, reproduzierbare Ergebnisse erhalten werden. 

Das interne Referenzmaterial ist in Bezug auf einen Standard kalibriert, der werksseitig bei 
PerkinElmer in Verwahrung ist. Das entsprechende Spektrum muss bei der Installation des 
Zubehörs NIRA II auf Ihr System kopiert werden und erfordert normalerweise keine Aktualisierung, 
außer im Falle der Anschaffung eines neuen Zubehörs. Alternativ können Sie auch entscheiden, das 
interne Referenzmaterial gegen Ihren eigenen externen Standard zu standardisieren. 

Wenn Sie ein externes Referenzmaterial anstelle der internen Referenz verwenden möchten, ist es 
auch möglich, dieses externe Referenzmaterial gegen einen externen Standard zu standardisieren. 
Auf diese Art ist es möglich, multiple NIRA II Systeme, ausgestattet mit eigenen externen 
Standards allesamt gegen einen gemeinsamen Standard zu standardisieren. 

Streulichtkorrektur 

Streulicht ist ein Lichtanteil aus dem Spektrometer, der ohne Wechselwirkung mit der Probe den 
Detektor erreicht, und Verzerrungen oder starke Absorption im Spektrum verursachen kann. 
Obwohl das NIRA II durch seinen Aufbau den Streulichtanteil minimiert, kommt am Probenfenster 
immer etwas an streuendem Licht an. Dieser Effekt wird verstärkt, wenn das Fenster verschmutzt 
oder zerkratzt ist. Die Streulichtkorrektur erlaubt es Ihnen, diese unvermeidliche Fehlerquelle im 
Spektrum zu kompensieren. 

Diese Korrektur muss nur dann erneuert werden, wenn der Streulichtanteil aufgrund des 
Zerkratzens des Probenfensters ansteigt. Er sollte jedoch nicht als ein Ersatz dafür gelten, das 
Fenster sauber zu halten und Kratzer zu vermeiden. Wenn der Streulichtanteil eine bestimmte 
Schwelle erreicht, die als rote Linie auf der Bildschirmseite des Assistenten angezeigt wird, kann die 
Software nicht länger Ihre Ergebnisse adäquat korrigieren. 

Wird die Streulichtschwelle auf dem Bildschirm des Assistenten zur Streulichtkorrektur erreicht, 
reinigen Sie behutsam das Probenfenster. Verbleibt das Streulichtspektrum oberhalb der roten Linie 
des Assistenten, ist sein Anteil zu groß und der Assistent erlaubt es Ihnen nicht mehr, ein 
Korrekturspektrum aufzunehmen. Sie müssen das Fenster schließen und das Problem untersuchen. 
Wenn fortgesetztes Reinigen den Streulichtanteil nicht genügend verringert, kann es sein, dass ein 
neues Probenfenster benötigt wird.  
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Fensterkorrektur 

Die Fensterkorrektur kompensiert den Einfluss der Absorption des Probenfensters des NIRA II, 
indem ein Referenzspektrum des NIRA II Probenfensters subtrahiert wird, das werksseitig von 
PerkinElmer vermessen wurde. Ist die Korrektur aktiviert, wird sie nur angewandt, wenn sie 
erforderlich ist, üblicherweise in den Fällen, bei denen das Untergrundspektrum des internen 
Referenzmaterials aufgenommen wird und wenn die Probe auf das Probenfenster gesetzt wird.  

Weitere Angaben zu Korrekturen des NIRA II finden Sie im Benutzerhandbuch, das zusammen mit 
Ihrem Zubehör geliefert wird. 

Anwenden der Korrekturen  

1. Wählen Sie im Menü 'Einstellungen' die Option Spektrometer.  

Der Reiter Grundeinstellungen des Spektrometers wird eingeblendet.  

2. Klicken Sie im Bereich 'Zubehör' auf den Wert, welcher der Korrektur entspricht, die Sie 
anwenden möchten.  

3. Klicken Sie auf Ja, um die Korrektur anzuwenden.  

Sie können auch auf Nein klicken, um das Anwenden der Korrektur zu stoppen. 
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Spektrometereinstellungen: Strahlengang 

Auf der Registerkarte Spektrometereinstellungen: Strahlengang wird der Lichtweg Ihres 
Geräts mit allen beteiligten Komponenten eingestellt. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert 

werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Spektrometereinstellungen: Strahlengang. 

Darstellung des Strahlengangs 

Die graphische Darstellung des Lichtwegs Ihres Spektrometers wird angezeigt und automatisch 
erneuert, um Änderungen des Strahlengangs beim Austausch von Messzubehör wiederzugeben. 

Klicken Sie auf eine Komponente in der Darstellung des Strahlengangs, um die mögliche Einstellung 
der betreffenden Komponente in der Tabelle der Einstellungen aufzuhellen. 

Tabelle der Einstellungen 

Die Tabelle der Einstellungen enthält die zu Ihren Gerät passenden Komponenten des 
Strahlengangs, wie den Detektor, die Strahlungsquelle, den Strahlteiler, J-Stopp, B-Stopp, das 
Filterrad und den Probenhalter. Auch der optimale Scanbereich für eine Kombination von 
Strahlungsquelle, Strahlteiler und Detektor in einem Strahlengang wird angezeigt.  

Ist eine Einstellungsänderung nur physikalisch möglich, durch Austausch der jeweiligen 
Komponente, ist die betreffende Zeile verblasst dargestellt. Wann immer Sie z. B. ein 
Probenzubehör auswechseln, wird jedoch die Tabelle aktualisiert. 

Ist ein Einstellungswert über die Software veränderbar, wird die betreffende Zeile aufgehellt 
dargestellt. Wählen Sie den Wert aus, den Sie ändern möchten; in den meisten Fällen hilft ein 
Hinweis bei der Auswahl des geeigneten Zahlenwerts. 

Die in der Tabelle enthaltenen Optionen hängen von dem Spektrometermodell ab, womit Sie 
verbunden sind und von dessen Zubehören. Sind Sie z. B. mit dem Zweibereichs-Spektrometer 
Spectrum 400 verbunden, werden Steuerbefehle zum Umschalten der Bereiche verfügbar sein, um 
Ihnen den Wechsel zu ermöglichen. Siehe dazu Modus ändern. 

Wenn ein externes Zubehör installiert wurde, enthält die Tabelle der Einstellungen auch den 
Strahlengang. Wählen Sie zur Ausrichtung des Lichtwegs auf das Zubehör je nach Bedarf eine der 
Optionen Intern vorne, Extern rechts oder Extern links. Die graphische Darstellung des 
Strahlengangs wird entsprechend Ihrer Auswahl aktualisiert.  

HINWEIS: Der Standardscanbereich wird entsprechend der Spektrometerkonfiguration aktualisiert. 

Wenn Sie über ein Spotlight 150 Imaging-System verfügen und den Strahlengang in das Mikroskop 
lenken, sind die Steuerbefehle auf der Registerkarte  Einrichten des Mikroskops aktiviert. 
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Ergänzende Information 

Warnungen 

Manche Einstellungen können Warnhinweise als Banner erzeugen, sowohl hier , als auch in der 
Statusleiste: 

· Spektrometer-Service . 

· Trockenmittelaustausch. 

· Feuchtigkeitswarnung (Optional). 

Modus ändern 

Wenn Sie mit einem Zweibereichs-Spektrometer verbunden sind, werden in der Tabelle der 
Einstellungen zusätzliche Befehle verfügbar sein, um den Wechsel zwischen den 
Wellenzahlbereichen zu ermöglichen. 

Bei einem FTIR/FTNIR-Zweibereichsspektrometer können Sie zwischen MIR, NIR und dem Modus 
Benutzerdefiniert wählen. Ein FTIR/FTFIR-Spektrometer bietet hingegen die Möglichkeit, 
zwischen MIR, FIR und Benutzerdefiniert zu wählen. Bei dem Modus Benutzerdefiniert 
können Sie Strahlungsquelle, Strahlteiler und Detektor unabhängig von einander austauschen. 
Dabei sind jedoch einige Kombinationen nicht erlaubt, da sie das Spektrometer beschädigen 
können. 

Wenn Sie den Modus oder die benutzerdefinierten Eintellungen ändern, klicken Sie anschließend 
auf Übernehmen, um die Gerätehardware entsprechend einzustellen. Falls eine Änderung 
erfolgte, die noch nicht ausgeführt wurde, erscheint eine Aufforderung im Fenster Meldungen. 
Sobald Sie auf die Schaltfläche Start klicken, werden vor dem Beginn der Datenaufnahme die 
Änderungen übernommen. 

Abhängig vom optimalen Scanbereich, werden die Funktionen AVI, CO2/H2O-Kompensation, Look 
Ahead und Akzeptanztests im FIR-Bereich nicht verfügbar sein. 

Nach einem Ändern des Scanbereichs können Sie vor dem Übernehmen dieser Änderung auch dazu 
aufgefordert werden, die Fenster des Probenraums auszutauschen.  

Detektorbereiche 

Detektor Bereiche (cm-1) 

MIR-TGS mit KBr-

Fenster 

10 000 - 370 

MIR-TGS mit CsJ-

Fenster 

10 000 - 220 

Breitband MCT 10 000 - 450 

Mediumband MCT 10 000 - 580 

Schmalband MCT 10 000 - 700 

Photoakustisch 

(PAS) 

4000 - 400 

Lithiumtantalat 10 000 - 370 
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HINWEIS:  Im Benutzerhandbuch Spotlight 150 finden Sie Details zu unteren Wellenzahlgrenzen bei 

Detektoren für das Spotlight 150. 

Strahlteiler 

Ein Strahlteiler ist eine Platte mit annähernd gleichem Reflexions- und Transmissionsvermögen. Er 
dient zum Erzeugen und zum Wiedervereinigen der beiden Strahlen des Interferometers. 

Die Materialauswahl für einen Strahlteiler hängt vom Wellenzahlbereich Ihrer Untersuchungen ab: 

Strahlteiler Bereich (cm-1) 

CaF2 7800 - 1200 

KBr 

erweitert 

7800 - 370 

KBr 7000 - 400 

CSJ 5000 - 220 

Strahlteiler aus KBr und CsJ sind hygroskopisch und müssen im Exsikkator aufbewahrt werden. 
Anleitungen für den Austausch des Strahlteilers finden Sie in Ihrem Gerätehandbuch. 

J -Stopp 

Der J-Stopp (Jacquinot-Stopp) ist eine Apertur im Strahlengang des Spektrometers. Sie dient zur 
Kontrolle der Strahldivergenz im Spektrometer, die bei einer Erhöhung der Auflösung in 
Erscheinung tritt.  

Spektrometer mit automatischem internem J-Stopp 

Bei Spektrometern mit einem automatischen internen J-Stopp stellt eine softwaregesteuerte 
Irisblende die geeignete J-Stopp-Bildgröße für die aktuelle Auflösung ein. 

Eine verkleinerte J-Stopp-Bildgröße verringert die Energiemenge, die auf die Probe trifft, daher 
kann es Situationen geben, bei denen eine größere Einstellung besser geeignet ist. 

Andererseits begrenzt eine größere J-Stopp-Bildgröße den Bereich, in welchem eine bestimmte 
Auflösung erreicht werden kann, ausgedrückt durch die sog. J-Stopp-Wellenzahl. Falls erwünscht, 
können Sie indirekt eine J-Stopp-Bildgröße vorgeben, indem Sie eine geeignete J-Stopp-Wellenzahl 
auswählen. 

Spektrometer mit festem internem J-Stopp 

Einige Spektrometer (Spectrum Two, Spectrum 65) haben einen fest eingestellten internen J-Stopp. 
Für einen Betrieb mit höherer Auflösung können mitgelieferte J-Stopp-Karten in den Probenhalter 
eingesetzt werden.  

Die momentan aktive J-Stopp-Bildgröße wird in der Statusleiste am unteren Rand der Arbeitsfläche 
angezeigt. Bei einer Änderung der Auflösung (cm−1), erfolgt automatisch eine Aktualisierung der 
J-Stopp-Bildgröße. Ist ein Probenhalter eingebaut, erscheint eine Meldung in der Tabelle und in der 
Statusleiste, die Sie dazu auffordet, eine der beiden J-Stopp-Karten einzusetzen oder jegliche 
externe J-Stopp-Karte zu entfernen. 
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Sie können die J-Stopp-Bildgröße (mm) auch unabhängig von der Auflösung ändern. Die Optionen 
in der DropDown-Liste hängen von Ihrem Spektrometertyp ab. Die J-Stopp-Wellenzahl wird für die 
gewählte Auflösung und J-Stopp-Bildgröße definiert. 

HINWEIS: Bei anderen Messzubehören als einem Probenhalter bewirkt eine Änderung der 

Auflösung auf höher als 2 cm−1 eine Verminderung des Scan-Bereichs, in welchem diese 

Auflösung erreicht werden kann. Beachten Sie daher die J-Stopp-Wellenzahl, die in der 

Tabelle angegeben ist. 

B-Stopp 

Wenn Sie mit einem FTIR-Spektrometer Frontier Optica oder einem Spectrum 100 Optica 
verbunden sind wird, enthält die Graphik des Strahlengangs und die Tabelle der Einstellungen auch 
den variablen B-Stopp. 

Ein B-Stopp (Baffle-Stop) ist eine variable Irisblende, welche die Divergenz des Lichtstrahls im Gerät 
begrenzt. Ein Verkleinern der Blende kann die Genauigkeit der Messungen auf Kosten geringer 
Intensitätsverluste verbessern. So können z. B. die durch ungewollte Reflexion verursachten 
Artefakte anhand des B-Stopps verringert werden, wobei sich jedoch das Signal/Rausch-Verhältnis 
eines Spektrums leicht verschlechtern kann. 

 Ein neuer Eintrag für die B-Stpp-Bildgröße hat Vorrag gegenüber dern Standardeinstellung 
in der Tabelle der Einstellungen. 

Filterrad 

Falls Ihr Spektrometer über ein internes automatisches Filterrad verfügt, sindet man dieses auch in 
der Darstellung des Strahlengangs und in der Tabelle der Einstellungen. Sie können einen Filter im 
Lichtweg in Position bringen, indem Sie ihn in der DropDown-Liste der Einstellungstabelle 
auswählen. 

Das Einbringen eines Filters in den Lichtweg ermöglicht es, das System für einen bestimmten 
Wellenzahlbereich zu optimieren. So kann z. B. ein Filter dazu dienen, die Untersuchung schwach 
absorbierender Proben zu erleichtern. Ein Einschränkem des Wellenzahlbereichs ermöglicht es 
hingegen, mehr Energie im gewünschten Bereich hindurch zu lassen, ohne dabei eine Sättigung des 
Detektors zu bewirken. Demzufolge verbessert sich im betreffenden Wellenzahlbereich auch das 
Signal/Rausch-Verhältnis.  

Das Filterrad enthält auch ein Polystyrolfolie und die Glasfilter Schott NG11, die bei 
Validierungsverfahren eingesetzt werden. Desgleichen kann es eine Methanküvette für die AVI-
Korrektur enthalten. 

Anleitungen zum Einbau neuer Filter und zum Austausch von Filtern finden Sie in Ihrem 
Gerätehandbuch. 
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Spektrometerservice 

Die Angabe Ablauf Serviceintervall (Tage) bei den Einstellungen der Registerkarte Strahlengang 
verweist auf die Anzahl von Tagen bis zum nächsten Spektrometer-Servicetermin. Voraussetzung 
dafür ist, dass ein Service stattgefunden hat und die Anzeige der Tage bis zum nächsten Termin 
zurückgesetzt wurde. 

Die Angabe wird lokal auf Ihrem PC gepflegt. Bei netzwerkbetriebenen Geräten wird der Wert auf 
jedem PC gepflegt, der auf das Spektrometer Zugriff hat. Es wäre hilfreich, einen bestimmten 
Benutzer damit zu beauftragen, Servicetermine zu überwachen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs Einstellungen. 

HINWES: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Strahlengang.  

Prüfen Sie die Angabe für Ablauf Serviceuntervall (Tage). Sie verringert sich täglich um 1. 

3. Klicken Sie zum Zurücksetzen der Anzeige auf den angegebenen Wert und danach auf die 
Taste Service ausgeführt, um Warnmeldungen zu löschen. Tragen Sie anschließend die 
Zahl der Tage bis zum nächsten Spektrometerservice ein. 

Ergänzende Information 

Wird die Fälligkeit eines Servicetermins überschritten, erscheint in der Statusleiste und auf der 
Registerkarte Strahlengang eine Warnmeldung. 
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Trockenmittelwechsel 

Die Angabe für Trockenmittelwechsel (Tage) auf der Registerkarte Strahlengang gibt an, in wie 
viel Tagen der Austausch des Trockenmittels im Spektrometer fällig ist. Voraussetzung dafür ist, 
dass der Trockenmittelwechsel tatsächlich durchgeführt und die Anzahl der Tage bis zum nächsten 
Austausch eingetragen wurde. 

Die Angabe wird bei einigen Gerätemodellen lokal auf Ihrem PC gepflegt. Bei vernetzten 
Spektrometern wird der Wert auf jedem PC gepflegt, der auf das Spektrometer Zugriff hat. Es ist 
hilfreich, einen bestimmten Benutzer damit zu beauftragen, Servicetermine zu überwachen. Bei den 
Spektrometern Spectrum Two ist der Wechselintervall des Trockenmittels im internen 
Gerätespeicher hinterlegt und wird beim Anschließen an einen PC automatisch heruntergeladen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert 

werden. 

2. Öffnen Sie den Reiter Strahlengangs  

Prüfen Sie die Angabe zum Trockenmittelwechsel (Tage). Sie verringert sich täglich um 1. 

3. Klicken Sie zum Zurücksetzen der Anzeige auf den angegebenen Wert und danach auf die 
Taste Wechsel durchgeführt, um Warnmeldungen zu löschen. Tragen Sie anschließend 
die Zahl der Tage bis zum nächsten Trockenmittelaustausch ein. 

Ergänzende Information 

Wird die Fälligkeit eines Trockenmittelaustauschs überschritten, erscheint in der Statusleiste und 
auf der Registerseite Strahlengang eine Warnmeldung. 

Einige Spektrometermodelle von PerkinElmer haben in Ihrer Deckelklappe eine Anzeige für den 
Trockenmittelaustausch, der vor allen anderen Angaben Vorrang hat. Ein Austausch ist fällig, wenn 
der Anzeigebereich 10 seine Farbe von Blau nach Pink ändert und bevor alle weiteren 
Anzeigebereiche pinkfarben werden. 

Das Spektrometer Spectrum verfügt über einen internen Feuchtigkeitssensor, welcher die aktuelle 
Feuchtigkeit im Inneren des Geräts anzeigt. Tauschen Sie das Trockenmittel aus, wenn der Wert für 
% Feuchtigkeit im Feuchtigkeits-Schutzschild in Gelb oder rot dargestellt wird. Erreicht die 
Feuchtigkeit eine sehr "hohe oder "gefährliche" Stufe, wird eine Warnmeldung in der Statusleiste 
eingeblendet. 

Lesen Sie in Ihrem Gerätehandbuch die Anleitungen zum Austausch des Trockenmittels. 

HINWEIS:  Wenn Sie mit einem Spektrometer Spectrum Two arbeiten, ist ein Assistent verfügbar, 

der Sie durch das Verfahren zum Wechsel des Trockenmittels leitet. Klicken Sie zum 

Aufrufen des Assistenten auf Werkzeugkiste auf der Registerseite Erweiterte 

Spektrometereinstellungen und anschließend auf Assistent zum 

Trockenmittelaustausch. 
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Feuchtigkeitswarnung (Optional) 

Wenn in der Statusleiste eine Feuchtigkeits-Warnmeldung des optionalen Feuchtigkeits-
Warnsensors eingeblendet wird: 

1. Schalten Sie das Gerät nicht aus. 

2. Tauschen Sie das Trockenmittel; lesen Sie dafür die Anleitungen des Benutzerhandbuchs 
Ihres Spektrometers bezügli Austauschen der Trockenmittelpackungen. Benutzen Sie bei 
dem Gerätemodell Spectrum Two den Assistent zum Trockenmittelaustausch. 

3. Warten Sie eine halbe Stunde lang, damit beschlagene Optikflächen trocknen.  

Falls Ihr Spektrometer über eine Trockenmittelanzeige verfügt, müssen alle Bereiche der 
Trockenmittelanzeige wieder blau sein. Wenn Sie mit einem Gerätemodell Spectrum Two 
arbeiten, warten Sie ab, bis der im Dialog Feuchtigkeits-Schutzschild angezeigte Wert der 
aktuellen internen Feuchtigkeit (%) grün wird. 

4. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Wählen Sie  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert 

werden. 

5. Öffnen Sie den Reiter Strahlengang. 

6. Setzen Sie die Feuchtigkeitswarnung zurück, indem Sie auf das Feld klicken und 
anschließend auf Zurücksetzen. 

7. Erneuern Sie den Eintrag unter Trockenmittelwechsel (Tage). 

Bei einem Spektrometer Spectrum Two wird das Datum des Trockenmittelaustauschs 
automatisch nach dem Beenden des Assistenten aktualisiert. 

Ergänzende Information 

Achten Sie sorgfältig auf die Warnungen des Feuchtigkeitssensors Ihres Spektrometers, wenn Sie 
es in warmer und feuchter Umgebung betreiben, besonders wenn es ein Gerät für mittleres IR ist. 

Der Feuchtigkeits-Warnsensor ist standardmäßig in den Spektrometern Spectrum Two enthalten 
und kann als Option in die Systeme Frontier IR, in die Spektrometer der Modellreihen Spectrum 100 
und 400, sowie in die Geräte Spectrum One und Spectrum One NTS eingebaut werden. 
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Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme 

Auf der Registerkarte Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme kann die Option 
Automatisch speichern vorgegeben werden und der Reiter Live-Darstellung für die Dauer der 
Datenaufnahme eingeblendet werden. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf das Feld Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Spektrometereinstellungen. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie den Reiter Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme. 

Untergrundoptionen 

Sie werden standardmäßig immer dann zur Aufnahme eines neuen Untergrundspektrums 
aufgefordert, falls dies noch nicht geschehen ist, wenn ein Messzubehör ausgetauscht wurde, wenn 
durch neue Geräteeinstellungen (wie z. B. höhere Auflösung oder größere Scangeschwindigkeit) die 
Untergrundmessung ungültig wurde oder wenn Ihr Gerät aus anderen Gründen eine neue 
Untergrundaufnahme benötigt. 

Wenn z. B. die Standardarbeitsvorschriften (SOP) Ihres Labors in gewissen Zeitabständen eine 
Untergrundmessung erfordern, können Sie eine entsprechende Untergrundoption für eine 
bestimmte Anzahl gemessener Proben (standardmäßig 10 Proben) oder für eine gewünschte 
Zeitdauer (standardmäßig 60 Minuten) vorgeben. 

Optionen zum automatischen Speichern 

Wählen Sie die Option Speichern nach jeder Datenaufnahme, um automatisch jedes Spektrum 
nach seiner Aufnahme zu speichern und legen Sie den Speicherort für alle Spektren fest. Der 
Standardpfad ist C:\pel_data\spectra.  

Wählen Sie diese Option ab, wenn Sie Spektren explizit aussuchen und selbst speichern möchten. 

Wählen Sie Exportieren, um automatisch jedes Spektrum in einem gewünschten Dateiformat zu 
speichern, das Sie in DropDown-Listen auswählen können. Definieren Sie anschließend den 
Export-Speicherort. Standardpfad zum Export-Speicherort ist C:\pel_data\spectra.Wählen Sie 
diese Option ab, wenn Sie Spektren explizit aussuchen und selbst exportieren möchten. 

Die verfügbaren Dateiformate sind Kommagetrennte Werte (.csv), JCAMP-DX (.DX), ASCII (.ASC) 
und Benutzerdefiniertes Format.  

Kommagetrennte Werte (*.csv) ist ein gängiges Dateiformat, das z. B. in Microsoft Excel-
Arbeitsblätter eingelesen werden kann oder in ein Laboratoriums Informations-Managementsystem 
(LIMS). JCAMP-DX (*.DX) ist ein Standard-Dateiformat für spektrale Daten, definiert von der IUPAC 
(International Union of Pure and Applied Chemistry). Benutzerdefiniertes Format verwendet die 
Einstellungen, die auf der Registerseite Einstellungen für den Datenexport festgelegt sind.  

 



264 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Falls Sie einen Speicherort auswählen, für welchen Sie keine Schreibberechtigung haben oder falls 
die Speicherordner auf einem externen Laufwerk oder in einem Netzwerk nicht mehr verfügbar 
sind, erscheint nach Beendigung der Datenaufnahme eine Fehlermeldung, welche darauf verweist, 
dass die Daten nicht gespeichert werden konnten. Das Spektrum wird jedoch dem aktuellen 
Spektrenverzeichnis hinzugefügt und im Ansichtsfenster des Datenexplorers dargestellt, so dass Sie 
nachträglich die Spektrendatei speichern oder an einen anderen Speicherort exportieren können. 

Falls Sie einen Ordner angeben, der nicht existiert, jedoch einen Speicherort für welchen Sie eine 
Schreibberechtigung haben, wird nach Beendigung der Datenaufnahme der Ordner erzeugt und die 
Datei an diesem Ort gespeichert.  

Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie dazu aufgefordert werden, eine 
elektronische Unterschrift einzugeben, bevor die Daten exportiert werden. 

Die Registerkarte Live-Darstellung 

Standardmäßig wird während der Datenaufnahme das Spektrum im Ansichtsfenster auf der 
Registerkarte Live-Darstellung angezeigt. 

Möchten Sie auf diese Darstellung verzichten, können Sie diese Option abwählen. 
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Spektrometereinstellungen: Auto-Namen 

Auf der Registerkarte Spektrometereinstellungen: Auto-Namen können Sie eine Vorlage für 
die Funktionen Auto-Namen und Auto-Beschreibung erstellen. Damit erfolgt automatisch die 
Vergabe von Namen und Beschreibungen für Ihre Proben. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf das Feld Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie den Reiter Auto-Namen. 

Automatische Probenbenennung 

Wählen Sie ein Format für die Benennung Ihrer Proben anhand eines Texts und Platzhaltern für 
Variable. Bei den Platzhaltern sind die Variablen in einer Drop-down-Liste vorgegeben. 

Die Liste der Variablen ermöglicht das Eingeben des Datums in verschiedenen Formaten, Ihren 
Benutzernamen oder Ihre Benutze-ID und die Bezeichnung Ihres Spektrometers und Computers. 
Sie können auch einen Barcode eingeben.  

Die wichtigste Variable ist ein Zähler, mit [nnn] als Platzhalter. Die Anzeige des Zählers wächst mit 
1 bei jeder Probenmessung und ermöglicht so, einzelne Proben von einander zu unterscheiden.  

Prüfen Sie anhand eines Beispielnamens, ob Ihr Format für Auto-Namen korrekt ist. 

Automatische Probenbeschreibung 

Wählen Sie ein Format für die automatische Beschreibung Ihrer Proben; Sie können genau so wie 
beim Format der automatischen Benennung einen Text und Platzhalter für Variable eingeben. 

Prüfen Sie anhand eines Beispiels, ob Ihr Format für die automatische Beschreibung korrekt ist. 
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Die Registerkarte Mikroskopeinstellungen 

HINWEIS: Die Registerkarte Mikroskopeinstellungen ist nur dann verfügbar, wenn die Datei der 

Spektrometerkonfiguration ein Spotlight 150 Imaging System einschließt. Um die 

Steuerbefehle der Registerseite anwenden zu können, muss auf der Registerseite 

Einstellungen des Spektrometer-Strahlengangs der Lichtstrahl auf das Mikroskop 

ausgerichtet werden. Danach erscheint in der   Zubehörleiste auch das Symbol des 

Mikroskops.  

Auf der Registerkarte Mikroskopeinstellungen können Sie die die Aperturblenden des Mikroskops, 
die Mikroskopausleuchtung und die Korrektur des Cassegrain-Objektivs einstellen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometer.  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste . 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs Einstellungen. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Mikroskopeinstellungen. 

Beim ersten Zugriff auf die Registerseite Mikroskopeinstellungen in der Software Spectrum, 
werden Sie dazu aufgefordert, die Initialisierung des Mikroskops und das Kalibrierverfahren 
Apertur zu starten. Während der Initialisierung erscheint in der Statusleiste eine Meldung. 
Sie können entscheiden, die Initialisierung des Mikroskops nicht sofort durchzuführen, in 
diesem Fall werden jedoch die Steuerbefehle für das Mikroskop nicht aktiviert. Sie können 
das Mikroskop auch zu jedem späteren Zeitpunkt initialisieren. – Näheres dazu finden Sie 
unter Initialisieren. 

Links wird auf der Registerseite Mikroskopeinstellungen ein Bild der Videokamera dargestellt, rechts 
die Parameter des Mikroskops, welche über die Software Spectrum gesteuert werden. Die 
Schaltflächen der Steuerbefehle auf der Registerseite Mikroskopeinstellungen können vergrößert 
oder minimiert werden. Werden sie minimiert, sind die aktuellen Einstellungen aller Parameter 
neben den jeweiligen Befehlsbezeichnungen in Klammern dargestellt. 

Videobild 

Auf dem Videobild ist ein Fadenkreuz dargestellt, welches nach dem Bildmittelpunkt ausgerichtet 
ist. Auch die Aperturdimensionen sind auf dem Bild überlagert dargestellt und können mittels 
Maussteuerung verändert werden. Siehe dazu den Abschnitt Aperturen. 

Die Koordinaten des Bildmittelpunkts sind 0, 0. Horizontale und vertikale Skalierungen geben die 
Dimensionen eines Bildes an. 

Die Größe des Videobilds kann auf der Registerseite Mikroskopeinstellungen verändert werden, die 
Seitenverhältnisse werden jedoch beibehalten. 
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Initialisieren 

Falls beim Starten der Software Spectrum keine Initialisierung auf der Registerseite 
Mikroskopeinstellungen durchgeführt wurde, ist die Schaltfläche Initialisieren weiterhin verfügbar.  

 Klicken Sie auf Initialisieren, um die Initialisierung des Mikroskops und den 
Kalibriervorgang der Apertur zu starten. 

Sie werden dazu aufgefordert, alle Proben vom Probentisch zu entfernen und sicher zu 
stellen, dass das ATR-Objektive eingefahren und das untere Cassegrain-Objektiv befestigt 
ist. 

Nachdem das Mikroskop initialisiert wurde, wechselt die Taste Initialisieren auf Image 
zurücksetzen. 

Image zurücksetzen 

Der Befehl Image zurücksetzen ist nur verfügbar, wenn das Mikroskop initialisiert wurde.  

 Klicken Sie auf die Schaltfläche Image zurücksetzen, um Ausleuchtung, Helligkeit und 
Kontrast zurück auf ihre Standardwerte zu setzen. 

Messmodus  

Das Spotlight 150 Imaging System kann in Transmission oder im Modus Reflexion eingesetzt 
werden. 

 Klicken Sie auf Reflexion oder auf Transmission im Abschnitt Messmodus. 
Das Spotlight Imaging System wechselt auf den gewählten Modus. Beim Wechsel des 
Messmodus, erscheint eine Meldung in der Statusleiste. 

Standardeinstellung ist Transmission.  

Ausleuchtung 

Die Steuerung der Ausleuchtung ermöglicht es, die Lichtmenge zu verändern, welche die Probe 
auf dem Probentisch beleuchtet. 

Um die Ausleuchtung zu verändern: 

 Bewegen Sie den Schieber auf dem Schiebebalken Ausleuchtung per Mauszug nach links 
oder nach rechts. 

Ein Bewgen nach links verringert die Ausleuchtung und ein Bewegen nach rechts erhöht 
sie. Die Prozentanzeige der Ausleuchtung (%) wird laufend aktualisiert; 
Standardeinstellung ist 20 %. 

Die Schaltfläche Auto stellt die Ausleuchtung auf ein Niveau, das sich für Ihre Probe eignet.  
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Image-Qualität 

Die Steuerung der Helligkeit ermöglicht es, die Helligkeit der Kamera zu regeln. 

 Bewegen Sie den Schieber auf dem Schiebebalken Helligkeit nach links oder nach rechts. 

Ein Bewegen nach links verringert die Helligkeit und ein Bewegen nach rechts erhöht sie. 
Standardeinstellung ist 128, der verfügbare Bereich ist 0–255. 

Die Steuerung des Kontrast ermöglicht es, den Kontrast der Kamera zu regeln. 

 Bewegen Sie den Schieber auf dem Schiebebalken Kontrast nach links oder nach rechts. 
Ein Bewegen nach links verringert den Kontrast und ein Bewegen nach rechts erhöht ihn. 
Standardeinstellung ist 32,  der verfügbare Bereich ist 0–64. 

Die Steuerung von Helligkeit und Kontrast sind von Nutzen, wenn stark absorbierende Materialien 
gemessen werden (z. B. schwarzes Gummi), bei denen ein Verändern der Ausleuchtung allein nicht 
zur Optimierung ausreicht.  

Mit dem Erhöhen der Helligkeit vermindert sich die Bildqualität. Daher wird empfohlen, dass vor 
einem Erhöhen der Helligkeit die Ausleuchtung der Probe maximiert werden sollte. Nach dem 
Betrachten einer sehr dunklen oder sehr hellen Probe empfehlen wir, die Helligkeit und den 
Kontrast auf die Standardwerte zurück zu setzen. Mit dem Erhöhen der Helligkeit vermindert sich 
der Kontrast eines Bildes, daher sollten Sie anschließend auch den Kontrast erhöhen. 

Nachdem Sie damit fertig sind, eine sehr helle oder sehr dunkle Probe zu vermessen, empfehlen wir 
Ihnen, Helligkeit und Kontrast anhand des Befehls Image zurücksetzen auf Standardwerte 
zurückzusetzen.  

Aperturen 

Sie können die Größe und Form der Infrarot-Apertur verändern. Die an der aktuellen Position 
dargestellte Box enthält die momentanen Aperturwerte. (Siehe Einstellungen der Infrarot-Apertur). 
Die Standarddimensionen der Apertur betragen 100 µm x 100 µm, bei einem° Drehwinkel von 0 
Grad. 

  

  

  

  

  

Einstellen der Infrarot-Apertur 

1. Bewegen Sie den Probentisch so, dass das Fadenkreuz auf dem Merkmal sitzt, das von der 
Apertur umrahmt werden soll. 

2. Stellen Sie die Aperturgröße mittels Mauszug ein: 

Bewegen Sie den Mauszeiger auf einen der Ränder der momentanen Apertur-Markierung. 
Der Cursor verwandelt sich in einen Doppelpfeil. , ,  Oder . 
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Sie können die Aperturgröße als dehnbare Box verändern. Bewegen Sie die Ecken der 
Apertur so, dass ein gewünschtes Merkmal davon eingerahmt wird. Die Zahlenangaben im 
Abschnitt Apertureen der Registerseite Mikroskopeinstellungen werden beim Bewegen der 
Ecken laufend aktualisiert.   

HINWEIS: Die Werte für Breite und Höhe gelten für die volle Aperturgröße. Die Skalierung 

stellt die Dimensionen auf beiden Seiten der Position 0,0 dar. Demzufolge wird 

eine Aperturgröße von 100 µm auf der Fadenkreuzskala von -50 – +50 µm 

dargestellt. 

3. Auch die Apertur-Drehung kann mit Hilfe der Maus eingestellt werden: 

Der Mauszeiger verwandelt sich in einen gekrümmten Doppelpfeil,  wenn er in die Ecke 
der momentanen Apertur-Markierung bewegt wird. Der Winkel kann Null – 360° Grad 
betragen.  

Halten Sie die linke Maustaste gedrückt und bewegen Sie die Maus in einem Kreis. 

Die Markierung der aktuellen Position dreht sich und die Winkelanzeige wird laufend 
aktualisiert. 

4. Klicken Sie auf Test, um die Aperturscheiben auf die von Ihnen eingestellte Größe und 
Orientierung zu bewegen. 

Dies ermöglicht es, vor einer Datenaufnahme zu prüfen, ob die Einstellungen korrekt sind. 
Während des Ausrichtens der Apertur wird in der Statusleiste eine Meldung angezeigt. 

5. Klicken Sie auf Parken , um die Aperturscheiben zurück in die geöffnete Stellung zu 
bewegen. 

HINWEIS: Wenn Sie auf Start klicken, um die Datenaufnahme zu beginnen, bewegen sich die 

Aperturscheiben für die Dauer der Datenaufnahme aus der geöffneten Position (Parken) 

zu den Dimensionen, die auf der Registerseite Mikroskopeinstellungen vorgegeben sind 

und kehren danach wieder in die offene Stellung zurück. Befinden Sich die 

Aperturscheiben beim Start der Datenaufnahme in der geschlossenen Position (Test), 

dann bleiben sie geschlossen. 

 Sie können auch die Breite, Höhe und den Winkel der Aperturblende durch Eingeben der 
gewünschten Zahlen im Abschnitt Aperturen der Registerseite Mikroskopeinstellungen 
festlegen. 

Weitere Informationen finden Sie unter Größe und Form der Infrarot-Apertur. 

Kalibrieren 

 Klicken Sie auf Kalibrieren, um den Vorgang des Ausrichtens und automatischen 
Kalibrierens der Aperturen durchzuführen. 
Sie werden dazu aufgefordert, jegliche Probe vom Probentisch zu entfernen und sicher zu 
stellen, dass das untere Cassegrain-Objektiv eingebaut ist. Klicken Sie danach auf OK.  

Während der Kalibrierung erscheint eine Meldung in der Statusleiste. Die Steuerbefehle der 
Registerseite Mikroskopeinstellungen sind bis zum Abschluss der Kalibration deaktiviert.  

Es wird empfohlen, für eine optimales Leistungsniveau des Mikroskops die Kalibrierung in 
regelmäßigen zeitlichen Abständen zu wiederholen. 

 



270 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Validierungsposition 

 Klicken Sie auf Validierungsposition , um die Aperturen in eine Position zu bewegen, die 
zum Aufnehmen von Referenzspektren für Bereitschaftstests oder Spektrometerprüftests 
erforderlich ist. 

Größe und Form der Infrarot-Apertur 

Die Größe und Form einer verwendeten Infrarot-Apertur hängen von der Größe und Form des 
Probenmerkmals ab, von welchem Sie Spektren aufnehmen möchten. Werden Spektren an 
individuellen, isolierten Punkten einer Probe aufgenommen, können Sie eine Apertur verwenden, 
die in Größe und Form an das kleinste zu untersuchende Merkmal angepasst ist. Sind die 
Probenmerkmale in Form und Größe deutlich verschieden, muss die Apertur für jedes Merkmal neu 
eingestellt werden. Dadurch wird die variable Apertur an unterschiedliche quadratische oder 
rechteckige Probenmerkmale angepasst.  

Durch ein Verändern der Aperturgröße wird das aktuelle Untergrundspektrum ungültig und muss 
vor der Aufnahme von Probenspektren neu aufgenommen werden.  

Korrektur 

Wenn Sie das Spotlight Imaging-System im Transmissionsmodus verwenden, wird der infrarote 
Lichtstrahl durch das untere Cassegrain-Objektiv geführt. Mit den Befehlstasten des Abschnitts 
Korrekturen der Registerseite Mikroskopeinstellungen wird das untere Cassegrain-Objektiv des 
Imaging-Systems auf und ab bewegt, wodurch die Probendicke kompensiert und die Energie, 
welche den Detektor erreicht, maximiert wird, . 

HINWEIS: Die Korrektur ist nur dann erforderlich, wenn das Imaging-System im Modus 

Transmission betrieben wird. 

Die Befehlstasten der Cassegain-Korrektur ermöglichen es, das untere Cassegrain-Objektiv des 
Spotlight 150 Imaging Systems auf und ab zu bewegen und dadurch die Auswirkung des 
Brechungsindex der Probe zu kompensieren. Bei Anwendungen des Imaging-Systems im 
Transmissionsmodus ermöglichen es diese Steuerbefehle, die Energie zu erhöhen, welche den 
Detektoe erreicht.  

Die aufwärts   und abwärts  gerichteten Pfeile bewegen das untere 
Cassegrain-Objektiv unterhalb des Probentischs des Imaging-Systems auf und ab. Die 
Standardkorrektur ist 0. Maßeinheit für die Korrekturwerte ist µm. 

Null bewegt das untere Cassegrain-Objektiv in die Stellung maximaler Energie eines offenen 
Lichtstrahls. Dies ist für sehr dünne Proben geeignet, während bei dickeren Proben eine höherer 
Korrekturwert erforderlich wird. 

Parken bewegt das untere Cassegrain-Objektiv in seine niedrigste Position. Wurde das Objektiv 
entfernt, kann seine Halterung noch weiter nach unten bewegt werden, indem man auf die 
Schaltfläche Tiefer Parken klickt. Der Probentisch kann ebenfalls zur Anpassung an dickere 
Proben nach unten bewegt werden. Ausführliches dazu finden Sie unter Aufnehmen von Spektren 
sehr dicker Proben.  

Wird das untere Cassegrain-Objektiv in die Positionen Null, Parken oder Tiefer Parken bewegt, 
erscheint eine Meldung in der Statusleiste .  

Sie können den Befehl Monitormodus dazu verwenden, um die Änderungen der am Detektor 
ankommenden Energie bei den Justagen des Cassegrain-Objektivs laufend zu verfolgen. 
Ausführliches dazu finden Sie unter Maximieren der Energie. 
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Image speichern 

Image speichern ermöglicht es jederzeit, das Videobild in einem der Formate Bitmap (*.bmp) 
oder Portable Network Graphic (*.png) abzulegen. Die Skalierungen werden dabei gemeinsam mit 
dem Bild gespeichert. 

Bei einem Klicken auf die Option Gespeichertes Bild überlagern, wird das Fadenkreuz und die 
Darstellung der Aperturbox das Bild überlagern. 

Ergänzende Information 

Weitere Informationen zur Konfiguration des Mikroskops im Modus Transmission oder Reflexion 
finden Sie unter Beschreibung des Spotlight Imaging-Systems in Ihrem Spotlight 150 
Benutzerhandbuch. 

Informationen zu Untergrundaufnahmen mit einem Spotlight 150 Imaging-System finden Sie unter 
Untergrundaufnahme mit dem Spotlight 150. 

Informationen zur Spektrenaufnahme mit einem Spotlight 150 Imaging-System finden Sie unter 
Scannen einer Probe mit dem Spotlight 150. 

Maximieren der Energie 

Wenn Sie das Spotlight Imaging-System im Transmissionsmodus verwenden, wird der infrarote 
Lichtstrahl durch das untere Cassegrain-Objektiv geführt. Mit den Befehlstasten des Abschnitts 
Korrekturen der Registerseite Mikroskopeinstellungen wird das untere Cassegrain-Objektiv des 
Imaging-Systems auf und ab bewegt, wodurch die Probendicke kompensiert und die Energie, 
welche den Detektor erreicht, vor dem Vermessen einer Probe maximiert wird. 

HINWEIS: Wird mit dem Imaging System im Modus Reflexion gearbeitet, ist der infrarote Fokus 

derselbe wie der sichtbare, so dass bei einer korrekten Fokussierung des sichtbaren 

Bildes anhand der Z-Steuerung, die Energie nicht weiter maximiert werden muss. 

1. Justieren des sichtbaren Fokus durch Steuern der Z-Achse des Mikroskops. 

2. Klicken Sie auf Monitormodus im Menü Messungen oder klicken Sie auf . 

Die Registerseite Live-Anzeige wird im Ansichtsfenster des aktuellen Spektrenverzeichnisses 
eingeblendet. Die Aperturen werden in die Positionen bewegt, die im Abschnitt Apertur der 
Registerseite Mikroskopeinstellungen vorgegeben sind. 

3. Klicken Sie auf Energie, um laufend die Höhe der Infrarotenergie anzuzeigen, welche in 
Ihrem Grundgerät oder Zubehör den Detektor erreicht.  

Es wird das Dialogfenster Energie anzeigen eingeblendet. 

4. Benutzen Sie die Schaltflächen im Abschnitt Korrektur der Registerseite 
Mikroskopeinstellungen, um den Infrarotstrahl auf die Probe zu fokussieren. 

5. Sobald Sie die Energie maximiert haben, die den Detektor erreicht, klicken Sie auf Halt, um 
den Monitormodus zu beenden. 
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Aufnehmen von Spektren sehr dicker Proben 

Ein Entfernen des unteren Cassegrain-Objektivs ermöglicht es, Proben von sehr großer Dicke im 
Reflexionsmodus zu untersuchen. 

Die Befehlstaste Parken im Abschnitt Korrektur des Steuerdialogs bewegt das Cassegrain-
Objektiv nach unten, in seine niedrigste Position; wird das untere Cassegrain-Objektiv entfernt, 
kann der Probentisch weiter nach unten gefahren werden, um darauf sehr dicke Proben 
unterzubringen. 

1. Klicken Sie auf Null. 

2. Entfernen Sie das untere Cassegrain-Objektiv. 

Nähere Angaben zu dieser Vorgehensweise finden Sie unter Aufnehmen des Spektrums 
einer dicken Probe in Ihrem Benutzerhandbuch Spotlight 150 . 

3. Klicken Sie auf die Befehlstaste Parken. 

Die Halterung des unteren Cassegrain-Objektivs wird in die Park-Position bewegt. Die 
Beschriftung der Befehlstaste wechselt in Tiefer Parken. 

4. Klicken Sie auf Tiefer Parken. 

Sie werden dazu aufgefordert, zu bestätigen, dass das untere Cassegrain-Objektiv aus 
seiner Halterung entfernt wurde, bevor Sie fortfahren.   

5. Klicken Sie auf OK. 

Die Halterung des unteren Cassegrain-Objektivs wird in ihre niedrigste Stellung bewegt. 
Der Probentisch kann jetzt weiter nach unten gefahren werden. Die Beschriftung der 
Befehlstaste wechselt erneut auf Parken.  

HINWEIS: Bei der tieferen Parkposition können nur die Befehlstasten Parken oder Null betätigt 

werden, um die Halterung des unteren Cassegrain-Objektivs nach oben zu bewegen und 

nicht die Pfeiltaste Aufwärts. Vor dem Bewegen der Halterung des unteren Cassegrain-

Objektivs in eine andere Position, muss sicher gestellt sein, dass der Probentisch 

zentriert ist; danach kann er nach oben gefahren wrrden. 
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Untergrundaufnahmen mit dem Spotlight 150 

Bei einer Datenaufnahme zur Erzeugung von Probenspektren ist der erste Schritt eine Aufnahme 
des Geräteuntergrundspektrums, ohne Probe im Strahlengang. 

Bei den nachfolgenden Messungen wird das Verhältnis zwischen Proben- und Untergrungspektrum 
gebildet, um Einflüsse von Geräte-Responseverhalten, Messzubehör und atmosphärischer 
Absorption auszuschalten. 

Ist kein gültiges Untergrundspektrum verfügbar, muss ein solches vor dem Beginn der 
Probenmessungen aufgenommen werden. Ist dies der Fall, wechselt das Symbol Start in der 

Werkzeugleiste Datenaufnahme von auf . 

HINWEIS: Wenn Sie Geräteparameter, wie Auflösung, Messmodus oder Aperturdimensionen 

verändern (oder die Aperturen neu kalibrieren), dann müssen Sie auch einen neuen 

Untergrund aufnehmen. 

Aufnehmen eines Untergrundspektrums 

1. Überprüfen Sie und legen Sie Geräteparameter fest, wie Start und Ende des Scanbereichs 
(in Wellenzahlen, wie etwa 4000 cm-1 bis 400 cm-1), die erforderliche Anzahl Scans, einen 
eindeutigen Probennamen und eine Beschreibung.  

Standardmäßig werden die entsprechenden Werte für den Scan und für die 
Geräteparameter anhand der Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen vorgegeben; die 
jeweiligen Werte hängen vom Gerätemodell und vom Zubehör ab. Der Probenname und 
die Beschreibung werden von der Funktion Auto-Name geliefert. 

Zum Abändern eines vorhandenen Werts, klicken Sie auf den betreffenden Eintrag und 
geben Sie den neuen Wert ein. 

2. Wählen Sie den für Ihre Aufgabenstellung geeigneten Messmodus aus. 

3. Bewegen Sie den Probentisch dermaßen, dass sich der Probenbereich, von welchem Sie 
Spektren aufnehmen möchten, in der Mitte der Videoabbildung zu stehen kommt.  

Justieren Sie bei Bedarf auch die Ausleuchtung der Probe, um diese besser sichtbar zu 
machen. 

4. Stellen Sie die IR-Apertur auf eine geeignete Größe ein, entsprechend dem Merkmal, das 
Sie vermessen möchten.  

Siehe dazu Einstellen einer Apertur. 

5. Entfernen Sie die Probe und wählen Sie ein geeignetes Substrat für die 
Untergrundmessung.  

Wenn Sie in Transmission messen, können sie einfach die Probe mit dem Probentisch aus 
dem Strahlengang weg bewegen und das Licht mittels Fokussteuerung des Mikroskops auf 
die Oberfläche des Substrats fokussieren. Wenn Sie in Reflexion messen, können Sie eine 
geeignete Referenz verwenden, wie etwa den Goldspiegel, der zusammen mit dem 
Spotlight 150 geliefert wird. 

6. Justieren Sie bei Bedarf erneut die Ausleuchtung. 
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7. Bei einer Untersuchung der Probe im Transmissionsmodus kann es erforderlich sein, die 
Position des unteren Cassegrain-Objektivs zu justieren, indem Sie die Steuerbefehle der 
Korrektur dazu benutzen, die Energie zu maximieren, welche den Detektor erreicht. Siehe 
dazu Maximieren der Energie.  

Arbeiten Sie in Reflexion, müssen Sie nicht die Energie maximieren, vorausgesetzt der IR-
Brennpunkt ist der gleiche, wie der sichtbare Fokus. 

8. Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Untergrund aufnehmen oder klicken Sie auf 

 .  

Ein Untergrundspektrum wird aufgenommen, jedoch nicht angezeigt und nicht gespeichert. 

Ergänzende Information 

Die kalibrierten Stellschrauben am Probentisch des Mikroskops können dabei helfen, einen 
gewünschten Probenbereich erneut einzustellen, falls Sie den Probentisch weg bewegt haben. 

Weitere Informationen zur Aufnahme von Untergrundspektren mit der Software Spectrum finden 
Sie unter Untergrund. 

Ausführliche Informationen zur Spektrenerfassung von Proben mit dem Spotlight 150 finden Sie 
unter Scannen einer Probe mit dem Spotlight 150. 
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Aufnahme eines Probenspektrums mit dem Spotlight 150 

1. Nehmen Sie ein Untergrundspektrum auf, wie unter Untergrundaufnahmen mit dem 
Spotlight 150 beschrieben.  

HINWEIS: Wenn Sie vor der Aufnahme von Probenspektren den Messmodus oder die 

Aperturdimensionen ändern (oder die Aperturen kalibrieren), müssen Sie danach 

den Untergrund neu aufnehmen. 

2. Bewegen Sie die momentane Apertur an die Probenfläche, wovon Sie ein Spektrum 
aufnehmen möchten. 

3. Fokussieren Sie die Probe anhand der Fokussteuerungen des Mikroskops. 

4. Jusieren Sie bei Bedarf die Ausleuchtung der Probe. 

5. Klicken Sie auf , um die Spektrenaufnahme Ihrer Probe zu beginnen. 

Standardmäßig werden die Probendaten während des Scans auf der Registerkarte Live-
Darstellung im Ansichtsfenster angezeigt. 

Das fertige Spektrum wir auf der Registerkarte Graphik dargestellt und dem aktuellen 
Verzeichnis des Datenexplorers hinzugefügt. 

6. Falls Sie aus irgend einem Grund die Datenaufnahme einer Probe stoppen möchten, klicken 

Sie auf . 

Ergänzende Information 

Die Mikroskopeinstellungen der letzten erfolgreich ausgeführten Datenaufnahme werden beim 
Verlassen der Software Spectrum gespeichert und sind auf diesem PC beim nächsten Einloggen in 
die Software verfügbar. 

Ausführliche Informationen zur Aufnahme eines Untergrundspektrums mit dem Spotlight 150 finden 
Sie unter Untergrundaufnahmen mit dem Spotlight 150 . 

Weitere Informationen zu Spektrenaufnahmen von Proben mit der Software Spectrum finden Sie 
unter Aufnahme eines Probenspektrums. 
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Raman-Spektrometereinstellungen 

Benutzen Sie die Reiter der Spektrometereinstellungen, um die Parameter Ihres Spektrometers zu 
editieren, wie etwa die Ausgangswerte der Leiste Spektrometereinstellungen oder zur 
Wiederherstellung der Standardeinstellungen. Wenn Ihr System über eine Videokamera 
verfügt, können Sie die Registerseite Spektrometereinstellungen dazu verwenden, die Video-
Aufnahme Ihrer Probe zu sehen, oder wenn Sie einen motorisierten Probentisch haben, können Sie 
eine Datenaufnahme für multiple Positionen einrichten. 

 Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer. 

Oder 

Klicken Sie auf ,   oder auf   im Abschnitt Einstellungen der 
Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

 

Grundeinstellungen des Spektrometers   

Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen Toolbox 

Einstellungen XYZ-Probentisch/XYZ Mikroskop-Plattform  Live-Video 

(nur bei motorisierter Plattform) Vis-Imageübersicht 

  Graphik 

Einstellungen des Probenraums  

(Nur RamanStation-Probenraum ohne Plattform) 

Live-Video 

Einstellungen des Mikroskops 

(nur Raman-Mikroskop mit manueller Plattform) 

Live-Video 

Einstellungen der Spektrometer-Datenaufnahme   

Einrichten des Spektrometer-Autonamens   

Ergänzende Information 

Die Software Spectrum speichert die zuletzt verwendeten Einstellungen des betreffenden 
Spektrometers, die Gerätekonfiguration und alle eingebauten Zubehöre. Sie können auch die 
momentanen Einstellungen speichern oder zuvor gespeicherte Spektrometereinstellungen aufrufen. 
Laden und Speichern.  
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Grundeinstellungen des Spektrometers (Raman) 

Die Registerseite Grundeinstellungen des Spektrometers dient zur Festlegung von 
Einstellungen für Ihr Gerät, wie einiger Parameterwerte der Symbolleiste Spektrometereinstellungen 
, zum Speichern der Spektrometereinstellungen für spätere erneute Verwendung oder zum 
Wiederherstellen der Standardeinstellungen. Außerdem können Sie hier das Messzubehör 
auswählen, wie die Faseroptiksonde oder ein Raman-Mikroskop. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer. 

Oder 

Klicken Sie auf ,   oder  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste . 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS:  Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Grundeinstellungen des Spektrometers. 

Standardwerte wiederherstellen 

Bei einer gegebenen Kombination von Gerätemodell, Konfiguration und Zubehör speichert 
Spectrum immer die bei der letzten Datenaufnahme verwendeten Einstellungen. Wenn Sie 
Spektrometereinstellungen ändern und keinen Scan durchführen, werden diese Einstellungen nicht 
übernommen. 

Klicken Sie zum Wiederherstellen der werkseitigen Spektrometereinstellungen auf die Schaltfläche 
Standardwerte wiederherstellen. 

Laden und Speichern 

Sie können die momentanen Spektrometereinstellungen speichern oder einen zuvor gespeicherten 
Satz von Spektrometereinstellungen laden. Klicken Sie für einen Zugriff auf den 
Spektrometereinstellungs-Dialog auf die Schaltfläche Laden und Speichern.  

Der Spektrometereinstellungs-Dialog enthält eine Liste aller Einstellungen die gespeichert wurden. 
Um die aktuellen Spektrometereinstellungen dieser Liste hinzuzufügen, klicken Sie auf 
Einstellungen speichern. Um einen früher gespeicherten Satz von Spektrometereinstellungen als 
aktuelle Einstellung für die Durchführung der nächsten Datenaufnahme aufzurufen, verwenden Sie 
den Befehl Einstellungen laden.  

Die Liste der gespeicherten Spektrometereinstellungen ist spezifisch für den in der Software 
Spectrum angemeldeten Benutzer. Sie können Ihre Spektrometereinstellungen auch mit dem Befehl 
Exportieren in eine Datei *.set exportieren, um einem anderen Anwender zu Verfügung zu stehen 
oder mit dem Befehl Imporieren eine vorhandene Datei *.set (oder bei Spectrum ES in eine 
gesicherte Datei *.sset) übernehmen. 

Sie können auch Einstellungen laden, die auf einem anderen Spektrometer mit gleichem 
Messzubehör erzeugt wurden. Falls Sie jedoch eine Spektrometereinstellung auswählen, die nicht 
zulässig ist, wird die Schaltfläche Einstellungen laden nicht zur Verfügung stehen. 

Klicken Sie auf OK, um Änderungen in der Liste der Einstellungen zu speichern. 

Spektrometereinstellungen können auch als Teil eines Makro geladen und verwendet werden. 
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In der Software Spectrum ES können Sie jedem Satz von Spektrometereinstellungen auch eine 
elektronische Unterschrift hinzufügen. Nähere Informationen finden Sie unter Unterschreiben. Falls 
Sie es versuchen, eine nicht unterschriebene Spektrometereinstellung zu exportieren oder zu 
importieren, wird man von Ihnen eine Unterschrift verlangen. 

HINWEIS:  Spektrometer-Einstellungsdateien werden für alle Anwender im Verzeichnis Allgemeine 

Spektrometereinstellungen sichtbar sein. Das Verzeichnis Allgemeine 

Spektrometereinstellungen wird beim Installieren der Software Spectrum festgelegt. 

Standardpfad ist C:\Pel_data\instrumentsetups. 

Exportieren 

Die Schaltfläche Exportieren ermöglicht es, die Spektrometereinstellungen als eine Datei *.rex zu 
speichern. Eine Datei *.rex ist dazu erforderlich, Ihr Raman-Spektrometer für Anwendungen mit der 
Software AssureID einzustellen.  

Einstellungen 

Von (cm-1)  Geben Sie als Scanbereich die von Ihnen gewünschte spektrale Region in 

Raman-Shift (cm-1) an. Bei dieser Skala muss der Anfangswert größer als 

der Endwert sein. Der effektive Bereich, in welchem Ihr Messplatz Spektren 

aufnehmen kann, hängt von seiner Konfiguration ab. 

Bis (cm-1) 

Datenintervall  

(cm-1) 

Von dem Datenintervall wird die Auflösung des Spektrums bestimmt. 

Optionen sind 1, 1,5, 2, 4, 8 und 16 cm-1.   

Übliche Werte sind 1,5 cm-1 oder 2 cm-1. 

Akkumulationen Hier wählen Sie die Anzahl der Belichtungen oder geben eine spezifische 

Belichtungsdauer in Minuten oder Sekunden ein. Wird für 

Akkumulationen die Belichtungsdauer angegeben, berechnet die Software 

Spectrum die erforderliche Anzahl von Belichtungen. 

Belichtungsdauer 

(Sekunden)  

Justieren Sie die Belichtungsdauer, um ein gut aufgelöstes Spektrum zu 

erhalten, mit maximaler Signalqualität und minimalem Rauschen. Diese 

Option ist nur dann verfügbar, wenn unter Akkumulationen die Anzahl der 

Belichtungen vorgegeben wurde. 
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Zubehör 

 Wählen Sie Ihr Zubehör in der DropDown-Liste aus.  

Die Optionen in der DropDown-Liste hängen von Ihrer Spektrometerkonfiguration ab.  

Folgende Zubehöre können in der Liste enthalten sein: Probenraum (RamanStation Serie 
400 ohne motorisierten Probentisch), XYZ-Probentisch (RamanStation Serie 400 mit 
motorisiertem Probentisch), Mikroskop (Raman-Mikroskop mit manuellem Probentisch), 
Mikroskop mit XYZ-Plattform (Raman-Mikroskop mit motorisiertem Probentisch), 
Faseroptiksonde oder Getriggerte Faseroptiksonde.  

Nach der Auswahl Ihres Zubehörs können weitere Optionen verfügbar werden. Siehe 
Probenraum XYZ-Probentisch, Probenraum, Mikroskop XYZ-Probentisch oder Mikroskop. 

Wenn als Zubehöre ein Raman-Mikroskop oder eine Faseroptiksonde ausgewählt wurden, ist der 
Messplatz ein Laser-System der Klasse 3B. Bei dem Wechsel auf ein System der Klasse 3B wird eine 
Warnmeldung angezeigt. Klicken Sie auf Weiter, um den Strahlengang in Richtung Mikroskop oder 

Sonde zu lenken. Das Statussymbol eines Lasers der Klasse 3B   erscheint in der 
Werkzeugleiste Messungen, sobald die Verschlussblende geöffnet ist.   

Probenraum XYZ-Probentisch 

Diese Option ist wählbar, wenn Sie über ein Spektrometer RamanStation Serie 400 mit 
motorisiertem Probentisch verfügen.  

Wenn Probenraum XYZ-Probentisch als Zubehör gewählt wird, können folgende Optionen 
verfügbar sein: 

Messkopfausrichtung (Standardmesskopf) 

Wenn Sie über ein Spektrometer RamanStation Serie 400 mit eingebautem 
Standardmesskopf verfügen, können sie die Ausrichtung des Messkopfs auswählen.   

Die Messkopfausrichtung kann entweder Horizontal oder Vertikal sein.  

Wählen Sie Vertikal, wenn der Messkopf abwärts, auf den Probentisch ausgerichtet werden 
soll. Wählen Sie Horizontal, wenn der Messkopf horizontal geschwenkt werden soll, zum 
Ausrichten auf einen Probenhalter (z. B. auf die Küvette im Mehrzweck-Probenhalter). 

Die angezeigten Probenhalter-Optionen werden entsprechend der gewählten 
Messkopfausrichtung aktualisiert. 
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Probenhalter  

Die Optionen in der DropDown-Liste der Probenhalter hängen von Ihrer 
Spektrometerkonfiguration und von der Messkopfausrichtung ab. Möglich sind folgende 
Optionen: 

Probenraum XYZ-

Probentisch  

(Ausrichtung des 

Messkopfs oder des 

Polarisatorkopfs - 

Vertikal)  

  

96Well-Platte, 384Well-Platte, 1536Well-Platte, 6 x 9Well-

Pulverhalterplatte, 7 x 11Well-Tablettenhalterplatte, 

Mehrzweck-Mikroskopobjektträger, NIST-Finaltestplatte, Kalzit-

Finaltestplatte, Polystyrol-Finaltestplatte, Streulicht-

Finaltestplatte, Diamant-Finaltestplatte, Laser/Webcam-

Finalausrichtungsplatte und 96Well-Maldi-Platte. 

Probenraum XYZ-

Probentisch  

(Ausrichtung des 

Messkopfs oder des 

Polarisatorkopfs  - 

Horizontal) 

Mehrzweck-Küvette, Mehrzweck-Kapillarröhrchen und 

Mehrzweck-Probenflaschen 7 mm 

Wird die Auswahl für den Probenhalter geändert, bewegt sich der Probentisch in eine 
gesicherte Position, wo Sie den momentanen Probenhalter ohne Beschädigung des 
Messkopfs entnehmen können. Sie werden dazu aufgefordert, zu bestätigen, dass Sie den 
Probenhalter entfernt und den neuen Probenhalter eingesetzt haben. Der Probentisch 
bewegt sich danach in eine für den neuen Halter geeignete Position, z. B. in die A1-Position 
einer Multiwell-Platte. 

HINWEIS:  Möchten Sie einen Probenhalter auf dem Probentisch austauschen, ohne die 

Probenhalterauswahl zu ändern, klicken Sie auf Probenhalter entfernen auf 

der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch. Der Probentisch wird sich 

daraufhin in eine gesicherte Position bewegen, wo der Austausch des 

Probenhalters erfolgen kann. 

  

HINWEIS:  Wenn Sie den Probenhalter austauschen, werden alle Zellenmarkierungen, 

Markierungen, Karten oder LinienScans und die Vis-Imageübersicht gelöscht. 

Die Graphik auf der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch wird 

aktualisiert. 

Polarisator- Optionen 

Wenn Sie ein Spektrometer RamanStation Serie 400 mit installiertem Polarisator haben 
(anstelle des Standardmesskopfs), dann können Sie auch die Ausrichtung des 
Polarisatorkopfs und jene der Polarisatoren im Lichtweg der Laser-Anregung und der 
Raman-Datenerfassung auswählen.  
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 Wählen Sie zur Ausrichtung des Polarisatorkopfs entweder Horizontal oder 
Vertikal.  

Wählen Sie Vertikal, um den Polarisatorkopf abwärts auf den Probentisch 
auszurichten. Wählen Sie Horizontal, um den Polarisatorkopf waagerecht auf den 
Probenhalter auszurichten (z. B. auf die Küvette im Mehrzweck-Probenhalter.  

 Wählen Sie als entsprechende Option für den Laser-Polarisator zwischen Keine, 
Horizontal oder Vertikal. 

 Wählen Sie als entsprechende Option für den Raman- Analysator zwischen 
Keine, Horizontal oder Vertikal. 

Lesen Sie zur ausführlicheren Information das mit dem Zubehör mitgelieferte Begleitheft 
Raman-Polarisationszubehör.  

Probenraum  

Diese Option ist dann verfügbar, wenn Sie ein Spektrometer RamanStation Serie 400 mit 
manuellem Probentisch haben.  

Wurde als Zubehör Probenraum gewählt, können folgende Optionen verfügbar sein: 

Messkopfausrichtung (Standardmesskopf) 

Wenn Sie ein Spektrometer RamanStation Serie 400 mit eingebautem Standardmesskopf 
haben, können Sie die Messkopfausrichtung vorgeben.   

Die Messkopfausrichtung kann entweder Horizontal oder Vertikal sein.  

Wählen Sie Vertikal, um den Messkopf abwärts, auf den Probentisch auszurichten. Wählen 
Sie Horizontal, um den Messkopf waagerecht auf einen Probenhalter auszurichten (z. B. auf 
die Küvette im Mehrzweck-Probenhalter). 

Die verfügbaren Probehalter-Optionen werden entsprechend der ausgewählten 
Messkopfausrichtung aktualisiert. 

Probenhalter  

Die Optionen in der DropDown-Liste der Probenhalter hängen von Ihrer 
Spektrometerkonfiguration und von der Messkopfausrichtung ab. Möglich sind folgende 
Optionen: 

Probenraum  

(Vertikale Ausrichtung 

des Messkopfs, bzw. 

des Polarisators)  

  

96Well-Platte, 384Well-Platte, 1536Well-Platte, 6 x 9Well-

Pulverhalterplatte, 7 x 11Well-Tablettenhalterplatte, Mehrzweck-

Mikroskopobjektträger, NIST-Finaltestplatte, Kalzit-Finaltestplatte, 

Polystyrol-Finaltestplatte, Streulicht-Finaltestplatte, Diamant-

Finaltestplatte, Laser/Webcam-Finalausrichtungsplatte und 

96Well-Maldi-Platte. 

Probenraum 

(Horizontale 

Ausrichtung Head  des 

Messkopfs, bzw. des 

Polarisators) 

Mehrzweck-Küvette, Mehrzweck-Kapillarröhrchen und Mehrzweck-

Probenflaschen 7 mm 
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Polarisator- Optionen 

Wenn Sie ein Spektrometer RamanStation Serie 400 mit installiertem Polarisator haben 
(anstelle der Standardmesskopf), dann können Sie auch die Ausrichtung des 
Polarisatorkopfs und jene der Polarisatoren im Lichtweg der Laser-Anregung und der 
Raman-Datenerfassung auswählen.  

 Wählen Sie zur Ausrichtung des Polarisatorkopfs entweder Horizontal oder 
Vertikal.  

Wählen Sie Vertikal, um den Polarisatorkopf abwärts auf den Probentisch 
auszurichten. Wählen Sie Horizontal, um den Polarisatorkopf waagerecht auf den 
Probenhalter auszurichten (z. B. auf die Küvette im Mehrzweck-Probenhalter. 

 Wählen Sie als entsprechende Option für Laser- Polarisator zwischen Keine, 
Horizontal oder Vertikal. 

 Wählen Sie als entsprechende Option für Raman- Analysator zwischen Keine, 
Horizontal oder Vertikal. 

Lesen Sie zur ausführlicheren Information das mit dem Zubehör gelieferte Begleitheft 
Raman-Polarisationszubehör .  

Mikroskop XYZ-Probentisch 

Wurde als Zubehör der Mikroskop XYZ-Probentisch ausgewählt, stehen folgende Optionen zur 
Verfügung: 

Mikroskop- Objektiv 

Die verfügbaren Optionen hängen von der im Mikroskop eingebauten Linse ab. 
Standardobjektive des Miksroskops sind: 50x, 20x und 5x. Werden vom PerkinElmer-
Kundendienst zusätzliche Linsen eingebaut, erscheinen auch diese in der DropDown-Liste. 
Dies sind z. B. 100x, 100x LWD, 50x LWD und 20x LWD. 

Probenhalter 

Die Optionen in der DropDown-Liste der Probenhalter hängen von Ihrer 
Spektrometerkonfiguration ab.  

Möglich sind folgende Optionen: Mikroskop- Objektträger, 6 x 9 Well-Pulverprobenhalter, 7 
x 11 Well-Tablettenhalter, NIST-Finaltestplatte, Kalzit-Finaltestplatte, Polystyrol-
Finaltestplatte und Silizium-Finaltestplatte. 

Wird die Auswahl für den Probenhalter geändert, bewegt sich der Probentisch in eine 
gesicherte Position, wo Sie den momentanen Probenhalter ohne Beschädigung des 
Messkopfs entnehmen können. Sie werden dazu aufgefordert, zu bestätigen, dass Sie den 
Probenhalter entfernt und den neuen Probenhalter eingesetzt haben. Der Probentisch 
bewegt sich danach in eine für den neuen Halter geeignete Position, z. B. in die A1-Position 
einer Multiwell-Platte. 

HINWEIS:  Möchten Sie einen Probenhalter auf dem Probentisch austauschen, ohne die 

Probenhalterauswahl zu ändern, klicken Sie auf Probenhalter entfernen auf 

der Registerseite Probenraum XYZ-Probentisch. Der Probentisch wird sich 

daraufhin in eine gesicherte Position bewegen, wo der Austausch des 

Probenhalters erfolgen kann. 
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HINWEIS:  Wenn Sie den Probenhalter austauschen, werden alle Zellenmarkierungen, 

Markierungen, Karten oder LinienScans und die Vis-Imageübersicht gelöscht. 

Die Graphik auf der Registerseite XYZ-Einstellungen des Probenraumtischs wird 

aktualisiert. 

Mikroskop 

Wurde als Zubehör Mikroskop ausgewählt, werden folgende Optionen verfügbar: 

Mikroskop- Objektiv 

Die verfügbaren Optionen hängen von der im Mikroskop eingebauten Linse ab. 
Standardobjektive des Miksroskops sind: 50x, 20x and 5x. Werden vom PerkinElmer-
Kundendienst zusätzliche Linsen eingebaut, erscheinen auch diese in der DropDown-Liste. 
Dies sind z. B. 100x, 100x LWD, 50x LWD und 20x LWD. 

Probenhalter  

Die Optionen in der DropDown-Liste der Probenhalter hängen von Ihrer 
Spektrometerkonfiguration ab.  

Möglich sind folgende Optionen: Mikroskop- Objektträger, 6 x 9Well-Pulverprobenhalter, 7 
x 11Well-Tablettenhalter, NIST-Finaltestplatte, Kalzit-Finaltestplatte, Polystyrol-
Finaltestplatte und Silizium-Finaltestplatte. 

Ergänzende Information 

· Ausführlichere Informationen über verfügbare Zubehöre für Ihr Spektrometer finden Sie in 
den betreffenden Leitfaden zur Inbetriebnahme. 

· Ausführlichere Informationen zum Einsatz der getriggerten Faseroptiksonde finden Sie im 
Begleitheft Getriggerte Raman-Faseroptiksonde. 

· Ausführlichere Informationen zum Einsatz des Polarisationszubehörs finden Sie im 
Begleitheft Raman Polarisationszubehör.  
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Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen  

Die Registerseite Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen dient zum Einrichten der Laser-
Leistung, zur Vorgabe von weniger routinemäßigen Einstellungen Ihres Spektrometers und zum 
Zugriff auf die Einstellungs-Toolbox, die eine Auswahl verschiedener Kalibrier- und Prüfwerkzeuge 
bietet. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf ,   oder  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene Spektrometereinstellungenen. 

Toolbox 

Klicken Sie auf die Schaltfläche Toolbox, um auf die Optionen der Einstellungs-Toolbox zugreifen 
zu können, welche das Auswählen von Kalibrier- und Prüfroutinen ermöglichen. 

Laser 

Laser-Leistung 

 Geben Sie für Ihren Vorgang die Laser-Leistung (%) ein oder justieren Sie diese anhand 
des Schiebers. 

In Ausnahmefällen können Proben vom Laserstrahl beschädigt werden. Um dies zu 
vermeiden, muss die Laser-Leistung in solchen Fällen verringert werden. 

Die Laserleistung muss mit einem Messgerät bestimmt werden, wenn für Ihren Messaufbau 
ein exakter Wert benötigt wird. 

Manuell EIN 

Schaltet den Laser ein. 

Manuell AUS 

Schaltet den Laser aus. 

Auto-Laserabschaltung nach Inaktivität ( Minuten) 

Bleibt der Laser eingeschaltet und erfolgen im vorgegebnenen Zeitraum keinerlei Aktivitäten, wird 
der Laser automatisch abgeschaltet. Standardeinstellung ist 60 Minuten. 

Wir empfehlen Ihnen, diese Funktion zu aktivieren, um dadurch die Lebensdauer Ihres Lasers zu 
verlängern. 
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Optionen 

Beseitigung kosmischer Strahlung (bei Proben mit Einzelbelichtung) 

Zur Beseitigung kosmischer Strahlung wird bei allen Messungen mit Einzelbelichtung ein 
Medianfilter eingesetzt. 

Datenaufnahme bei Sättigung anhalten 

Falls bei einer Datenaufnahme der Detektor gesättigt wird (z. B. wenn die gewählte 
Akkumulierungsdauer zu lang ist) und die Funktion Datenaufnahme bei Sättigung anhalten 
aktiviert wurde, erscheint eine Meldung und die Datenerfassung wird gestoppt. Es werden keine 
Daten gespeichert. 

Wurde diese Funktion nicht aktiviert, erscheint keine Warnmeldung und die Datenaufnahme läuft 
normal weiter. 

Photobleaching anwenden 

Geben Sie eine Dauer des Photobleachings ein. Das Photobleaching dient zur Verringerung der 
Untergrundfluoreszenz. In vielen Fällen führt bei der Analyse von Festproben eine zeitweilige 
Bestrahlung der Probe mit Laserlicht zu einem “Quench” der Fluoreszenz und somit zur Minimierung 
der Fluoreszenzintensität. Die erforderliche Laser-Bestrahlungsdauer hängt von der Probe ab und 
beträgt üblicherweise etwa 60 Sekunden. Nach dieser Probenbestrahlung wird die Datenaufnahme 
normal gestartet. 

HINWEIS: Um festzustellen, ob ein Photobleaching für Ihre Probe erforderlich ist, führen Sie 

zunächst eine Vorschau im Monitormodus durch. Falls keine Intensitätsabnahme mit der 

Zeit zu erkennen ist, könnte das Photobleaching nicht angebracht sein. 
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Einstellungs-Toolbox 

Die Einstellungs-Toolbox bietet den Zugriff auf eine Auswahl von Dialogfenstern zur 
Spektrometereinstellung.  

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman Spektrometer .  

Oder 

Klicken Sie  in den Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen und danach auf 
Toolbox.  

Der Dialog Einstellungs-Toolbox wird eingeblendet: 

 

Wellenlängen-Kalibrierung Führt die Wellenlängen-Kalibrierung Ihres 

Spektrometers durch. 

 

Frequenz-Kalibrierung Führt die Frequenz-Kalibrierung Ihres Spektrometers 

durch. 

 

Intensitäts-Kalibrierung Führt die Intensitäts-Kalibrierung Ihres Spektrometers 

durch. 

 

Wellenlängen-

Kalibrationsüberprüfung 

Führt eine Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung an 

Ihrem Spektrometern durch. 

3. Klicken Sie auf das Symbol des Kalibriervorgangs, den Sie ausführen möchten.  

Es wird das Dialogfenster der betreffenden Kalibrierung eingeblendet. 

4. Ist der Vorgang abgeschlossen, klicken Sie auf Beenden, um die Einstellungs-Toolbox zu 
schließen. 

Ergänzende Information 

Wir empfehlen, die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung regelmäßig durchzuführen, um sicher zu 
stellen, dass Ihr Spektrometer innerhalb seiner Spezifikationen betrieben wird. Falls die 
Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung fehlschlägt, müssen Sie eine neue Wellenlängen-Kalibrierung 
durchführen. 
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Kalibrierung 

Die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung sollte in regelmäßigen Abständen durchgeführt werden, 
um sicher zu stellen, dass das Spektrometer innerhalb seiner Spezifikationen betrieben wird. Sie 
kann täglich oder wöchentlich erfolgen, je nach Ihren Anforderungen und abhängig vom 
Laborumfeld. Der Test vergleicht eine Reihe gespeicherter Polystyrol-Peaks (ASTM E 1840) mit den 
Werten der Spektrenaufnahme einer Polystyrolprobe. 

Nach Abschluss des Tests wird das Ergebnis der Kalibrationsüberprüfung angezeigt. Falls Ihr 
Spektrometer der Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung genügt, ist es leistungsoptimiert und 
erfordert keine Wellenlängen- oder Frequenz-Kalibrierung. 

Es stehen drei Kalibrierverfahren zur Verfügung: 

· Wellenlängen- (x-Achsen) Kalibrierung 

Diese verwendet die Positionen genau bekannter Linien eines Neon-Emissionsspektrums 
zum Kalibrieren des Detektors. 
Eine Wellenlängenkalibrierung muss nur dann erfolgen, wenn das Spektrometer der 
Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung nicht genügt. 

· Laser-Frequenzkalibrierung 

Diese bestimmt die exakte Laser-Wellenlänge.   
Eine Laser-Frequenzkalibrierung muss nur dann erfolgen, wenn das Spektrometer der 
Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung nicht genügt. 

· Intensitäts-(y-Achsen) Kalibrierung 

Diese erfolgt mittels speziell gedopter Gläser, die ein gut bekanntes Fluoreszenzspektrum 
aufweisen (NIST-Standards); dabei wird eine Nichtlinearität der Detektor-Responsezeit 
korrigiert. 
Eine Intensitätskalibrierung erfolgt üblicherweise nur einmal im Jahr –– bei der jährlichen 
Spektrometerwartung, –– nach einem Umzug des Spektrometers oder nach 
außergewöhnlichen Temperaturschwankungen im Umfeld des Spektrometers. 

HINWEIS: Die hier beschriebenen Kalibrierverfahren beziehen sich auf ein Spektrometer 

RamanStation Serie 400 mit XYZ-Einstellung des Probentischs. Details zum 

Kalibrierverfahren Ihres Geräts finden Sie im entsprechenden Handbuch zur 

Inbetriebnahme oder im Begleitheft. 

Wellenlängen-Kalibrierung 

1. Stellen Sie sicher, dass Ihr Spektrometer eingeschaltet und betriebsbereit ist. 

2. Befestigen Sie das externe Neon-Kalibrierzubehör (L1320220) an der Rückwand des 
Spektrometers.  

Schieben Sie den großen Stecker in die mit CAL ASSY gekennzeichnete Buchse an der 
Spektrometerrückwand und verbinden Sie behutsam das kleine Kabel mit dem Eingang, der 
mit COL gekennzeichnet ist. 

3. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman -Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 
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HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

4. Stellen Sie sicher, dass der Probenraumdeckel des Spektrometers RamanStation 
geschlossen ist. 

5. Klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen und anschließend auf 
die Schaltfläche Toolbox.  

Der Dialog Einstellungs-Toolbox wird eingeblendet. 

6. Klicken Sie auf .  

Das Dialogfenster Wellenlängen-Kalibrierung wird eingeblendet. 

7. Befolgen Sie die Bildschirmanweisungen des Dialogs und klicken Sie danach auf Weiter.  

Das Spektrometer führt nun die Wellenlängen-Kalibrierung durch. Diese benötigt eine 
gewisse Zeit und es wird ein Fortschrittsbalken eingeblendet. 

Sobald die Wellenlängen-Kalibrierung abgeschlossen ist, wird das Kalibrationsergebnis 
angezeigt. 

Sollte unerwarteterweise die Kalibrierung fehlschlagen, rufen Sie den PerkinElmer-
Kundendienst. 

Frequenz-Kalibrierung 

Durchführen der Laserfrequenz-Kalibrierung: 

1. Stellen Sie sicher, dass das Spektrometer eingeschaltet und betriebsbereit ist. 

2. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

3. Klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen. 

4. Stellen Sie sicher, dass die Laser-Leistung auf 100 % gesetzt ist. 

5. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch. 

6. Fokussieren Sie auf die Polystyrol-Kalibrierprobe (L118122) anhand der Befehlstaste 
Raman-AutoFokus. 

HINWEIS: Der Parameter Fokussierungs-Limit muss auf Voller Bereich eingestellt 

sein. 

7. Sobald die Polystyrolprobe optimal fokussiert ist, klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene 
Spektrometereinstellungen. 

8. Klicken Sie auf die Schaltfläche Toolbox.  

Der Dialog Einstellungs-Toolbox wird eingeblendet. 
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9. Klicken Sie auf .  

Das Dialogfenster Laserfrequenz-Kalibrierung wird eingeblendet. 

10. Befolgen Sie die Bildschirmanweisungen des Dialogs und klicken Sie danach auf Weiter. 

Das Spektrometer wird nun die Laserfrequenz-Kalibrierung durchführen. Dies benötigt eine 
gewisse Zeit und es wird ein Fortschrittsbalken eingeblendet. 

Nach dem Abschluss der Laserfrequenz-Kalibrierung wird das Kalibrationsergebnis 
angezeigt. 

Sollte unerwarteterweise die Laserfrequenz-Kalibrierung fehlschlagen, führen Sie bitte eine 
Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung durch und wiederholen Sie danach die 
Laserfrequenz-Kalibrierung. 

11. Entnehmen Sie die Polystyrolprobe und legen Sie sie an einen sicheren Ort. 

Intensitäts-Kalibrierung 

Die Intensitäts-Kalibrierung muss anhand von Standard-Referenzmaterial des National Institute of 
Standards and Technology (NIST) durchgeführt werden. NIST SRM 2241 ist der Relative 
Intensitäts-Korrekturstandard für die Raman-Spektroskopie, wenn die Anregung bei 785 nm erfolgt. 

HINWEIS: Da eine Intensitäts-Kalibrierung nicht in regelmäßigen Abständen erforderlich ist, sind 

NIST-Standards nicht im Grundlieferumfang der RamanStation enthalten. Standard-

Referenzmaterialien können bei PerkinElmer (L1321831) oder unter http:// 

www.nist.gov. erworben werden. Ihr Spektrometer wird vor der Auslieferung kalibriert 

oder bei der Installation durch den Kundendienst. 

  

HINWEIS: Falls Sie mit einer Faseroptiksonde arbeiten, muss die Intensitäts-Kalibrierung sowohl für 

den Probenraum, als auch für die Faseroptiksonde durchgeführt werden. Stellen Sie 

sicher, dass während der Intensitäts-Kalibrierung für den Probenraum auf der 

Faseroptiksonde eine Linsenabdeckung montiert ist. Siehe dazu das Handbuch zur 

Inbetriebnahme Ihres Spektrometers mit ausführlicheren Angaben. 

  

1. Stellen Sie sicher, dass Ihr Spektrometer eingeschaltet und betriebsbereit ist. 

2. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

3. Klicken Sie auf den Reiter Grundeinstellungen des Spektrometers und stellen Sie sicher, 
dass der Datenpunktabstand auf 1,5 oder 2 cm -1 gesetzt ist. 
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4. Klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen. 

5. Stellen Sie sicher, dass die Laserleistung auf 100 % gesetzt ist. 

6. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch. 

7. Fokussieren Sie auf den NIST-Referenzstandard anhand des Befehls Raman-
AutoFokus. 

HINWEIS: Der Parameter Fokussierungslimit muss auf Voller Bereich eingestellt sein. 

8. Sobald der NIST-Standard optimal fokussiert ist, klicken Sie auf den Reiter 
Fortgeschgrittene Spektrometereinstellungen. 

9. Klicken Sie auf die Schaltfläche Toolbox.  

Der Dialog Einstellungs-Toolbox wird eingeblendet. 

10. Klicken Sie auf .  

Der Dialog Intensitäts-Kalibrierung (Y-Achse) wird eingeblendet. 

Das Spektrometer führt die Intensitäts-Kalibrierung durch. Dies dauert etwa 30 Minuten. 

Nach dem Abschluss der Intensitäts-Kalibrierung wird das Kalibrationsergebnis angezeigt. 

Falls die Intensitäts-Kalibrierung unerwarteterweise fehlschlägt, prüfen Sie, ob der NIST-
Standard korrekt positioniert und der Laser eingeschaltet ist. Wenn dies zutrifft, fahren Sie 
den PC herunter, schalten Sie das Spektrometer aus und führen Sie einen PC-Neustart 
durch; schalten Sie danach das Spektrometer wieder ein und wiederholen Sie die 
Kalibrierung. 

11. Entfernen Sie den NIST-Standard und legen Sie ihn an einen sicheren Ort. 

Alle ab jetzt aufgenommenen Daten sind intensitätskorrigiert. 

Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung 

Die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfungs vergleicht eine Reihe gespeicherter Polystyrol-Peaks 
(ASTM E 1840) mit den Werten einer aufgenommenen Polystyrolprobe. 

1. Stellen Sie sicher, dass das Spektrometer eingeschaltet und betriebsbereit ist. 

2. Positionieren Sie den Polystyrol-Kalibrierstandard (L118122) im Lichtweg. 

3. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

4. Klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene Spektrometereinstellungen. 

5. Stellen Sie sicher, dass die Laser-Leistung auf 100 % gesetzt ist. 

6. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 291 

7. Fokussieren Sie auf den Polystyrolstandard anhand der Befehlstaste Raman- 
Autofokus.  

HINWEIS: Der Parameter Fokussierungs-Limit muss auf Voller Bereich eingestellt 

sein. 

8. Sobald die Polystyrolprobe optimal fukussiert ist, klicken Sie auf den Reiter Fortgeschrittene 
Spektrometereinstellungen. 

9. Klicken Sie auf die Schaltfläche Toolbox.  

Das Dialogfenster Einstellungs-Toolbox wird eingeblendet. 

10. Klicken Sie auf . 

11. Befolgen Sie die Bildschirmanweisungen des Dialogs und klicken Sie danach auf Weiter.  

Der Ablauf der Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung startet und benötigt einige Minuten. 
Nach Abschluss des Vorgangs wird das Ergebnis angezeigt. Fällt die Wellenlängen-
Kalibrationsüberprüfung positiv aus, ist das Spektrometer einsatzbereit. 

12. Entnehmen Sie den Polystyrolstandard und legen Sie ihn an einen sicheren Ort. 

Falls die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung fehlschlägt, prüfen Sie ob sich der Kalibrier-
Probenhalter im Probenzubehör befindet und korrekt positioniert ist, ob die Polystyrolprobe optimal 
fokussiert wird und ob der Laser eingeschaltet ist. Wiederholen Sie danach die Wellenlängen-
Kalibrationsüberprüfung, um sicher zu stellen, dass das Spektrometer zurück in seine 
Spezifikationen gebracht wurde. 

Fällt die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung erneut negativ aus, müssen die Wellenlängen- und 
Laserfrequenz-Kalibrierungen durchgeführt werden. Sind diese Kalibrierungen abgeschlossen, muss 
die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung erneuert werden, um sicher zu stellen, dass das 
Spektrometer zurück in seine Spezifikationen gebracht wurde. Falls der Test erneut 
fehlschlägt, rufen Sie den PerkinElmer-Kundendienst. 

Wenn die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung der RamanStation für die Probenraumoption 
Zubehör fehlschlägt, bedeutet dies nicht unbedingt, dass die Leistung der Faseroptiksonde oder des 
getriggerten Faseroptiksondenzubehörs beeinträchtigt ist. 

Ergänzende Information 

· Da es im Detektionssystem des Spektrometers keine beweglichen Teile gibt, ist keine 
häufige Kalibrierung erforderlich.   

· Der einzige Kalibrier- vorgang, der regelmäßig durchgeführt werden muss, ist die 
Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung. 

· Die Wellenlängen- und Laserfrequenz-Kalibrierungen brauchen nur durchgeführt werden, 
wenn die Wellenlängen-Kalibrationsüberprüfung des Spektrometers fehlschlägt. 

· Wir empfehlen, die Intensitäts-Kalibrierung einmal im Jahr durchzuführen oder wenn sich 
das Laborumfeld (Temperatur und/oder Luftfeuchtigkeit) stark verändert hat bzw. wenn 
das Spektrometer transportiert wurde. 

HINWEIS: Wenn Sie eine Getriggerte Faseroptiksonde verwenden, lesen Sie betreffend 

Konfigurations- und Anwendungsdetails die Broschüre Getriggerte Raman-

Faseroptiksonde (L1321887), die mit der Sonde geliefert wird. 
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Polystyrol-Kalibrierstandard 

Die Polystyrolprobe, die mit dem Spektrometer geliefert wird, soll primär zu der Überprüfung 
dienen, dass das Spektrometer verlässlich arbeitet und weniger zur Kalibrierung der Skala des 
Raman-Shifts (Abszisse). 

Das externe Neon-Kalibrierungszubehör (L1320220) dient zur Wellenlängen-Kalibrierung. 

Vor einer Verwendung der Polystyrolprobe, stellen Sie sicher dass von beiden Seiten der Probe die 
Schutzfolie entfernt wurde. Vermeiden Sie es, die Polystyrolprobe zu berühren. 

Korrekturglas für relative Intensitäten NIST 2241 

Dieses Standardreferenzmaterial ( SRM) ist ein zertifizierter spektroskopischer Standard zur 
Korrektur der relativen Intensität von Raman-Spektren, welche mit Geräten aufgenommen wurden, 
die zur Anregung einen Laser mit 785 nm verwenden. SRM 2241 besteht aus einem optischen Glas, 
das ein breitbandiges Fluoreszenz-Spektrum emittiert, wenn es mit einer Laser-Strahlung von 785 
nm angeregt wird. Die relative spektrale Intensität der Glasfluoreszenz wurde mit Hilfe einer 
gleichförmigen Weißlicht-Quelle in einer Integrationskugel bestimmt, deren Bestrahlungsstärke 
durch NIST kalibriert wurde. Die Form des Fluoreszenzspektrums dieses Glases wird durch einen 
polynomischen Ansatz beschrieben, der die relative spektrale Intensität auf die Wellenzahl (cm-1) 
bezieht, ausgedrückt als Raman-Shift ab der Anregungswellenlänge von 785 nm. Dieses Polynom, 
zusammen mit einer Messung des Fluoreszenzspektrums des Standards, kann zur Bestimmung der 
spektralen Intensitäts-Responsekorrektur dienen, die für jedes Raman-System einzigartig ist. Die 
ermittelte Spektrometer-Intensitäts-Responsekorrektur kann anschließend dazu dienen, Raman-
Spektren zu erhalten, die unabhängig vom verwendeten Spektrometer sind. 

Das Standardreferenzmaterial SRM 2241 wird für Messungen im Bereich von 20 °C bis 25 °C mit 
Raman-Systemen eingesetzt, die eine Laser-Anregung von 785 nm verwenden. Es kann auch bei 
Raman-Systemen mit Laser-Anregung im Bereich von 784 bis 786 nm eingesetzt werden.  

Wenn Sie beabsichtigen, Ihr Raman-Spektrometer in einem Temperaturbereich außerhalb des 
Bereichs von 20 °C bis 25 °C zu betreiben, wenden Sie sich an den PerkinElmer-Kundendienst. 
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XYZ-Einstellungen des Probentischs 

Wenn Sie über einen motorisierten Probentisch verfügen, können Sie auf den Registerseiten 
Einstellungen XYZ-Probentisch (RamanStation Serie 400) oder Einstellungen XYZ Mikroskop-
Plattform (RamanMicro Serie 200 /RamanMicro 300 Zubehör) die Parameter für die Datenerfassung 
von Proben vorgeben. 

HINWEIS: Die Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch oder Einstellungen XYZ Mikroskop-

Plattform sind nur dann verfügbar, wenn als Zubehör Probenraum XYZ-

Probentisch oder Mikroskop XYZ-Probentisch auf der Registerseite 

Grundeinstellungen des Spektrometers gewählt wurde. 

  

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf   oder  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den entsprechenden Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch bzw. auf 
Einstellungen XYZ Mikroskop-Plattform.  

Links auf der Registerseite der XYZ-Einstellungen wird der Probenraum dargestellt. Sie 
können zwischen drei Ansichten wechseln: Live-Video, Vis-Imageübersicht und Graphik. Die 
Darstellung des Probenraums enthält eine Werkzeugleiste, die zur Steuerung des 
Probentischs und Einfügen von Objekten in die Darstellung dient. Klicken Sie im rechten 
Bereich der Registerseite XYZ-Einstellungen auf , um eine Gruppe von Einstellungen zu 
vergrößern oder auf , um die Gruppe zu verkleinern. Es kann immer nur eine Gruppe 
ausgebreitet werden. Nach dem Verkleinern der Gruppe werden die aktuell gewählten 
Einstellungen neben dem Gruppentitel in Klammern dargestellt. 

3. Klicken Sie auf Live-Video, Vis-Imageübersicht oder Graphik.  

Die Ansicht Live-Video –– zeigt das Echtzeitbild der Videokamera. 

Vis-Imageübersicht –– zeigt die aktuelle Vis-Imageübersicht an, die es Ihnen ermöglicht, 
eine Abbildung aus mehreren Video-Aufnahmen zusammenzufügen. 

Die Graphik-Ansicht –– zeigt eine graphische Darstellung des gesamten Probenraums, 
einschließlich eines Schema des momentan eingebauten Probenhalters. 

Die Ansichten Live-Video, Vis-Imageübersicht und Graphik 

Klicken Sie auf den Namen der Ansicht zum Aktualisieren der Darstellung des Probenraums. 

Die Ansichten Live-Video, Vis-Imageübersicht und Graphik verwenden das gleiche 
Koordinatensystem. Die Position 0,0 des XYZ-Probentischs ist der linke obere Punkt der Graphik-
Ansicht. Dies muss jedoch nicht auch die linke obere Ecke der Live-Videoansicht oder der Vis-
Imageübersicht sein, da nur ein Teil des Probentischs dargestellt wird.  
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Die Ansichten haben einen Skalenbalken in der linken unteren Ecke. Die in der Vis-Imageübersicht 
dargestellte Dimension hängt vom ausgewählten Bereich ab. 

HINWEIS: Wenn Sie über ein Raman-Mikroskop verfügen, wird neben dem Skalen-Balken 

das auf der Registerseite Grundeinstellungen des Spektrometers das 

ausgewählte Mikroskop-Objektiv dargestellt. Damit die Dimensionen des 

Skalenbalkens korrekt sind, müssen Sie sicher stellen, dass das momentan 

eingebaute Objektiv als Zubehör auf der Registerseite Grundeinstellungen des 

Spektrometers ausgewählt wurde. 

Verschieben des Skalenbalkens: 

 Klicken Sie mit der linken Maustaste auf den Skalenbalken und ziehen Sie ihn an die neue 
Stelle. 

Beim nächsten Klicken auf Start kehrt der Skalenbalken in seine Standardposition zurück. 

In der Graphik-Ansicht wird die aktuelle Vis-Imageübersicht als grünes Rechteck dargestellt und die 
momentane Probentisch-Position anhand des Cursors angezeigt. 

Bei bestimmten Probenhaltern werden in der Graphik-Ansicht Bereiche mit rot schraffierten Linien 
dargestellt. Diese Bereiche sind Probenhalterzonen, die nicht angesteuert werden können, da dort 
die Gefahr einer Beschädigung des Spektrometers besteht. In diese Bereiche können Sie keine Vis-
Imageübersicht oder Markierungen, Karten und Linienscans verschieben. 

VORSICHT: Sie können Objekte noch mittels des im System verfügbaren Joysticks in die 

rot schraffierten Bereiche verschieben. Dies muss jedoch unterlassen werden, 

um eine Beschädigung Ihres Spektrometers zu vermeiden. 

  

HINWEIS: War die Steuerbox des Probentischs ausgeschaltet oder ohne Stromversorgung, 

müssen Sie den Probentisch zurücksetzen, bevor Sie Steuerbefehle anwenden 

oder Messungen durchführen. Klicken Sie dazu auf der Registerseite 

Einstellungen XYZ-Probentischs auf die Schaltfläche Probentisch 

zurücksetzen. 

Abtast-Muster 

HINWEIS:      Benutzerdefiniertes Raster und Benutzerdefinierte Zeile dürfen nicht mit den 

Optionen Karten und Linienscans verwechselt werden.  

Wird Benutzerdefiniertes Raster oder Benutzerdefinierte Zeile gewählt, dann 

werden die Punkte des Rasters oder der Zeile zur Erzeugung eines einzigen 

Spektrums zusammengefügt. Um Mehrfachspektren an verschiedenen 

Probenpunkten zu erzeugen, müssen Karten oder Linienscans verwendet 

werden. 
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HINWEIS: Wenn Sie eine Option für Abtast-Muster auf der Registerseite Enstellungen XYZ-

Probentischs für Ihr Zubehör auswählen, wird diese Option bei allen 

Probenscans angewandt, einschließlich der Proben, die der Probenliste 

hinzugefügt wurden. 

1. Klicken Sie auf , zum Anzeigen der Optionen für Abtast-Muster. 

2. Wählen Sie ein punktuelles Abtast-Muster unter Einzelpunkt, Super-Makropunkt, 
Benutzerdefiniertes Raster oder Benutzerdefinierte Zeile. Die angezeigten 
Punktoptionen hängen vom ausgewählten Abtast-Muster ab.   

Für Benutzerdefinierte Zeile kann man die Orientierung (Rechts/Links, 
Rückwärts/Vorwärts oder Vertikal) der Zeile, die Anzahl der Punkte in der Zeile und 
den Abstand zwischen den Punkten (mm) wählen. 

Für Benutzerdefiniertes Raster kann man die Orientierung (Horizontal, Vertikal 
Links/Rechts oder Vertikal Rückwärts/Vorwärts) des Gitters, die Anzahl der Punkte 
im Gitter (in den Richtungen Horizontal, Vertikal Links/Rechts oder Vertikal 
Rückwärts/Vorwärts, in Abhängigkeit von der Rasterausrichtung) und den Abstand der 
Punkte (mm) auswählen. 

3. Klicken Sie auf , um die Optionen für Abtast-Muster zu verkleinern. 

Arten punktueller Abtast-Muster 

· Einzelpunkt  

 
Es wird ein einzelnes Spektrum aufgenommen, entweder in der momentanen Position oder 
im Mittelpunkt aller ausgewählter Bereiche. 

· Super-Makropunkt 

Ermöglicht es, einen größeren Probenfleck zu analysieren. Der Super-Makropunkt besteht 
aus 7 Punkten, angeordnet als 6 Punkte rund um 1 Punkt. Die Spektren aller 7 Punkte 
werden zu einem Spektrum zusammengefügt, wodurch man ein Spektrum erhält, das 
repräsentativ für die Datenaufnahme eines größeren Flecks ist. Die definierte Probentisch-
Position wird im Zentrum des Super-Makropunkts sein. 

 

· Benutzerdefiniertes Raster 

Es werden multiple Spektren in den Punkten eines definierten Rasters mit spezifischem 
Abstand aufgenommen und danach zu einem repräsentativen Spektrum zusammengefügt. 
Die für die Aufnahme definierte Probentischposition ist der Mittelpunkt des Rasters. 
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· Benutzerdefinierte Zeile 

Es werden Spektren in der vorgegebenen Richtung entlang einer Linie aufgenommen und 
danach zu einem repräsentativen Spektrum zusammengefügt. Die für die Aufnahme 
definierte Probentischposition ist die Mitte der Linie. 

 

Fokussieren 

 Klicken Sie auf , um die Fokussierungseinstellungen anzuzeigen und wählen Sie die 
Fokussierungsart aus, die vor der Messung jeder Probe durchgeführt werden soll. 

Keine 

Die Probe wird ohne vorhergehende Fokussierung vermessen. 

Raman 

Diese Option fokussiert die Probe durch Bewegung des Probentischs innerhalb der vorgegebenen 
Fokussierungs-Limits und Aufnehmen von Raman-Daten. Als Fokusposition gilt der Punkt, in 
welchem das Raman-Spektrum die größte Intensität erreicht. 

Aktivieren Sie das Kästchen Ableitung verwenden, falls Sie die erste Ableitung des Raman-
Spektrums verwenden möchten. Damit verbessert sich die Qualität des Mechanismus der Raman-
Fokussierung. Wenn bei den Fokussierungseinstellungen die Option Ableitung verwenden gewählt 
wurde, wird sie auch für die Funktion Raman-AutoFokus verwendet. 

Video 

Diese Option fokussiert automatisch anhand des Video-Bilds der Probe. Der Probentisch bewegt 
sich innerhalb der vorgegebenen Fokussierungs-Limits und misst die Bildschärfe im Zentrum der 
Aufnahme. Die Position bei welcher das Bild am schärfsten ist, gilt als Fokus. 

Fokussierungs-Limit (mm) 

Der Bereich der Fokussierungsbewegung kann anhand der DropDown-Liste für Fokussierungs-Limits 
(mm) festgelegt werden. 

Voller Bereich bewegt den Probentisch innerhalb der Grenzen der momentanen 
Gerätekonfiguration, während die anderen Optionen einen bestimmten Bereich festlegen (z. B. +/- 
1 mm). Liegt dieser Bereich außerhalb der Grenzen der momentanen Gerätekonfiguration, stoppt 
die Bewegung beim Erreichen dieser Grenzen, um eine Beschädigung der Linse des Messkopfs oder 
des Objektivs, bzw. der Probe, zu vermeiden. 
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Die Einengung der Fokussierungslimits kann signifikant die Zeitdauer der automatischen 
Fokussierung verringern und dadurch die benötigte Zeitdauer der Datenaufnahme. Falls die 
Fokussierungs-Limits jedoch zu eng gesetzt werden, kann es vorkommen, das der Fokus nicht 
gefunden wird, weil er außerhalb dieser Grenzen liegt. 

VORSICHT: Gehen Sie mit besonderer Vorsicht beim Festsetzen von automatischen Fokussierungs-

Limits für ein Raman-Mikroskop vor, wenn lange Objektive und/oder dicke Proben 

verwendet werden, da es hier zu Kollisionen kommen kann. 

  

HINWEIS:  Die vorgegebenen Fokussierungs-Limits kommen auch beim Klicken auf Video-

AutoFokus oder Raman-AutoFokus zur Anwendung. Um die Funktionen Video- oder 

Raman-Autofokus zu verwenden, müssen diese jedoch nicht hier aktiviert werden. 

Ergänzende Information 

Sie müssen für Ihre Analyse die geeignete Fokussierungsart aussuchen. Die Video-Fokussierung 
scannt auf oder nahe an der Probenoberfläche. Raman-Fokussierung richtet sich nach der Position 
mit dem stärksten Raman-Signal. Daher ist es wichtig, den passenden Probenhalter zu verwenden, 
da z. B. Glas selbst ein starkes Raman-Signal aufweist und die Raman-Fokussierung auf dem 
Probenhalter anstelle der Probe stattfinden könnte. 
Die Raman-Fokussierung ist besonders nützlich für Proben, bei denen die Video-Fokussierung 
schwierig oder die Reproduzierbarkeit der Fokussierung von Wichtigkeit ist (die Raman-
Fokussierung ist vom CCD-Detektor abhängig und nicht vom Anwender). 
Die Fokussierungs-Limits sollten auch passend zum Profil Ihrer Probe festgelegt werden. Ist die 
Probe genügend eben und wird in der momentanen Position fokussiert, kann ein engerer Bereich 
gewählt werden, um die Gesamtmessdauer zu verkürzen. 

Plattform-Position 

Klicken Sie auf , um die Steuerbefehle für die XYZ-Probentischposition einzublenden. 

Es werden Details der aktuellen Plattform-Position angezeigt, als Entfernung von der oberen linken 
Ecke des Probentischs. 

 Geben Sie je einen Wert in die Felder Horizontal, Vertikal oder Fokussieren ein, um die 
Plattform in eine neue Position zu bewegen. 

Oder 

Klicken Sie auf die Pfeile unterhalb eines Feldes, um den Probentisch in vorgegebenen 
Schritten zu bewegen. 

Klicken Sie auf  oder auf  in den Bereichen Horizontal oder Vertikal, um den 
Probentisch 0,01 mm nach links oder nach rechts, bzw. vorwärts oder rückwärts zu 
bewegen. 
Klicken Sie auf  oder auf  in den Bereichen Horizontal oder Vertikal, um das Live-
Videobild nach links oder rechts, bzw. vorwärts oder rückwärts zu bewegen. 

Klicken Sie auf  oder auf  ,  oder ,  im Bereich Fokussieren, um den 
Probentisch aufwärts oder abwärts zu bewegen. Schrittgröße und Bewegungsfreiheit 
hängen von Ihrem Spektrometer und seinem Zubehör ab. 
,  

Sie können auch die Einheiten für die Plattform-Position auswählen. Die Optionen sind: mm, µm 
und nm. Standardmäßige Einheiten sind mm. 

 



298 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Wird das Kästchen Erweiterten Cursor anzeigen aktiviert, dehnt sich sich das Fadenkreuz bis zu 
den Rändern des Bildes aus. 

Die Richtungen für Horizontal, Vertikal und Fokussierung sind immer relativ zum Live-Videobild. 
Somit ist die Fokussierungsrichtung immer näher an die Probe heran oder davon weiter weg, 
unabhängig von der Orientierung des Messkopfs der RamanStation Serie 400. 

Einstellungen von Markierungen 

Wenn Sie in der Werkzeugleiste XYZ-Probentisch-Einstellungen auf Markierung hinzufügen 
klicken, erscheint in der Anzeige eine Markierung und die Markierungseinstellungen werden 
eingeblendet. 

Ist die Darstellung verkleinert, klicken Sie auf , um die Markierungseinstellungen einzublenden. 

Geben Sie für jede Markierung den Probennamen für das Spektrum an, welches aufgenommen 
wird. 

Die Positionen Horizontal, Vertikal und Fokussierung der momentan gewählten Markierungen 
werden angezeigt. 

Um die Position einer Markierung zu ändern, tragen Sie in die Felder der Markierungseinstellungen 
die neue Position ein oder klicken Sie auf ihre Darstellung der Markierung mit linker Maustaste und 
ziehen Sie sie in die neue Position. 

Siehe dazu auch Verwendung von Markierungen mit ausführlicheren Informationen. 

Einstellungen von Zellenmarkierungen 

Wenn Sie mit rechter Maustaste auf eine Zelle in der Graphik-Ansicht klicken und im Kontextmenü 
die Option Zellenmarkierung einfügen wählen, wird im Zentrum der Well eine Markierung 
eingefügt. Die Einstellungen der Zellenmarkierungen werden eingeblendet. 

Ist die Darstellung verkleinert, klicken Sie auf , um die Einstellungen der Zellenmarkierungen 
einzublenden. 

Geben Sie die Basis-ProbenID für die Spektren an, die aufgenommen werden. Die Basis-
ProbenID ist die Grundbezeichnung der Spektrendatei, an welche die Zellenposition angehängt 
wird. Standardmäßig ist Cell Marker die Basis-ProbenID. Der Dateiname könnte z. B. Cell 
Marker_A2.sp lauten. 

Die Zellen-Position (z. B. A1) wird in der Graphik angezeigt. Sie können die Positionerung einer 
Zellenmarkierung nicht verändern, diese wird immer im Zentrum der Zelle sein. 

Der Einstellungswert für die Fokussierung ist die Position der XYZ-Plattform beim Einfügen der 
Zellenmarkierung. Falls erforderlich, kann eine neue Position eingegeben werden. 

Siehe dazu auchVerwendung von Zellenmarkierungen mit ausführlicheren Informationen. 

Einstellungen von Linien-Scans 

HINWEIS: Linien-Scans dürfen nicht mit Benutzerdefinierter Zeilen-Abtastung verwechselt 

werden.  

Bei der Benutzerdefinierten Zeile werden die Daten aller Punkte einer Zeile zu 

einem Spektrum zusammengefügt. Um multiple Spektren an verschiedenen 

Punkten einer Probe aufzunehmen, muss die Funktion Linien-Scan angewandt 

werden. 
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Wenn Sie in der Werkzeugleiste der XYZ-Plattformeinstellungen auf Linie hinzufügen  klicken, 
wird in der Darstellung eine Linie hinzugefügt und die Einstellungen des Linien-Scan eingeblendet. 

Ist die Darstellung verkleinert, klicken Sie auf , um die Einstellungen des Linien-Scan 
einzublenden. 

Sie können per Mauszug die Linienposition ändern oder die Ankerpunkte  horizontal (H) und 
vertikal (V) verschieben. Sie können auch eines der Linienenden anklicken und per Mauszug 
verschieben. Die neuen Punkte werden mit den aktuellen Abständen hinzugefügt und in der 
Graphik dargestellt. 

 Geben Sie die Basis-ProbenID für die Probenspektren ein, die aufgenommen werden. Die 
Basis-ProbenID ist die Grundbezeichnung der Spektrendatei, an welche die Linienposition 
angehängt wird. Standardmäßig ist Line Scan die Basis-ProbenID und somit wird z. B. für 
Position 2 der Dateiname Line Scan_(2).sp lauten. 

 Wählen Sie die Orientierung (Horizontal oder Vertikal). 

Wenn Sie die Orientierung eines Linien-Scan von Horizontal in Vertikal ändern, wird die 
Linie als ein Punkt dargestellt. Die Richtung des Linien-Scan geht effektiv quer durch die 
Probe. 

 Geben Sie Anzahl der Punkte in der Linie an. 

Oder 

Legen Sie den Abstand (mm) zwischen den Punkten fest. 

 Geben Sie den Winkel für die Drehung der Linie ein. 

Sie können auch auf das Ende einer Linie klicken und diese per Mauszug schwenken. 
Sobald Sie auf eine Linie klicken, wechselt ihre Farbe von rot nach blau. Sie können nur 
dann eine Drehung ausführen, wenn die Orientierung Horizontal ist. Ist die Orientierung 
Vertikal, ist der Drehwinkel fest auf 0° eingestellt. 

Wird die Option In der Graphik anzeigen aktiviert, werden alle aufgenommenen Spektren im 
Ansichtsfenster dargestellt und dem aktuellen Verzeichnis hinzugefügt. 

Wenn Sie die Option Als LSC speichern aktivieren, werden die einzelnen Spektren 
zusammengetragen, um eine LSC-Datei zu erzeugen, die Sie mit der Software SpectrumIMAGE 
ansehen können. SpectrumIMAGE wird mit Ihrem Spektrometer geliefert und kann bei Bedarf auf 
dem Messplatz-PC installiert werden. 

Siehe dazu auch Verwendung von Linien-Scans mit ausführlicheren Informationen. 

Einstellungen von Karten 

HINWEIS: Karten dürfen nicht mit Benutzerdefiniertem Raster als Abtast-Muster 

verwechselt werden.  

Wurde Benutzerdefiniertes Raster als Abtast-Muster gewänlt, werden die 

Spektren der Rasterpunkte zu einem einzigen Spektrum zusammengefügt. Um 

multiple Spektren an verschiedenen Punkten einer Probe zu erzeugen, muss die 

Funktion Karte (Mapping) verwendet werden. 

Wenn Sie in der Werkzeugleiste der XYZ-Plattformeinstellungen auf   Karte hinzufügen klicken, 
wird der Darstellung eine Karte hinzugefügt und die Einstellungen des Karten-Scan eingeblendet. 

Ist die Darstellung verkleinert, klicken Sie auf , um die Karten-Einstellungen darzustellen. 
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Es werden multiple Spektren an einem definierten Punktraster mit vorgegebenem Abstand zwischen 
den einzelnen Punkten aufgenommen. 

Sie können dieses Raster per Mauszug verschieben oder um die horizontalen oder vertikalen (V) 
Anker-Positionen schwenken. Sie können auch eine der Kanten oder Ecken der Karte anklicken und 
per Mauszug die Kartengröße verändern. Neue Punkte werden dabei mit den aktuellen 
Punktabständen hinzugefügt. 

 Geben Sie die Basis-ProbenID für die aufzunehmenden Spektren ein. Die Basis-
ProbenID ist die Grundbezeichnung für jedes aufgenommene Spektrum der Karte, mit 
einer angehängten Zahl für die Position in der Karte. Standardmäßige Basis-ProbenID ist 
Map Scan, somit wird der Spektrendateiname z. B. für den Messpunkt der Zeile 1, Spalte 
2  Map Scan_(1)(2).sp lauten. 

 Geben Sie die Anzahl der Punkte, horizontal (H) und vertikal (V), in der Karte an. 

Oder 

Geben Sie für die Punkte den Abstand (mm), horizontal (H) und vertikal (V), in der Karte 
an. 

Wird die Option In der Graphik anzeigen aktiviert, werden alle aufgenommenen Spektren im 
Ansichtsfenster dargestellt und dem aktuellen Verzeichnis hinzugefügt. 

Wenn Sie die Option Als FSM speichern aktivieren, werden die einzelnen Spektren 
zusammengetragen, um eine FSM-Datei zu erzeugen, die Sie mit der Software SpectrumIMAGE 
ansehen können. SpectrumIMAGE wird mit Ihrem Spektrometer geliefert und kann bei Bedarf auf 
dem Messplatz-PC installiert werden. 

Siehe dazu auch Verwendung von Karten mit ausführlicheren Informationen. 

Ergänzende Information 

          Image ohne Anmerkungen 

speichern 

Speichert das aktuelle Live-Videobild oder die Vis-

Imageübersicht als *. bmp oder *. jpg-Datei.  

Mit der Abbildung werden keine Anmerkungen 

gespeichert. Diese Option ist bei der Graphik-Ansicht nicht 

verfügbar. 

 

Toolbox >     Erste Well einstellen Stellt die Position als Mittelpunkt der ersten Well (A1) 

einer Multiwell-Platte (oder der einzigen Vertiefung einer 

Einzelwell-Platte) ein. 

          Letzte Well einstellen Stellt die Position als Mittelpunkt der letzten Well einer 

Multiwell-Platte (oder der einzigen Vertiefung einer 

Einzelwell-Platte) ein. 
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          Reset der Plattform Bewegt den Probentisch an die Anschläge, um seine 

Position neu auszurichten.  

HINWEIS: War die Steuerbox des 

Probentisch ausgeschaltet 

oder vom Netz genommen, 

muss ein Reset der 

Plattform durchgeführt 

werden, bevor 

Steuerbefehle oder 

Messungen ausgeführt 

werden. 
 

          Video mit Laser ausrichten Ermöglicht ein Ausrichten des Lasers und der 

Videokamera. 

Dies sollte normalerweise vom PerkinElmer-Kundendienst 

durchgeführt werden. 

 

Ausleuchtung >   
 

 AUS Die Funktion ermöglicht es, die Ausleuchtung anhand der 

LEDs an der Basis der Ausrichtungskamera zu regeln. 

Es besteht die Option, die Ausleuchtung auf AUS zu 

stellen, bzw. sie auf Niedrig oder auf Hoch zu setzen.  

HINWEIS: Die Option Ausleuchtung ist nicht 

auf der Registerseite Einstellungen 

XYZ Mikroskop-Plattform 

verfügbar. Sie kann nur beim 

Probenraum der RamanStation 

Serie 400 angewandt werden. 
 

        
 

 Niedrig 

        
 

 Hoch 
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Neue Vis-

Imageübersich

t 

>     Benutzerdefinierte 

Übersicht 

Wenn Sie per Mauszug eine Auswahlbox auf der 

Abbildung öffnen, ist der Befehl Benutzerdefinierte 

Übersicht verfügbar. Er erzeugt eine Vis-Imageübersicht 

mit den Maßen der Auswahlbox.   

          2 x 2 Übersicht Erzeugt eine 2 x 2 Vis-Imageübersicht. 

          3 x 3 Übersicht Erzeugt eine 3 x 3 Vis-Imageübersicht. 

          5 x 5 Übersicht Erzeugt eine 5 x 5 Vis-Imageübersicht. 

          10 x 10 Übersicht Erzeugt eine 10 x 10 Vis-Imageübersicht. 

          20 x 20 Übersicht Erzeugt eine 20 x 20 Vis-Imageübersicht. 

 

Zum ersten 

Well bewegen 

        Bewegt den Probentisch zur ersten Position der 

Multiwellplatte (A1). 

 

Plattform zum 

Entfernen des 

Probenhalters 

bewegen 

        Bewegt den Probentisch in eine sichere Position, zum 

Entfernen des Probenhalters. 

  

 

Markierungen 

hinzufügen 

Fügt der Darstellung eine Markierung hinzu und blendet die 

Markierungseinstellungen ein. 

 

Karte hinzufügen Fügt der Darstellung eine Karte hinzu und blendet die 

Karteneinstellungen ein. 

 

Linie hinzufügen Fügt der Darstellung einen Linien-Scan hinzu und blendet die Linienscan-

Einstellungen ein. 

 

Löschen Löscht die aktuell ausgewählte Markierung, Karte oder Linien-Scan. 

 

Löschen aller 

Objekte 

Löscht alle Objekte in der Darstellung.  

Es werden alle Objekte gelöscht, einschließlich der gemessenen Muster. 

 

Alle gemessenen 

Objekte löschen 

Löscht alle gemessenen Objekte in der Darstellung. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 303 

Vermessen der Markierungen, Karten und Linienscans 

Alle Objekte, die auf der Registerseite XYZ-Einstellungen hinzugefügt wurden, wie 
Zellenmarkierungen, Markierungen, Karten und Linien werden vermessen, sobald auf Scan geklickt 
wird. Dies erfolgt mit Vorrang vor allen Proben, die der Probenliste hinzugefügt wurden und nicht 
gemessen werden. 

Aufnahmen wiederholen ist für Zellenmarkierungen, Markierungen, Karten und Linien-Scans nicht 
verfügbar. 
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Bewegen des Probentischs an eine gewünschte Stelle 

Es gibt in der Software Spectrum mehrere Vorgehensweisen zum Bewegen des Probentischs. 

Bewegen des Probentischs mit der Maus 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die gewünschte Position und im eingeblendeten 
Kontextmenü auf Hierher bewegen. 

Oder 

Klicken Sie mit linker Maustaste auf das Fadenkreuz und ziehen Sie es in die neue Position. 

Das Fadenkreuz wird in der Graphik-Ansicht in die neue Position bewegt und ggf. auch in 
der Vis-Imageübersicht. Als Live-Video wird das neue Bild dargestellt. Das Fadenkreuz zeigt 
die Probentischposition an. 

Bewegen des Probentischs mit den Steuerbefehlen der Plattformposition 

Zum Bewegen der Plattform in die gewünschte Position: 

1. Klicken Sie auf das Plus-Zeichen, um die Steuerbefehle der Probentischposition 
einzublenden. 

2. Geben Sie die Koordinaten  Horizontal, Vertikal und Fokus der Position ein, an welche 
Sie die Plattform bewegen möchten. 

Oder 

Benutzen Sie die Scroll-Pfeile Horizontal, Vertikal und Fokus, um die Probentisch-
Koordinaten zu ändern. 

Die Plattform bewegt sich in die neue Position. 

Bewegen des Probentisch mittels Joystick 

 Falls dieser für Ihre Plattform verfügbar ist, benutzen Sie den Joystick, um das Fadenkreuz 
in die neue Position zu bewegen. 

Ergänzende Information 

Das Fadenkreuz zeigt die momentane Position des Probentischs an. 

HINWEIS: Der Schrittmotor der Plattform ist sehr leistungsstark und die Trägheit könnte 

eine Probe relativ zum Probenhalter verschieben. Daher wird empfohlen, die 

Probe auf dem Halter zu fixieren. 

 

 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 305 

Vis-Imageübersicht 

Die Vis-Imageübersicht ermöglicht es Ihnen, einen größeren Bereich Ihrer Probe mit der 
Videokamera zu betrachten und die zu untersuchende Fläche zu definieren oder spezifische 
Probenpunkte für Messungen festzulegen, z. B. bei der Verwendung von Markierungen. 

HINWEIS: Vis-Imageübersicht ist nur verfügbar, wenn Sie eine motorisierte 

Probenplattform haben. 

Erstellen einer benutzerdefinierten Vis-Imageübersicht 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf  oder auf    im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch und aktivieren Sie die Live-
Videoansicht. 

3. Wählen Sie einen Bereich der Probenfläche aus, dessen Übersicht Sie betrachten möchten 
und fokussieren Sie die Probe.  

Falls Ihre Probe nicht eben ist, werden Teilbereiche der Vis-Imageübersicht nicht im 
Brennpunkt liegen. 

4. Klicken Sie auf Graphikansicht.  

Falls Sie bereits eine Vis-Imageübersicht aufgenommen haben, wird die aktuelle Vis-
Imageübersicht als ein grünes Rechteck angezeigt. 

5. Klicken Sie in die Graphik des Probenhalters mit linker Maustaste und ziehen Sie den 
Mauszeiger über den Bereich, die Sie betrachten möchten. 

Sobald Sie die linke Maustaste loslassen, wird der ausgewählte Bereich mit einer 
durchgezogenen pinkfarbenen Linie markiert. 

Möchten Sie die Auswahl aufheben, klicken Sie entweder mit rechter Maustaste in die Box 
und danach im Kontextmenü auf Auswahl aufheben oder klicken Sie neben die Box, um 
per Mauszug einen neuen Bereich auszuwählen. Alternativ können Sie in die Auswahlbox 
mit linker Maustaste klicken und sie in eine neue Position schieben. 
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Sie können auch auf die Kanten der Auswahlbox klicken und sie per Mauszug vergrößern 
oder verkleinern. 

HINWEIS: Das Aufnehmen einer Vis-Imageübersicht dauert umso länger, je größer der 

ausgewählte Bereich ist. Wenn Sie ein Raman-Mikroskop haben und Objektive 

mit starker Vergrößerung verwenden, kann auch ein kleiner Bereich der 

Graphikansicht eine große Anzahl von Live-Videobildern erforderlich machen, 

deren Aufnahmen längere Zeit benötigen. Daher ist es sinnvoll, eine 

entsprechend vordefinierte Vis-Imageübersicht zu verwenden. 

6. Klicken Sie mit rechter Maustaste in den Auswahlbereich und im eingeblendeten 
Kontextmenü auf Neue Image-Übersicht.  

Die Ansichtseite der Vis-Imageübersicht wird eingeblendet und der Probentisch bewegt sich 
in die Startposition der Übersicht. Möchten Sie zu beliebiger Zeit die Aufnahme der Vis-
Imageübersicht stoppen, klicken Sie auf die in der Darstellung enthaltene Schaltfläche 
Halt. 

7. Sobald die Übersicht ausgeführt ist und Sie eine Abbildung der gewählten Übersicht 
speichern möchten, klicken Sie auf Image speichern und anschließend auf Image 
zusammen mit Anmerkungen speichern oder auf Image ohne Anmerkungen 
speichern.  

Der Dialog Speichern unter wird eingeblendet. Sie können die Abbildung als *. jpg oder als 
*. bmp-Datei speichern. 

Mit der Option Image zusammen mit Anmerkungen speichern wird auch der Skalenbalken, 
das Fadenkreuz, sowie sämtliche Markierungen, Karten und Linien-Scans zusammen mit 
der Abbildung gespeichert. 

8. Klicken Sie auf Speichern. 

Vordefinierte Vis-Imageübersichten 

 Klicken Sie in der Werkzeugleiste auf   und wählen Sie aus einer Liste vordefinierter 
Bereiche Ihre Vis-Imageübersicht aus. 

Die Optionen sind 2 x 2 Übersicht, 3 x 3 Übersicht, 5 x 5 Übersicht, 10 x 
10 Übersicht und 20 x 20 Übersicht. Das Fenster der Vis-Imageübersicht wird 
eingeblendet und der Probentisch fährt in die Startposition der betreffenden Übersicht. 

Darstellung einer Teilansicht der Vis-Imageübersicht 

Nach der Ausführung einer Vis-Imageübersicht kann es sinnvoll sein, eine neue Übersicht 
darzustellen, die einen Teilbereich der aktuellen Übersicht umfasst. Gehen Sie dazu 
folgendermaßen vor: 

 Klicken Sie mit linker Maustaste und öffnen Sie per Mauszug eine Auswahlbox im Fenster 
der Vis-Imageübersicht oder innerhalb der aktuellen Graphik-Ansicht. 
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Anhalten einer Vis-Imageübersicht 

 Möchten Sie während der Aufnahme eine Vis-Imageübersicht stoppen, klicken Sie auf Halt. 

Die Vis-Imageübersicht wird sofort abgebrochen und der Probentisch kehrt in die 
Ausgangsposition zurück, in welcher er sich vor dem Start der Vis-Imageübersicht befand. 
Die bereits aufgenommenen Daten werden im Fenster der Vis-Imageübersicht dargestellt 
und können gespeichert werden. 

Ergänzende Information 

In der Graphikansicht ist die aktuelle Vis-Imageübersicht mit einer durchgezogener grünen Linie 
markiert. 

Wenn Sie die Software beenden und den Probenhalter auf der Registerseite Grundeinstellungen des 
Spektrometers ersetzen, wird die Vis-Imageübersicht gelöscht. 

Wurde der Probenhalter auf der Registerseite Grundeinstellungen des Spektrometers ausgetauscht, 
ist die Vis-Imageübersicht gelöscht. 
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Verwendung von Markierungen 

Markierungen ermöglichen es, eine Folge von Datenaufnahmen an verschiedenen Positionen Ihrer 
Probe durchzuführan. Sie können an jedem der Punkte eine Video- oder Raman-Fokussierung 
vorgeben oder anhand der Fokussierungseinstellungen messen, die beim Einfügen der 
Markierungen aktuell waren. Markierungen können von Nutzen sein, um z. B. geeignete 
Messparameter vor dem Starten von Karten heterogener Proben festzulegen.   
 
HINWEIS: Markierungen sind nur verfügbar, wenn Sie einen motorisierten Probentisch 

haben und wenn Sie auf der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch oder 

Einstellungen XYZ Mikroskop-Plattform vorgegeben wurden. 

Hinzufügen von Markierungen und Aufnehmen von Daten 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf   oder auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch und wählen Sie die gewünschte 
Ansicht.  

Optionen sind Live-Video, Vis-Imageübersicht und Graphik. 

3. Wählen Sie den zu untersuchenden Bereich Ihrer Probe aus. 

4. Klicken Sie auf , um einen Video-AutoFokus durchzuführen. 

5. Wählen Sie das Abtast-Muster für Ihre Messungen aus. 

Siehe dazu auch Abtast-Muster, mit ausführlicheren Informationen. 

6. Wählen Sie die Optionen für die Fokussierung Ihrer Datenaufnahme. 

Sie können zwischen einer Video- oder Raman-Fokussierung vor jedem Punkt wählen und 
Fokussierungs-Limits vorgeben, welche von der Plattform bei der Suche nach dem 
Fokus durchlaufen werden. Siehe dazu auch Fokussierung mit ausführlicheren 
Informationen. 

7. Klicken Sie auf   Markierungen hinzufügen in der Werkzeugleiste der Registerseite 
Einstellungen XYZ-Probentisch oder klicken Sie mit rechter Maustaste in die Darstellung und 
wählen Sie im Kontextmenü die Option Markierung einfügen.  

Die Markierung wird der Darstellung hinzugefügt. Wurde zum Hinzufügen die Befehlstaste 
der Werkzeugleiste verwendet, erscheint die Markierung in der Mitte der Darstellung. Wird 
dazu das Kontextmenü verwendet, erscheint die Markierung an dem Punkt der Darstellung, 
auf welchen Sie geklickt hatten. 

8. Geben Sie einen Probennamen für das Spektrum ein.  

Der standardmäßige Probenname ist Marker. 
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9. Wiederholen Sie die Schritte 9– 10, bis Sie alle gewünschten Markierungen hinzugefügt 
haben. 

10. Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Monitormodus oder klicken Sie auf . 

HINWEIS: Wir empfehlen eine Spektrenvorschau, um zu prüfen, ob die Geräteparameter 

für Ihre Probe geeignet sind. Falls Ihre Markierungen sich auf eine größere 

Probenfläche ausdehnen, sollten die Geräteparameter in mehr als einer Position 

überprüft werden. 

11. Justieren Sie die Laser-Leistung (%) und die Belichtungsdauer anhand der 
Steuerbefehle der Registerkarte Live-Darstellung.  

Justieren Sie die Geräteparameter, um ein gut aufgelöstes Spektrum mit maximaler 
Signalqualität und minimalem Rauschen zu erhalten, bei Vermeidung einer 
Detektorsättigung. 

12. Klicken Sie zum Stoppen des Monitormodus und zum Beginn der Datenaufnahme auf Start 

im Menü Datenaufnahme oder klicken Sie auf .  

Die Daten werden an jeder Markierungsposition aufgenommenm und die Spektren dem 
neuen Verzeichnis mit Namen Markers n hinzugefügt. Der Fortschritt des Gesamtablaufs 
wird dargestellt und jener der aktuellen Messung. Die Farbe der Markierung wechselt auf 
grün, um anzuzeigen dass die betreffende Position vermessen wurde. Die Beschreibung 
und die Kopfzeile der Datei eines jeden Spektrums enthält auch die Probentischposition. 

Verschieben von Markierungen 

 Wählen Sie die Markierung aus, die Sie verschieben möchten, indem Sie mit linker 
Maustaste darauf klicken und sie in die neue Position ziehen. 

Oder 

Klicken Sie auf die Markierung und geben Sie die Werte für Horizontal, Vertikal oder 
Fokus (z-Achse) der neuen Position der Markierung im Abschnitt Markierungseinstellungen 
der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch oder Einstellungen XYZ Mikroskop-
Plattform ein. 

Die Markierung  ändert ihr Aussehen , um anzuzeigen, dass sie verschoben wurde. 

HINWEIS: Sobald eine Markierung aufgenommen wurde, kann sie nicht mehr verschoben 

werden. 

Löschen von Markierungen 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Markierung, danach mit rechter 
Maustaste und im eingeblendeten Kontextmenü auf Markierung löschen. 

Oder 

Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Markierung und danach auf 
Markierung löschen in der Werkzeugleiste. 

Die Markierung wird gelöscht. 
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Löschen aller Markierungen 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste und wählen Sie im Kontextmenü Alle Markierungen 
löschen. 

2. Klicken Sie auf Ja, um zu bestätigen, dass Sie alle Markierungen löschen möchten.  

In der Darstellung werden alle Markierungen gelöscht. 

Löschen aller Markierungen, Karten und Linien-Scans 

 Klicken Sie auf Alle Objekte löschen in der Werkzeuleiste und danach auf Ja, um alle 
Markierungen, Karten und Linien-Scans zu löschen. 

In der Darstellung werden alle Objekte gelöscht. 

Löschen aller gemessenen Objekte 

 Klicken Sie auf Alle gemessenen Objekte löschen in der Werkzeugleiste und danach 
auf Ja, um alle bereits aufgenommenen Punkte zu entfernen. 

Karten und Linien-Scans werden erst dann gelöscht, wenn alle Punkte aufgenommen 
wurden. 

Ergänzende Information 

Sie können so viele Markierungen, Karten und Linien-Scans einfügen, wie Sie möchten, doch je 
mehr Datenpunkte Sie hinzufügen, umso länger wird die Gesamtdauer der Datenaufnahme. 

Wenn Sie die Software schließen, werden alle Markierungen gespeichert und bei einem Neustart 
wieder angezeigt. Falls Sie den Probenhalter auf der Registerseite Grundeinstellungen des 
Spektrometers ersetzen, werden alle vorgegebenen Markierungen gelöscht. 
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Verwendung von Zellen-Markierungen 

Zellen-Markierungen ermöglichen es, eine Markierung in die Mitte einer Well zu setzen, z. B. bei 
einer Multiwellplatte als Probenhalter. 
 
HINWEIS: Zellen-Markierungen sind nur verfügbar, wenn Sie einen motorisierten 

Probentisch haben und wenn sie in der Graphik-Ansicht der Registerseiten 

Einstellungen XYZ-Probentisch oder Einstellungen XYZ Mikroskop-Plattform 

vorgegeben wurden. 

Hinzufügen von Zellen-Markierungen und Aufnehmen von Daten 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf   oder auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch und wählen Sie die gewünschte 
Ansicht.  

Optionen sind Live-Video, Vis-Imageübersicht und Graphik. 

3. Wählen Sie den zu untersuchenden Bereich Ihrer Probe aus. 

4. Klicken Sie auf , um einen Video-AutoFokus durchzuführen. 

5. Wählen Sie das Abtast-Muster für Ihre Messungen aus. 

Siehe dazu auch Abtast-Muster, mit ausführlicheren Informationen. 

6. Wählen Sie die Optionen für die Fokussierung Ihrer Datenaufnahme. 

Sie können zwischen einer Video- oder Raman-Fokussierung vor jedem Punkt wählen und 
Fokussierungs-Limits vorgeben, welche von der Plattform bei der Suche nach dem 
Fokus durchlaufen werden. Siehe dazu auch Fokussierung mit ausführlicheren 
Informationen. 

7. Klicken Sie auf Graphik. 
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8. Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Zelle, welche Sie markieren möchte und danach im 
Kontextmenü auf Zellenmarkierung einfügen.  

Die Farbe der Zelle wechselt und die Markierung erscheint in der Mitte der Well. Die 
Einstellungen der Zellenmarkierungen werden eingeblendet. 

HINWEIS: Die Option Zellenmarkierung einfügen ist nicht verfügbar, wenn es sich um eine 

unbekannte Well-Position handelt. Jeder Well kann nur eine Zellenmarkierung 

hinzugefügt werden. Die Markierung kann danach nicht entfernt werden. 

 

9. Ändern Sie bei Bedarf die Fokussierungs-Position der Zellenmarkierung.  

HINWEIS: Der Fokussierungswert ist die z-Achsenposition in welcher das Spektrum 

aufgenommen wird, falls Sie nicht eine der Optionen Fokussieren vor jeder 

Probe gewählt haben. 

10. Ändern Sie ggf. die Basis-ProbenID.  

Basis-ProbenID ist die Grundbezeichnung der Datei, worin alle Spektren gespeichert 
werden, mit einer angehängten Zahl für die Well-Position. Standardmäßige Basis-ProbenID 
ist Cell Marker. Der Spektrenname wird [Basis-ProbenID]_[Zeile][Spalte]_[ nnn].sp lauten, 
wobei _ nnn eine eindeutige Identifikationsnummer ist, falls die Bezeichnung für die Basis-
ProbenID bereits vergeben wurde. So kann z. B. der Name einer Spektrendatei Cell 
Marker_(A2)_001.sp sein. 

11. Wiederholen Sie die Schritte 7– 9, bis Sie alle gewünschten Zellenmarkierungen 
hinzugefügt haben. 

12. Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Monitormodus oder klicken Sie auf .  

HINWEIS: Wir empfehlen eine Spektrenvorschau, um zu prüfen, ob die Geräteparameter 

für Ihre Probe geeignet sind. Falls Ihre Markierungen sich auf eine größere 

Probenfläche ausdehnen, sollten die Geräteparameter in mehr als einer Position 

überprüft werden. 

13. Justieren Sie die Laser-Leistung (%) und die Belichtungsdauer anhand der 
Steuerbefehle der Registerkarte Live-Darstellung.  

Justieren Sie die Geräteparameter, um ein gut aufgelöstes Spektrum mit maximaler 
Signalqualität und minimalem Rauschen zu erhalten, bei Vermeidung einer 
Detektorsättigung. 
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14. Klicken Sie zum Stoppen des Monitormodus und zum Beginn der Datenaufnahme auf Start 

im Menü Datenaufnahme oder klicken Sie auf .  

Die Daten werden an jedem Punkt in der Reihenfolge der Zellenposition aufgenommen und 
die Spektren einem neuen Verzeichnis mit Namen [Basis-ProbenID] hinzugefügt. Der 
Fortschritt des Gesamtablaufs wird dargestellt und jener der aktuellen Messung. Die Farbe 
der Zellenmarkierung wechselt auf grün, um anzuzeigen dass die betreffende Position 
vermessen wurde. Die Beschreibung und die Kopfzeile der Datei eines jeden Spektrums 
enthält auch die Well-Nummer und die Probentischposition. 

 

Hinzufügen multipler Zellenmarkierungen 

In der Graphikansicht: 

 Halten Sie die linke Maustaste gedrückt und zeichnen Sie mit diagonalem Mauszug eine 
Auswahlbox um die Zellen, denen Sie eine Markierung hinzufügen möchten; klicken Sie 
danach mit rechter Maustaste in die Box und wählen Sie Zellenmarkierungen 
hinzufügen im Kontextmenü. 

Eine Zellenmarkierung wird in die Mitte jeder ausgewählten Well eingefügt. Es reicht wenn 
die Zellenmitte in der Auswahlbox liegt, damit eine Markierung eingefügt wird – es muss 
nicht die ganze Zelle ausgewählt sein. 

Oder 

Halten Sie die PC-Taste Ctrl gedrückt und klicken Sie mit linker Maustaste in die Zellen, in 
welche Sie eine Zellenmarkierung einfügen möchten. 

Es wird in die Mitte alle ausgewählten Well eine Zellenmarkierung eingefügt. 

Löschen von Zellenmarkierungen 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Zellenmarkierung, danach mit rechter 
Maustaste und im eingeblendeten Kontextmenü auf Zellenmarkierung löschen . 

Oder 

Klicken Sie auf die Zellenmarkierung, die Sie löschen möchten und danach auf  
Zellenmarkierung löschen in der Werkzeugleiste. 

Oder 

Halten Sie die PC-Taste Ctrl gedrückt und klicken Sie mit linker Maustaste in die Zelle, 
deren Markierung Sie löschen möchten. 

Die Zellenmarkierung wird gelöscht. 

Löschen aller Markierungen, Karten und Linien-Scans 

 Klicken Sie in der Werkzeugleiste auf  Alle Objekte löschen und danach auf Ja, um 
alle Markierungen, Karten und Linien-Scans zu löschen. 

In der Darstellung werden alle Objekte gelöscht. 

Löschen aller gemessenen Objekte 
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 Klicken Sie in der Werkzeugleiste auf Alle gemessenen Objekte löschen und danach 
auf Ja, um alle Punkte zu löschen, die bereits vermessen wurden. 

Karten und Linien-Scans werden nicht entfernt, bis alle entsprechenden Punkte vermessen 
wurden. 

Ergänzende Information 

Sie können so viele Markierungen, Karten und Linien-Scans einfügen, wie Sie möchten, doch je 
mehr Datenpunkte Sie hinzufügen, umso länger wird die Gesamtdauer der Datenaufnahme. 

Wenn Sie die Software schließen, werden alle Zellenmarkierungen gespeichert und bei einem 
Neustart wieder angezeigt. Falls Sie den Probenhalter auf der Registerseite Grundeinstellungen des 
Spektrometers ersetzen, werden alle vorgegebenen Markierungen gelöscht. 
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Verwendung von Karten 

Karten ermöglichen es, multiple Spektren an definierten Gitterpunkten mit vorgegebenem Abstand 
aufzunehmen. Sie können diese Spektren in einer spektralen Karten-Datei zusammentragen, die mit 
der Software SpectrumIMAGE geöffnet werden kann. 

Vorab kann das Aufnehmen einer Vis-Imageübersicht nützlich sein, um den Bereich Ihrer Probe 
anzusehen und zu entscheiden, wo die Karte hinzugefügt wird. Zusätzlich können Sie anhand von 
Markierungen Daten an mehreren Punkten des betreffenden Bereichs aufnehmen, um die 
Spektrometereinstellungen festzulegen, welche Spektren guter Qualität im gesamten Kartenbereich 
gewährleisten. 

Sie können entweder an jedem Punkt eine Video- oder Raman-Fokussierung ausführen oder mit 
den Fokussierungseinstellungen messen, die beim Hinzufügen der Karte aktuell waren. 

HINWEIS: Karten sind nur verfügbar, wenn Sie einen motorisierten Probentisch haben und wenn 

Sie auf der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch oder Einstellungen XYZ 

Mikroskop-Plattform vorgegeben wurden. 

Hinzufügen von Karten und Aufnehmen von Daten 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer. 

Oder 

Klicken Sie auf   oder auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen XYZ-Probentisch und wählen Sie die gewünschte 
Ansicht.  

Optionen sind Live-Video, Vis-Imageübersicht und Graphik. 

3. Wählen Sie den zu untersuchenden Bereich Ihrer Probe aus. 

4. Klicken Sie auf , um einen Video-AutoFokus durchzuführen. 

5. Wählen Sie das Abtast-Muster für Ihre Messungen. 

Siehe dazu auch Abtast-Muster, mit ausführlicheren Informationen. Sie müssen darauf 
achten, keine Optionen für Abtast-Muster zu wählen, die zu Überlappungen von 
Datenpunkten in Ihrer Karte führen. 

6. Wählen Sie die Optionen für die Fokussierung Ihrer Datenaufnahme. 

Sie können zwischen einer Video- oder Raman-Fokussierung vor jedem Punkt wählen und 
Fokussierungs-Limits vorgeben, welche von der Plattform bei der Suche nach dem 
Fokus durchlaufen werden. Siehe dazu auch Fokussierung mit ausführlicheren 
Informationen. 

Die Auswahl der automatischen Fokussierung vor jedem Messpunkt einer Karte kann von 
Nutzen sein, wenn Ihre Probe sehr heterogen ist und starke Schwankungen der Fokushöhe 
aufweist. Sie erhöht jedoch die Gesamtdauer der Datenaufnahme Ihrer Karte. Daher sollten 
Sie diese Auswahl nur dann treffen, wenn Ihre Proben es erfordern. 
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7. Klicken Sie auf   Karte hinzufügen in der Werkzeugleiste der Registerseite 
Einstellungen XYZ-Probentisch oder klicken Sie mit linker Maustaste und öffnen Sie mit 
diagonalem Mauszug eine Auswahlbox; klicken Sie danach mit rechter Maustaste und 
wählen Sie im Kontextmenü die Option Karte hinzufügen.  

Die Karte wird der Darstellung hinzugefügt und die Karteneinstellungen werden 
eingeblendet. Die Ankerpunkt-Koordinaten definieren die Position des ersten Kartenpunkts. 
Wird die Karte anhand der Befehlstaste der Werkzeugleiste hinzugefügt, erscheint Sie im 
Mittelpunkt der Darstellung mit Standardmaßen 5 x 5 und 1,0 mm Punktabstand. Wird sie 
anhand des Kontextmenüs eingefügt, erscheint sie als eine Karte des ausgesuchten 
Bereichs, mit je einem Punkt in dessen Ecken. 

HINWEIS: Wurde keine Autofokus-Option ausgewählt, wird die Karte mit der beim 

Hinzufügen aktuellen Fokus-Einstellung (Z-Position) des Spektrometers erzeugt. 

8. Ändern Sie bei Bedarf die Basis-ProbenID.  

Basis-ProbenID ist die Grundbezeichnung aller Spektrendateien einer Karte, mit einer 
angehängten Zahl für die Position des Messpunkts in der Karte. Standardmäßig ist Map 
Scan die Basis-ProbenID und somit würde z. B. die Datei für den Punkt in Zeile 1, Spalte 2 
den Namen Map Scan_(1)(2).sp erhalten.Wurde der Name für die Basis-ProbeID bereits 
vergeben, wird zusätzlich eine Zahl _ nnn  angehängt, damit die Spektren eindeutige 
Namen erhalten. Dieser könnte z. B. Map Scan_(1)(1)_001.sp lauten. 

9. Justieren Sie bei Bedarf die horizontalen (H) und vertikalen (V) Ankerpunkte oder klicken 
Sie auf die Karte und ziehen Sie diese in die gewünschte Position. 

10. Setzen Sie den Mauszeiger auf eine Kante oder Ecke der Karte.  

Der Cursor erhält die Form eines Doppelpfeils. 

11. Verwenden Sie den Pfeil und vergrößern oder verkleinern Sie die Karte mit gedrückter 
Maustaste.  

Wenn Sie die Kartengröße ändern, bleibt der Punktabstand erhalten; die Anzahl der Punkte 
ändert sich entsprechend der Kartengrüße. 

12. Sie können den Abstand oder die Anzahl Punkte ändern.  

Dabei bleibt die Größe der Karte erhalten. 

Die horizontalen (H) und vertikalen (V) Punkte und Abstände können unabhängig 
voneinander justiert werden. 

13. Markieren Sie das Kästchen In der Graphik anzeigen, damit die aufgenommenen 
Spektren im Ansichtsfenster dargestellt und dem aktuellen Verzeichnis hinzugefügt werden.  

HINWEIS: Diese Option ist nicht wählbar, wenn Ihre Karte eine bestimmte Größe 

überschreitet. Die einzelnen Spektren werden weiterhin erzeugt, jedoch nicht 

graphisch dargestellt. 

14. Markieren Sie das Kästchen Als FSM speichern, wenn Sie eine komplette spektrale Datei 
Ihrer Daten erzeugen möchten, die Sie mit der Software SpectrumIMAGE betrachten 
können.  

Die *. fsm-Datei erhält die gleiche Bezeichnung wie die Basis-ProbenID der einzelnen 
Spektren, z. B. [Basis-ProbenID].fsm. 

15. Wiederholen Sie die Schritte 6– 13  für alle weiteren Karten, die Sie hinzufügen möchten. 
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16. Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Monitormodus oder klicken Sie auf . 

HINWEIS: Wir empfehlen eine Spektrenvorschau, um zu prüfen, ob die Geräteparameter 

für Ihre Probe geeignet sind. Je nach dem Abstand der Kartenpunkte oder bei 

heterogenen Proben sollten die Geräteparameter in mehr als einer Position 

überprüft werden. 

17. Justieren Sie die Laser-Leistung (%) und die Belichtungsdauer anhand der 
Steuerbefehle der Registerkarte Live-Darstellung.  

Justieren Sie die Geräteparameter, um ein gut aufgelöstes Spektrum mit maximaler 
Signalqualität und minimalem Rauschen zu erhalten, bei Vermeidung einer 
Detektorsättigung. 

18. Klicken Sie zum Stoppen des Monitormodus und zum Beginn der Datenaufnahme auf Start 

im Menü Datenaufnahme oder klicken Sie auf .  

Die Daten werden an jedem Kartenpunkt aufgenommen, angefangen mit der oberen linken 
Position, und die Farbe der gemessenen Punkte wechselt auf grün. Wurde das Kästchen In 
der Graphik anzeigen markiert, werden die Spektren im Ansichtsfenster dargestellt und 
dem aktuellen Verzeichnis hinzugefügt. Der Fortschritt des Gesamtablaufs wird dargestellt 
und jener der aktuellen Datenaufnahme. Sobald die Punkte in der Karte vermessen 
wurden, haben Sie Zugriff auf die Einstellungen des Karten-Scan, sie können diese jedoch 
hier nicht verändern. Die Beschreibung und die Kopfzeile der Datei eines jeden Spektrums 
enthält auch die Probentischposition. 

Ändern der Kartengröße 

 Bewegen Sie den Mauszeiger auf eine der Kanten oder Ecken der Karte, klicken Sie mit 
linker Maustaste und ändern Sie die Kartengröße per Mauszug. 

Der Karte werden neue Zeilen und Spalten mit den aktuellen Punktabständen hinzugefügt. 

Verschieben von Karten 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf die Karte, die Sie verschieben möchten und bewegen 
Sie sie per Mauszug in die neue Position. 

Oder 

Klicken Sie auf die Karte und geben Sie die Koordinaten des neuen Ankerpunkts im 
Abschnitt Einstellungen von Karten der Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch ein. 

Darstellungsänderung von Karten 

Sie können die Darstellungsart der Karten ändern. Standardmäßig werden alle Punkte der Karte 
dargestellt. 

Um nur den Verauf der Karte anstatt die eimzelnen Punkte zu sehen, klicken Sie mit rechter 
Maustaste auf die Karte und deaktivieren Sie die Option Kartenmarkierungen anzeigen. 
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Sie können die Farbe einer Karte ändern, indem Sie mit rechter Maustaste darauf klicken und im 
Kontextmenü auf Farbe aussuchen. Das Dialogfenster Farbe wird eingeblendet. Wählen Sie eine 
neue Farbe und klicken Sie auf OK. 

NOTE: Sie können die Farbe einer Karte vor oder nach dem Vermessen der Punkte ändern, 

während der Datenaufnahme wechselt jedoch die Farbe standardmäßig auf grün. 

Löschen von Karten 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Karte und danach mit rechter 
Maustaste. Wählen Sie im Kontextmenü die Option Karte löschen. 

Oder 

Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Karte und danach auf Karte 
löschen in der Werkzeugleiste. 

Die Karte wird gelöscht. 

Löschen aller Markierungen, Karten und Linien-Scans 

 Klicken Sie auf Alle Objekte löschen in der Werkzeuleiste und danach auf Ja, um alle 
Markierungen, Karten und Linien-Scans zu löschen. 

In der Darstellung werden alle Objekte gelöscht. 

Löschen aller gemessenen Objekte 

 Klicken Sie auf Alle gemessenen Objekte löschen in der Werkzeugleiste und danach 
auf Ja, um alle bereits aufgenommenen Punkte zu entfernen. 

Karten und Linien-Scans werden erst dann gelöscht, wenn alle Punkte aufgenommen 
wurden. 

Ergänzende Information 

Jeder Datenpunkt einer Karte wird gespeichert, bevor der nächste Punkt aufgenommen wird. Dies 
stellt sicher, dass keine Daten verloren gehen. Wenn Sie die Software Spectrum verlassen, bevor 
eine Karte vollständig aufgenommen ist, wird nach einem Neustart der Software und Klicken auf 
Start, die Aufnahme der Karte mit dem nächsten Datenpunkt fortgesetzt. 

Sie können so viele Markierungen, Karten und Linien-Scans einfügen, wie Sie möchten, doch je 
mehr Datenpunkte Sie hinzufügen, umso länger wird die Gesamtdauer der Datenaufnahme. 

Wenn Sie die Software schließen, werden alle Karten gespeichert und bei einem Neustart wieder 
angezeigt. Falls Sie den Probenhalter auf der Registerseite Grundeinstellungen des Spektrometers 
ersetzen, werden alle vorgegebenen Karten gelöscht. 
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Sättigung 

Ist die Option Datenaufnahme bei Sättigung anhalten auf der Registerseite Fortgeschrittenen 
Spektrometereinstellungen aktiviert, wird der Scan angehalten, wenn an einem Punkt die 
Detektorsättigung eintritt. 

Wurde die Option nicht aktiviert und es tritt an einem Punkt Sättigung auf, wird die Datenaufnahme 
forgesetzt. Es erscheint eine Meldung mit dem Himweis, dass bei der Datenaufnahme eine 
Sättigung aufgetreten ist und diese Information wird im Protokoll des Spektrums gespeichert. In 
der Karte wird es jedoch keinen Hinweis darauf geben, dass es zu einer Sättigung gekommen ist. 
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Verwenden von Linien-Scans 

Linien-Scans ermöglichen es, Punkte in den x, y oder z-Achsen entlang einer Linie zu vermessen. 
Ein Linien-Scan ist besonders nützlich, wenn Sie ein Muster quer durch die Probe oder ein 
Tiefenprofil entlang der y-Achse aufnehmen. Sie können eine Video- oder Raman-Fokussierung an 
jedem Punkt durchführen oder die Fokussierungseinstellung verwenden, die beim Hinzufügen des 
Linien-Scan aktuell ist. 

Die Daten können auf zwei Arten aufgenommen werden: als getrennte einzelne Spektren oder als 
LSC-Datei (Line-Scan-Datei), die Sie mit der Software SpectrumIMAGE ansehen können. 

HINWEIS: Linien-Scans sind nur verfügbar, wenn Sie eine motorisierten Probentisch haben 

und die Funktion auf den Registerseiten Einstellungen XYZ-Probentisch oder 

Einstellungen XYZ Mikroskop-Plattform definiert wurde. 

Hinzufügen von Linien-Scans und Aufnehmen von Daten 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf   oder  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf Einstellungen XYZ-Probentisch und wählen Sie danach die gewünschte 
Ansicht.  

Verfügbare Optionen sind Live-Video, Vis-Imageübersicht oder Graphik. 

3. Wählen Sie den zu untersuchenden Bereich Ihrer Probe aus. 

4. Klicken Sie auf , um die Funktion Video-AutoFokus zu aktivieren. 

5. Wählen Sie das Abtast-Muster für Ihre Messungen. 

Siehe dazu auch Abtast-Muster mit ausführlicheren Informationen. 

6. Wählen Sie für Ihren Scan eine Option zum Fokussieren. 

Sie können vor jedem Punkt zwischen Video- oder Raman-Fokussierung wählen und die 
Fokussierungs-Limits vorgeben, innerhalb welcher der Probentisch bei der Suche nach 
dem Fokus bewegt wird. Siehe dazu auch Fokussieren, mit ausführlicheren Informationen. 

7. Klicken Sie auf   Linie hinzufügen in der Werkzeugleiste der Registerkarte 
Einstellungen XYZ-Probentisch oder öffnen Sie durch Klicken mit linker Maustaste und 
diagonalem Mausszug eine Auswahlbox und wählen Sie nach rechtem Mausklick im 
Kontextmenü Linie hinzufügen.  

Die Linie wird der Darstellung hinzugefügt und es werden die Einstellungen eines Linien-
Scans eingeblendet. Die Ankerpunkt-Koordinaten definieren die Position des ersten Punkts 
des Linien-Scans. Wenn Sie zum Hinzufügen des Linien-Scans die Werkzeugleiste 
verwenden, wird dieser in der Mitte der Darstellung eingefügt. Falls Sie das Kontextmenü 
verwenden, wird eine horizontale Linie in der Mitte des ausgewählten Bereichs eingefügt. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 321 

8. Ändern Sie bei Bedarf die Bezeichnung für die Basis-ProbenID.  

Basis-ProbenID ist der Dateiname, unter welchem alle Spektren der Linie gespeichert 
werden, mit angehängter Zahl für die Position des Linienpunkts. Standardname für die 
Basis-ProbenID ist Line Scan. So wird z. B. für Position 2 der Dateiname Line Scan_(2).sp 
lauten. Wurde dieser Name bereits vergeben, wird eine Zahl nnn angehängt, um eine 
eindeutige Bezeichnung der Spektren-Dateien zu erhalten, wie z. B. Line Scan_(2)_001.sp. 

9. Wählen Sie die Orientierung Horizontal oder Vertikal für den Linien-Scan.  

Standardausrichtung ist Horizontal. Wenn Sie die Orientierung eines Linien-Scan von 
Horizontal nach Vertikal ändern, wird dieser als ein Punkt dargestellt. Der Verlauf des 
Linien-Scan ist quer durch die Probe. 

10. Justieren Sie bei Bedarf die horizontale (H) und vertikale (V) Position der Ankerpunkte oder 
klicken Sie auf die Linie und bewegen Sie diese per Mauszug in eine neue Position. 

11. Ändern Sie ggf. die Anzahl von Punkten oder den Abstand zwischen den Punkten in der 
Linie.  

Dies wird die Länge der Linie nicht verändern. Ein Verkleinern des Abstands erhöht zugleich 
die Anzahl der Punkte. Eine Verringerung der Anzahl Punkte vergrößert gleichzeitig deren 
Abstand. 

12. Ist die Orientierung des Linien-Scan auf Horizontal gesetzt, justieren Sie bei Bedarf den 
Winkel der Drehung (in Graden) des Linien-Scan.  

Wurde Vertikal als Orientierung gewählt, kann der Drehwinkel nicht geändert werden und 
ist auf 0° festgesetzt°° . 

13. Aktivieren Sie In der Graphik anzeigen, wenn Sie die aufgenommenen Spektren einem 
Spektrenverzeichnis hinzufügen möchten.  

Die Basis-ProbenID liefert den Namen des Verzeichnisses, welchem die Spektren 
hinzugefügt werden. 

HINWEIS: Sie können diese Option nicht auswählen, wenn Ihr Linien-Scan ein bestimmtes 

Größenlimit überschreitet. Die individuellen Spektren werden weiterhin erzeugt, 

jedoch nicht in der Graphik dargestellt. 

14. Aktivieren Sie Als LSC speichern, um Ihre Spektren in einer einzigen Datei 
zusammenzutragen, die sie mit der Software SpectrumIMAGE ansehen können.  

Die *. lsc-Datei wird mit der gleichen Basis-ProbenID generiert, wie jene der Spektren. Z. 
B. [Basis-ProbenID]. lsc. 

15. Wiederholen Sie die Schritte 6–– 13, bis Sie der Ansicht alle gewünschten Linien 
hinzugefügt haben. 

16. Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Monitormodus oder klicken Sie auf . 

HINWEIS: Wir empfehlen, das Spektrum in der Vorschau anzusehen, um zu prüfen, ob die 

Geräteparameter für Ihre Probe geeignet sind. Falls mehrere Linienscans über 

eine große Probenfläche und weit distanzierte Messpunkte innerhalb eines 

Linien-Scan vorgesehen sind oder falls Ihre Probe heterogen ist, sollten Sie die 

Geräteparameter in mehr als einer Position überprüfen. 
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17. Regeln sie die Laser-Leistung (%) und die Belichtungsdauer anhand der 
Steuerbefehle der Registerkarte Live.  

Justieren Sie die Geräteparameter, um ein gut aufgelöstes Spektrum zu erhalten, mit 
maximaler Signalqualität und minimalem Rauschen und achten Sie auf eine mögliche 
Detektorsättigung. 

18. Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Start, um den Monitormodus zu stoppen und den 

Scan zu beginnen oder klicken Sie auf .  

Die Daten werden an jedem Punkt der Linie aufgenommen. Wenn In der Graphik 
anzeigen aktiviert ist, werden die Spektren im Ansichtsfenster dargestellt und dem 
aktuellen Verzeichnis hinzugefügt. Die Farbe der gemessenen Punkte der Linie wechselt auf 
grün. Der Fortschritt des gesamten Scan und jener  der aktuellen Messung wird dargestellt. 
Sobald alle Punkte der Linie vermessen wurden, können Sie die Einstellungen des Linien-
Scan sehen, jedoch nicht verändern. Die Beschreibung und die Kopfzeile jeder 
Spektrendatei enthält auch die Probentischposition. 

Ändern von Linien-Scans 

 Klicken Sie zum Ändern einer Linie mit linker Maustaste darauf und ziehen Sie sie auf die 
gewünschte Länge. 

Die aktuellen Punktabstände der Einstellungen des Linien-Scan werden bewahrt und die 
Anzahl der Punkte entsprechend verändert. 

Drehung eines Linien-Scan 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf ein Ende der Linie (der Mauszeiger wechselt zum ) 
und schwenken Sie dieses per Mauszug. 

Oder 

Klicken Sie auf die Linie und geben Sie einen Wert für die Drehung in den Einstellungen 
des Linien-Scans auf der Registerkarte Einstellungen XYZ Probentisch ein. 

Sie können nur dann einen Winkel zur Drehung auswählen, wenn die Orientierung der 
Linie Horizontal ist.. 

Verschieben eines Linien-Scan 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf die Linie, die Sie verschieben möchten und bewegen 
Sie sie per Mauszug in die neue Position. 

Oder 

Klicken Sie auf die Linie und geben Sie die Koordinaten der neuen Position des 
Ankerpunkts im Abschnitt Einstellungen des Linienscans der Registerseite Einstellungen 
XYZ-Probentisch ein. 
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Darstellungsänderung des Linien-Scan 

Sie können auch die Farbe einer einzelnen Karte oder Linie ändern, indem Sie darauf mit rechter 
Maustaste klicken und im Kontextmenü auf Farbe aussuchen. Das Dialogfenster Farbe wird 
eingeblendet. Wählen Sie eine neue Farbe und klicken Sie auf OK. 

HINWEIS: Sie können die Farbe einer Linie vor oder nach dem Vermessen der Punkte 

ändern, während der Datenaufnahme wechselt jedoch die Farbe standardmäßig 

auf grün. 

Löschen von Linien-Scans 

 Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Linie und danach mit rechter 
Maustaste. Wählen Sie im Kontextmenü die Option Linie löschen. 

Oder 

Klicken Sie mit linker Maustaste auf die zu löschende Linie und danach auf Linie 
löschen in der Werkzeugleiste. 

Die Linie wird gelöscht. 

Löschen aller Markierungen, Karten und Linien-Scans 

 Klicken Sie auf Alle Objekte löschen in der Werkzeuleiste und danach auf Ja, um alle 
Markierungen, Karten und Linien-Scans zu löschen. 

In der Darstellung werden alle Objekte gelöscht. 

Löschen aller gemessenen Objekte 

 Klicken Sie auf Alle gemessenen Objekte löschen in der Werkzeugleiste und danach 
auf Ja, um alle bereits aufgenommenen Punkte zu entfernen. 

Karten und Linien-Scans werden erst dann gelöscht, wenn alle Punkte aufgenommen 
wurden. 

Ergänzende Information 

Wenn Sie eine Datenaufnahme anhalten, werden die bereits aufgenommenen Spektren dem 
aktuellen Verzeichnis hinzugefügt. Sobald Sie erneut auf Start klicken, werden die verbliebenen 
Punkte vermessen und die Spektren dem gleichen Verzeichnis hinzugefügt. 

Sie können so viele Markierungen, Karten und Linien-Scans einfügen, wie Sie möchten, doch je 
mehr Datenpunkte Sie hinzufügen, umso länger wird die Gesamtdauer der Datenaufnahme. 

Wenn Sie die Software schließen, werden alle Linien gespeichert und bei einem Neustart wieder 
angezeigt. Falls Sie den Probenhalter auf der Registerseite Grundeinstellungen des Spektrometers 
ersetzen, werden alle vorgegebenen Linien-Scans gelöscht. 
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Kalibrierung eines Probenhalters 

HINWEIS: Die folgenden Angaben beziehen sich nur auf den Fall, dass Sie über einen motorisierten 

Probentische verfügen. 

Vor der Verwendung eines Probenhalters müssen Sie überprüfen, ob dieser kalibriert ist. Dabei 
muss sicher gestellt werden, dass die momentane Position im Live-Video mit der Position 
übereinstimmt, die in der Graphik-Ansicht dargestellt wird. 

Zum Überprüfen, ob ein Probenhalter kalibriert ist: 

1. Stellen Sie sicher, dass der geeignete Probenhalter unter Zubehöre auf der Registerseite 
Grundeinstellungen des Spektrometers ausgewählt wurde. 

2. Klicken Sie je nach Ausstattung auf den Reiter XYZ-Einstellungen des Probenraums oder 
XYZ-Einstellungen des Mikroskoptischs und anschließend auf Graphik. 

3. Stellen Sie sicher, dass in der Graphik-Ansicht der richtige Probenhalter dargestellt wird und 
alle Wells angezeigt werden.  

Falls in der Graphik-Ansicht nicht alle Wells Ihres Probenhalters angezeigt werden, müssen 
Sie den Probenhalter kalibrieren. 

4. Klicken Sie auf Gehe zur ersten Well in der Werkzeugleiste XYZ-Einstellungen des 
Probentischs.  

Der Probentisch wird zur Mitte von Well A1 auf dem Probenhalter bewegt. In der Graphik-
Ansicht muss über dem Zentrum der Position A1 ein Fadenkreuz stehen. 

5. Überprüfen Sie, ob der Messkopf oder das Objektiv über der Mitte von A1 positioniert sind.  

Sie können zunächst visuell prüfen, ob der Messkopf oder das Objektiv grob über der A1-
Region Ihres Probenhalters ausgerichtet sind. Fokussieren Sie danach die Abbildung im 
Live-Video und prüfen Sie, ob Sie sich im Zentrum der Well A1 befinden. Sie können auch 
eine Vis-Imageübersicht dazu verwenden, einen größeren Probenbereich zu sehen, um zu 
erkennen, dass Sie sich auf Well A1 befinden. Es könnte auch von Nutzen sein, die Well A1 
in der Multiwellplatte zu markieren, um sie leichter identifizieren zu können. 

HINWEIS: Wenn Sie mit einem Raman-Mikroskop arbeiten und Standardobjektive 

verwenden (im Gegensatz zu Langwegobjektiven), werden Sie nicht den Boden 

der Multiwellplatte fokussieren können. 

Falls Sie einen Versatz zwischen der Objektivposition und jener der Graphik-Ansicht feststellen, 
müssen Sie Ihren Probenhalter kalibrieren. Dabei wird zunächst ein Zurücksetzen des Probentischs 
empfohlen: 

1. Entfernen Sie zum Zurücksetzen des Probentischs den Probenhalter und falls Sie ein 
Spektrometer RamanStation Serie 400 haben, stellen Sie sicher, dass der Messkopf oder 
der Polarisator vertikal nach unten zeigt. 

2. Klicken Sie auf Toolbox in der Werkzeugleiste XYZ-Einstellungen des Probentischs 
und anschließens auf die Befehlstaste Probentisch zurücksetzen. 

3. Befolgen Sie die Anweisungen des Bildschirms und klicken Sie danach auf OK.  

Der Probentisch fährt an die Anschläge der XYZ-Ausrichtung und danach in die Position A1. 

4. Klicken Sie auf Probenhalter entfernen.  

Der Probentisch fährt danach in eine gesicherte Position zum Einsetzen des Probenhalters. 
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5. Ersetzen Sie den Probenhalter. 

6. Klicken Sie auf Gehe zur ersten Well.  

Der Probentisch wird zur Mitte von Well A1 auf dem Probenhalter bewegt. 

7. Fokussieren Sie die Abbildung im Live-Video, um beim Auffinden des Zentrums von A1 
behilflich zu sein.  

Sie können auch eine Vis-Imageübersicht dazu verwenden, einen größeren Bereich zu 
sehen und zu prüfen, dass Sie sich auf Well A1 befinden. Es könnte auch von Nutzen sein, 
die Well A1 in der Multiwellplatte zu markieren, um sie leichter identifizieren zu können. 

HINWEIS: Wenn Sie mit einem Raman-Mikroskop arbeiten und Standardobjektive 

verwenden (im Gegensatz zu Langwegobjektiven), werden Sie nicht den Boden 

der Multiwellplatte fokussieren können. 

8. Falls immer noch ein Versatz besteht, bewegen Sie den Probentisch entweder mit dem 
Joystick oder anhand der Befehlstasten Probentisch-Position, um das Fadenkreuz auf das 
Zentrum der ersten Well (A1) zu positionieren. 

9. Klicken Sie auf Toolbox in der Werkzeugleiste XYZ-Einstellungen des Probentischs und 
anschließend auf Erstes Well einstellen, um dessen Position auf den Mittelpunkt 
auszurichten. 

Falls Ihr Probenhalter nur eine einzige Well hat, wie z. B. der Mehrzweck-Objektträger des 
Mikroskops, dann ist die Kalibrierung abgeschlossen. Falls Sie mit einer Multiwellplatte 
arbeiten, machen Sie weiter mit Schritt 10. 

10. Bewegen Sie den Probentisch, um das Fadenkreuz auf die Mitte der letzten Well in der 
Multiwellplatte zu positionieren. 

11. Klicken Sie auf  Toolbox und anschließend auf die Befehlstaste Letztes Well 
einstellen.  

Die neuen Mittelpunkte werden dazu verwendet, die Zentrumspositionen aller Vertiefungen 
der Multiwellplatte zu berechnen. 

Die Wells der Multiwellplatte sollten jetzt korrekt dargestellt sein und die Position auf der Graphik 
entspricht der Stellung des Objektivs. 
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Videoausrichtung mit Laser 

Das Fadenkreuz zeigt die Position der Videokamera an. Gibt es einen Versatz zwischen dem 
Fadenkreuz und der Position des Laserspots, zeigt das Fadenkreuz nicht mehr die Stelle an, wo die 
Daten aufgenommen werden. Sie können diesen Versatz an Hand der Funktion Video mit Laser 
ausrichten beheben, die auf den Registerseiten Einstellungen des XYZ-Probentischs, Einstellungen 
der XYZ Mikroskop-Plattform und Einstellungen des Mikroskops verfügbar ist.  

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman-Spektrometer. 

Oder 

Klicken Sie auf   oder auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen des XYZ-Probentischs oder falls zutreffend, auf den 
Reiter Einstellungen XYZ der Mikroskop-Plattform. 

3. Suchen Sie einen ebenen nicht-reflektierenden Bereich der Probe und fokussieren Sie das 
Videobild. 

4. Klicken Sie auf  in der Werkzeugleiste XYZ-Einstellungen des Probentischs und 
anschließend im Untermenü auf Video mit Laser ausrichten.  

Der Assistent Video mit Laser ausrichten und die Live-Videoansicht werden auf der 
Registerseite Einstellungen XYZ-Probentisch eingeblendet. Das Fadenkreuz der Live-
Videoansicht markiert die Position der Videokamera und der Laserspot zeigt die Stellung 
des Lasers an. 

5. Befolgen Sie die Bildschirmanweisungen und klicken Sie danach auf Weiter. 

6. Justieren Sie die Laser-Leistung auf den niedrigsten Wert, der einen sichtbaren Spot 
erzeugt und klicken Sie anschließend auf Weiter. 

7. Bewegen Sie anhand der Steuerbefehle des Dialogs Video mit Laser ausrichten das 
Fadenkreuz bis es sich im Zentrum des Laserspots befindet.  

Möchten Sie die Position des Fadenkreuzes zurück in die Ausgangsstellung bringen, klicken 
Sie auf Zurücksetzen. 

8. Klicken Sie auf Abschließen, um den Assistenten zu verlassen. 

Die Position des Fadenkreuzes ist jetzt auf das Live-Videobild abgestimmt und fällt mit der Stellung 
des Laserspots zusammen. Es könnte jedoch sein, dass sich das Fadenkreuz nicht in der Mitte des 
Live-Videobilds befindet. Ist das Fadenkreuz von der Mitte des Video-Bilds weit entfernt, kann die 
Ausrichtung der Kamera manuell nachjustiert werden. Rufen Sie dafür den PerkinElmer-
Kundendienst. 
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Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme 

Auf der Registerseite Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme können Sie 
Untergrundoptionen einrichten, die Wiederholung der Datenerfassung aktivieren, die Funktion 
Automatisch speichern einstellen und festlegen, ob die Registerseite Live-Darstellung während der 
Datenerfassung im Ansichtsfenster geöffnet werden soll. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Raman -Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf ,   oder  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Spektrometereinstellungen: Datenaufnahme. 

Untergrundaufnahme 

Untergrundaufnahme 

Wenn z. B. die Standardarbeitsvorschriften (SOP) Ihres Labors die Aufnahme eines 
Untergrundspektrums in bestimmten Zeitabständen erfordern, wählen Sie die entsprechende Option 
zur Untergrundaufnahme. Geben Sie dann je nach Bedarf die Anzahl Proben ein, nach welcher ein 
neuer Untergrund aufzunehmen ist (Standardeinstellung: 1) oder ein Zeitintervall, nach welchem 
der Untergrund aufgenommen werden soll (Standardeinstellung: 1 Minute). 

· Wie gefordert 

· Standardmäßig gewählt bedeutet diese Option, dass ein neues Untergrundspektrum nur 
dann aufgenommen wird, wenn keines vorhanden ist, wenn das Messzubehör ausgetauscht 
wurde, wenn neue Spektrometereinstellungen den Untergrundscan ungültig machen (wie 
etwa eine höhere Auflösung) oder wenn aus anderen Gründen vom Spektrometer das 
Aufnehmen eines neuen Untergrunds gefordert wird. 

· Nach einer Anzahl Proben 

· Ein neuer Untergrund wird nach der vorgegebenen Anzahl von Proben aufgenommen. 

· Vor jedem Probenstapel 

· Ein neuer Untergrund wird bei einem hohen Durchsatz vor jedem Probenstapel 
aufgenommen. 

· Nach einem Zeitablauf 

· Der Untergrund wird nach einer vorgegebenen Anzahl von Minuten ungültig. Läuft zum 
betreffenden Zeitpunkt eine Spektrenaufnahme, wird diese ausgeführt und der neue 
Untergrund vor dem Start der nächsten Datenaufname vermessen. 

Untergrund-Belichtungen 

Wir empfehlen Ihnen, für die Untergrund-Belichtungen die Option Als Proben zu wählen, um das 
Rauschen im finalen Spektrum zu verringern. Dabei wird die gleiche Anzahl Untergrund-
Belichtungen durchgeführt, als die Anzahl der Proben-Belichtungen. 
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Wenn die Dauer der Datenaufnahme länger ist, kann eine kleinere Spezifische Anzahl von 
Untergrunderfassungen erfolgen. Das Einstellen einer kleineren Anzahl Untergrund-Belichtungen als 
Probenbelichtungen führt jedoch zu höherem Rauschen im finalen Spektrum. Bei einer kleineren 
Anzahl von Untergrundaufnahmen wird dringend empfohlen, einen Wert größer als 1 zu wählen, 
um eine Verunreinigung des Untergrunds mit kosmischer Strahlung zu vermeiden, die sich auf alle 
Probenspektren auswirken würde, welche diesen Untergrund verwenden. 

Automatische Datenbearbeitung 

Die hier ausgewählten spektralen Bearbeitungsoptionen werden bei allen Spektren sofort nach ihrer 
Aufnahme durchgeführt. Dabei werden die Rohdaten nicht gespeichert. 

Basislinienkorrektur 

Wird die Funktion Basislinienkorrektur aktiviert, korrigiert die Software automatisch die Basislinie 
aller aufgenommenen Spektren im Hinblick auf eine glatte horizontale Basislinie. Die automatische 
Basislinienkorrektur ist von besonderem Nutzen, wenn Ihre Proben Fluoreszenz aufweisen. 

Spektrum-Autosubtraktion 

Wird die Funktion Spektrum-Autosubtraktion aktiviert, können Sie auf die Taste Öffnen klicken 
und zu der gewünschten Datei (.sp) des Spektrums navigieren, welches von allen aufgenommenen 
Spektren subtrahiert werden soll. 

Aufnahme wiederholen 

HINWEIS: Die Aufnahme-Wiederholung ist nicht verfügbar bei Abtast-Mustern, die auf den 

Registerseiten Einstellungen XYZ-Probentisch oder Einstellungen XYZ Mikroskop-

Plattform hinzugefügt wurden, wie Zellenmarkiereungen, Markierungen, Karten und 

Linien. 

Die Funktion ermöglicht eine Wiederholung der Datenerfassung mit einer bestimmten Häufigkeit. 
Dies kann in manchen Fällen sehr nützlich sein, wie z. B. bei Anwendungen mit Verfolgung von 
Reaktionsabläufen. Mögliche Optionen sind: 

· Einzelaufnahme 

· Aufnahme wiederholen 

· Geben Sie die gewünschte Anzahl Wiederholungen ein. Mit dieser Option wird auch die 
Schaltfläche Zyklusdauer (s) verfügbar. 
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· Zyklusdauer 

· Bei der Funktion Aufnahme wiederholen kann eine Wartezeit zwischen den 
Datenerfassungen vorgegeben werden. So kann z. B. im Abstand von jeweils 1 Minute eine 
Datenerfassung von 10 Sekunden Dauer stattfinden. Wartezeit ist die gesamte Zeitspanne 
zwischen dem Beginn aufeinanderfolgender Messtarts und nicht zwischen dem Ende einer 
Datenaufnahme und dem Beginn der nächsten. Dies ermöglicht die Vorgabe exakter und 
vorhersehbarer Startzeiten für alle Datenerfassungen. 

HINWEIS: Ist die Zeitdauer der Datenerfassung länger als die Wartezeit zwischen den Aufnahmen 

(z. B. bei 30 Sekunden Wartezeit und 30 Sekunden Messdauer), ist die Schaltfläche 

Zyklusdauer nicht verfügbar. Es erscheint eine Fehlermeldung während der 

Datenaufnahme und der Scan wird abgebrochen. Die Optionen für die 

Untergrundaufnahme können sich auf die Zeitdauer der Datenerfassung auswirken.  

Allgemeine Einstellungen 

Live-Darstellung anzeigen 

Standardmäßig wird Ihr Spektrum während der Datenaufnahme im Ansichtsfenster auf der 
Registerkarte Live-Darstellung angezeigt. Sobald das Spektrum aufgenommen ist, wird es komplett 
dargestellt. 

Möchten Sie die Live-Darstellung nicht sehen, kann diese Option deaktiviert werden. 

Optionen zum automatischen Speichern 

Mit der Option Speichern nach jeder Datenaufnahme werden automatisch alle Spektren nach 
ihrer Aufnahme gespeichert. 

Wählen Sie die Option ab, wenn Sie gewünschte Spektren selbst speichern möchten. 

Wählen Sie Speichern nach jeder Datenaufnahme, um automatisch jedes Spektrum bei seiner 
Aufnahme zu speichern, und legen Sie danach den Speicherort für alle Spektren fest. 
Standardpfad ist C:\pel_data\spectra. Wählen Sie diese Option ab, wenn Sie die Spektren explizit 
auswählen möchten, die Sie selber speichern wollen. 

Wählen Sie Export, um automatisch alle Spektren im Dateiformat zu speichern, welches in den 
DropDown-Listen ausgewählt wurde. Legen Sie dann den Export-Speicherort fest. Der 
Standardpfad dafür ist C:\pel_data\spectra. Wählen Sie diese Option ab, wenn Sie die Spektren 
explizit auswählen möchten, die Sie exportieren wollen. 

Verfügbare Dateiformate sind Kommagetrennte Werte (.csv), JCAMP-DX (.DX), ASCII (.ASC) und 
Benutzerdefiniertes Format.  

Kommagetrennte Werte (*.csv) ist ein gängiges Dateiformat, das ein Übertragen in Excel-
Arbeitsblätter oder Laborinformations-Managemensysteme (LIMS) ermöglicht. JCAMP-DX (*.DX) ist 
das von der IUPAC (International Union of Pure and Applied Chemistry) festgelegte standardmäßige 
Dateiformat für spektrale Daten. Benutzerdefiniertes Format verwendet die auf der Registerseite 
Export-Einstellungen festgelegten Parameter.  

Falls Sie einen Ordner wählen, für welchen Sie keine Schreibberechtigung haben oder wenn der 
Speicherpfad zu einem externen Laufwerk nicht mehr verfügbar ist, erscheint nach dem Beenden 
der Datenaufnahme eine Fehlermeldung, welche besagt, dass die Daten nicht gespeichert werden 
konnten. Das Spektrum wird einem Spektrenverzeichnis im Datenexplorer hinzugefügt und Sie 
können anschließend die Spektrendatei auf der Festplatte speichern oder an einen anderen 
Speicherort exportieren. 
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Falls Sie zum Speichern einen Ordner angeben, der nicht vorhanden ist, jedoch einen Speicherort 
mit Schreibberechtigung, dann wird nach Beendigung der Datenaufnahme der Speicherordner 
erzeugt und die Datei an diesem Ort gespeichert. 

Wenn Sie die Software Spectrum ES verwenden, können Sie zur Angabe einer elektronischen 
Unterschrift im Datenexportfenster aufgefordert werden, bevor die Daten exportiert werden. 
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Spektrometereinstellungen: Auto-Namen (Raman)  

Der Reiter Spektrometereinstellungen: Auto-Namen dient zum Erstellen einer Vorlage für die 
Funktionen Auto-Namne und Auto-Beschreibung. Diese Funktionen erzeugen automatisch Namen 
und Beschreibungen Ihrer Proben. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf das Feld Raman-Spektrometer.  

Oder 

Klicken Sie auf ,   oder auf   im Abschnitt Einstellungen der 
Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometereinstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug 

vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung von Spektrometer-Autonamen. 

Auto-Name 

Geben Sie ein Format des Auto-Namens für Ihre Proben ein, bestehend aus einem Text und 
Platzhaltern für Variable. Wählen Sie beim Einfügen eines Platzhalters die gewünschte Variable aus 
der DropDown-Liste. 

Die Liste der verfügbaren Variablen ermöglicht es, das Datum in verschiedenen Formaten 
einzufügen, Ihren Benutzernamen und Benutzer-ID einzugeben und sowohl das Spektrometer, als 
auch den Computer zu identifizieren. Sie können auch einen Barcode eingeben.  

Die wichtigste Variable ist die laufende Nummer, Platzhalter [ nnn]. Diese Nummer wächst mit 1 bei 
jeder nachfolgenden Probe und ermöglicht es, eine Probe von der nächsten zu unterscheiden.  

Anhand eines Beispielnamens können Sie prüfen, ob das Format Ihres Autonamens korrekt ist. 

Auto-Beschreibung 

Geben Sie ein Format zur Auto-Beschreibung Ihrer Proben ein, bestehend aus einem Text und 
Platzhaltern für Variable, mit gleicher Vorgehensweise wie für das Format des Auto-Namens. 

Anhand eines Beschreibungsbeispiels können Sie prüfen, ob das Format Ihrer Auto-Beschreibung 
korrekt ist. 
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Einstellung der Bereitschaftstests 

Ein Bereitschaftstest belegt, dass ein Leistungsaspekt Ihres Systems den zweckmäßigen 
Anforderungen genügt. 

Bereitschaftstests werden im Untermenü Spektrometertests des Hauptmenüs Messungen 
aufgerufen. 

Anhand der Registerkarten Bereitschaftstests können sowohl die Tests eingestellt als auch 
Reportoptionen eingerichtet werden. 

1. Klicken Sie im Menü Messungen auf Spektrometertests.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter der Spektrometertests. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Wählen Sie den Reiter Einstellung des Abszissentests, den Reiter Einstellung des 
Rauschenprüftests, den Reiter Einstellung des Durchsatztests, den Reiter Einstellung des 
Tests auf Verunreinigungen, den Reiter Einstellung des Quant-Prüftests, oder den Reiter 
Einstellung der Bereitschaftstests.  

3. Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit gesammelten 
Daten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks weiterführender 
Datenauswertungen zu exportieren. 

Einstellung der Bereitschaftstests 

Bereitschafts

tests  

Wählen Sie die Bereitschaftstests aus, die Sie durchführen möchten, falls in der 

Liste der Bereitschaftstest Alles testen gewählt wurde. Die Optionen sind 

Abszisse, Rauschen, Durchsatz, Quant-Prüftest und Test auf 

Verunreinigungen. 

Messtechnik Wählen Sie Probenraum, um Tests anhand von Proben auszuführen, die vom 

Anwender in den Probenraum eingebracht wurden. Wählen Sie Interne APV, um 

den internen APV-Filter zu benutzen, der sich im Filterrad befindet und automatisch 

in den Strahlengang gefahren wird. 

HINWEIS: Wenn Ihr Spektrometer über ein internes automatisches Filterrad 

verfügt, der Strahlengang bei der aktuellen Konfiguration jedoch 

nicht hinduch geführt wird, muss als Messoption der Probenraum 

gewählt werden. Die interne APV wird so lange nicht verfügbar sein, 

bis der Lichtstrahl erneut durch das Filterrad gelenkt wird.  

Falls Ihr Spektrormeter kein internes Filterrad hat, werden auch keine 

Messoptionen angezeigt. im Liferumfag des Spektrometer sind jedoch 

eine Polystyrolfolie und eine Schott NG11-Referenzkarte enthalten. 
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Testbericht Wählen Sie Report sofort anzeigen, damit automatisch die Druckvorschau des 

Berichts der Spektrometerbereitschaftstests angezeigt wird (Dateiname: 

…\[Datum]\[Spektrometerseriennummer][Spektrometername]_[Bereitschaftstestna

me]_Log([n]).rtf). 

Wählen Sie die Option Report sofort drucken, damit automatisch der 

Testbericht an Ihrem Drucker ausgegeben wird. 

Spektren und 

Log-Dateien 

Wählen Sie einen Ordner zum Speichern der Spektren und Log-Dateien, die von 

den Bereitschaftstests erzeugt werden. 

Standardpfad ist: C:\pel_data\ReadyChecks\[Datum]. 

Spektren und Log-Dateien werden in C:\pel_data\ReadyChecks\[Datum] 

gespeichert. Probenspektren werden dabei unter Dateinamen 

…\[Datum]\[Spektrometerseriennummer][Spektrometername]_[Bereitschaftstestna

me]([n]).sp gespeichert, Untergrundspektren unter Dateinamen 

…\[Datum]\[Spektrometerseriennummer][Spektrometername]_[Bereitschaftstestna

me]_Untergrund([n]).sp. 

Laden und 

Speichern… 

Klicken Sie auf diese Taste, um den Dialog Einstellen der Bereitschaftstests zu 

öffnen. In diesem Dialogfenster können Sie die Einstellung der Bereitschaftstests 

für das verwendete Spektrometer hinzufügen, indem Sie auf die Taste Aktuelle 

Einstellungen speichern klicken. Zum Speichern der Datei(*.rcset) mit den 

Einstellungen der Bereitschaftstests in einen Ordner auf Ihrem PC, klicken Sie auf 

Export..., wählen Sie einen Dateinamen und einen Speicherort aus und klicken Sie 

auf Speichern. Klicken Sie auf Import... zum Hinzufügen einer vorher 

gespeicherten Datei mit Einstellungen von Bereitschaftstests in die Liste des 

Dialogs und auf Löschen zum Entfernen von Einträgen aus der Liste. Sie können 

auch die aktuellen Einstellungen ändern, indem Sie einen Eintrag in der Liste 

unterlegen und danach auf Als aktuell einstellen klicken. Dieses wird die 

Einstellung sein, welche benutzt wird, wenn Bereitschaftstests im Menü Prozesse 

ausführen gewählt wurde. Klicken Sie zum Schließen des Dialogfensters auf 

Schließen. 

Ergänzende Information 

Ein dokumentierter Bereitschaftstest kann Teil eines Systemeignungstest sein, der in einigen 
Fachbereichen von gesetzlichen Regelungen vorgeschrieben ist. 

Wird ein Bereitschaftstest erstellt, is dieser spezifisch für die momentane 
Spektrometerkonfiguration. Diese Konfiguration beinhaltet den Spektrometernamen, die 
Seriennummer des Spektrometers, die aktuelle Strahlungsquelle, den aktuellen Strahlteiler, 
Detektor, Zubehörname und dessen Bestellnummer. Falls Sie jedoch manuell eine 
Messkonfiguration anhand der Zubehörtabelle der Registerseite Grundeinstellungen des 

 



334 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Spektrometers erstellt haben, sind die erzeugten Einstellungen spezifisch für die aktuelle 
Messkonfiguration. 

Sie können auch Bereitschaftstests anhand eines im Spektrometer eingebauten Automatischen 
Präzisions-Validierers (APV) erstellen, falls dieser verfügbar ist. Desgleichen können Sie eine 
Referenzprobe verwenden, die manuell in das Zubehör eingesetzt wurde. Dieser externe 
Referenzstandard kann entweder die Polystyrolprobe des IPV-Kits sein oder Ihr eigener 
Referenzstandard.  
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Einstellungen des Tests auf Verunreinigungen 

Der Test auf Verunreinigungen ist ein Bereitschaftstest für Probenzubehöred mit einer Komponente, 
wie etwa eine Oberplatte, die zwischen den Messungen einzelner Proben gereinigt werden muss. 
Dazu gehören die UATR- und HATR-Zubehöre, sowie das NIRA. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometertests.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten der Spektrometertests. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Einstellungen des Tests auf Verunreinigungen. 

Einstellungen des Tests auf Verunreinigungen 

Der Test vergleicht ein Referenzuntergrundspektrum des sauberen Zubehörs mit einem 
Untergrundspektrum nach einer Probenmessung. Das Verhältnisspektrum wird danach in 
Absorption auf Spuren von Verunreinigungen untersucht. 

HINWEIS:  Falls Sie über ein Spotlight 150 Imaging System verfügen, müssen Referenzspektren mit 

den Aperturen in der Validierungsposition aufgenommen werden. 

Prüfen Sie zur Anwendung des Bereitschaftstests für eine gegebene Gerätekonfiguration ein 
typisches Probenspektrum und wählen Sie bis zu drei charakteristische starke Banden aus. Setzen 
Sie für jede Bande eine Markierung in die Box Import, geben Sie die Wellenzahlen für Start und 
Ende der Bande an und einen Sollwert (ein erwarteter Wert für Rauschen oder zulässige 
Kontamination), sowie das Limit der zulässigen Absorption. 

Die Standardeinträge für Sollwert und Limit müssen nicht für Ihre Anwendung akzeptiert werden. 
Sie benötigen möglicherweise ein deutlich niedrigeres Limit, um etwa die Verunreinigung durch 
Spuren toxischer Proben zu vermeiden. 

Ergänzende Information 

Hinweise zur Einstellung von Reportoptionen für Ihren Prüftest finden Sie unter Einstellungen der 
Bereitschaftstests. 
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Einstellungen des Quant-Prüftests 

Der Quant-Prüftest ist eine Bereitschaftstest, der es Ihnen ermöglicht zu überprüfen, ob Ihr System 
(Quant-Methode, Spektrometer und Messzubehör) erwartungsgemäß funktioniert. 

Sie können die bekannte Konzentration einer Kontrollprobe eingeben und Toleranzwerte für das 
Ergebnis. Der Quant-Prüftest nimmt das Spektrum der Kontrollprobe auf und berechnet anhand der 
gewählten Quant-Methode die Konzentration. Liegt das Ergebnis innerhalb der Toleranzgrenzen, gilt 
der Prüftest als bestanden. 

HINWEIS: Es werden nur Methoden nach dem Gesetz von Beer und Quant+ unterstützt. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometerprüftests.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter der Spektrometertests. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie den Reiter Einstellung des Quant-Prüftsets.  

Einstellungen der Registerseite Quant-Prüftest 

Quant Typ Wählen Sie zwischen Quant+ und Gesetz von Beer. Voreinstellung ist 

Quant+. 

Quant-Methode Durchsuchen Sie nach dem Dateinamen der Quant-Methode, die Sie für die 

Quant-Vorhersage verwenden möchten, oder geben Sie den Dateinamen und 

den Pfad ein. Methoden Quant+ haben die Dateierweiterung .md, Methoden 

nach dem Gesetz von Beer die Erweiterung .uqm.    

Komponente Wählen Sie die Komponente aus, die mit dem Test überprüft werden soll. 

Die Liste der Komponenten hängt von der gewählten Methode ab. 

Nominalwert Geben Sie die bekannte Konzentration der Kontrollprobe ein. 

Toleranz (±) Geben Sie eine Toleranz für den Nominalwert vor. 

Schichtdicke Tragen Sie die Schichtdicke oder den Normierungsfaktor für Ihre Analyse 

ein. Diese ist nur dann aktiviert, wenn sie in der Quant-Methode vorgesehen 

ist. Wählen Sie Schichtdicke manuell eingeben, mit dem Standardwert 1, 

oder, falls auf dem Reiter Einstellung der Schichtdicke die Option 

Schichtdicke aktivieren gewählt wurde, verwenden Sie die bei den 

Einstellungen definierte Globale Schichtdicke. Näheres dazu finden Sie auf 

dem Reiter Einstellung der Schichtdicke. 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 337 

Abweichungs-

Korrektur  

Wenn die Methode Quant+ unabhängige Validierungsdaten enthält, ist eine 

Abweichungskorrektur verfügbar. Wählen Sie , oder . 

Falls keine der ausgewählten Methoden Quant+ unabhängige 

Validierungsdaten enthält, ist die Abweichungskorrektur nicht verfügbar. 

Ergänzende Information 

Hinweise zur Einstellung von Reportoptionen für Ihren Prüftest finden Sie unter Einstellung der 
Bereitschaftstests. 
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Einrichtung des Abszissentests 

Der Abszissentest ist ein Bereitschaftstest der es ermöglicht, die Wellenzahlpräzision zu validieren. 

1. Wählen Sie Bereitschaftstests im Menü Einstellungen  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerseite Bereitschaftstests wird in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Größe der Dialogleiste entsprechend 

angepasst werden. 

2. Wählen Sie die Registerkarte Abszissenprüftest einrichten. 

Die Registerseite Abszissenprüftest einrichten 

Auf dieser Seite erfolgt die Eingabe des Abszissenwerts Nominal , sowie der Untere Grenzwerte 
und Obere Grebzwerte für die Positionen von bis zu drei Peaks, welche beim Abszissentest 
gemessen werden. Setzen Sie für jede Peakposition, die Sie berechnen möchten, eine Markierung 
in das Kästchen Einschließen. 

Wählen Sie nun den Algorithmus zum Berechnen der Peakposition in Interpolierter Bande und 
Schwerpunktsuche. 

Während des Abszissentests wird ein Spektrum aufgenommen und bei den vorgegebenen Peaks die 
Wellenzahlen gemessen. Liegen die Werte für jeden Peak innerhalb der oberen und unteren 
Grenzwerte, ist der Test bestanden. 

Ergänzende Information 

Möchten Sie eine Routinevalidierung mit internem Referenzmaterial durchführen, wählen Sie als 
nominale Referenzwerte drei Peaks aus der dritten Spalte des IPV-Zertifikats, welches zusammen 
mit dem optionalen IPV-Kit geliefert wird. Für den MIR-Bereich empfehlen wir als Nominalwerte die 
drei Peaks bei den Wellenzahlen von 3060,14, 1601,38 und 1028,42 cm-1. Bei analytischen 
Untersuchungen von Flüssigkeiten und Feststoffen gelten richtlinienmäßig ±0,5 cm-1 als zulässige 
Toleranz. 

HINWEIS: Peaks im Spektrum von Polystyrol mit Wellenzahlen oberhalb von 1800 cm-1 sind breiter 

als die meisten Peaks unterhalb von 1800 cm-1 und können daher bei einem gegebenen 

Rauschpegel höhere Schwankungen ergeben. Die Peaks bei 1943 und 1802 cm-1 sind 

anfällig für Interferenzen mit Wasserdampf und somit für Testzwecke ungeeignet. 

Im NIR empfehlen wir die Peaks bei den Wellenzahlen von 5669,3 cm-1 und 4571,6 cm-1. Bei 
analytischen Untersuchungen von Flüssigkeiten und Feststoffen gelten richtlinienmäßig ±1,0 cm-1 
oder ±1,5 cm-1 als zulässige Toleranz. 

Unterschiede zwischen internen Probenraumpositionen bezüglich Temperatur und Geometrie des 
Strahlengangs können eine Ursache für abweichende Peakpositionen sein. Daher ist es von 
Wichtigkeit, dass Bereitschaftstest routinemäßig immer unter Verwendung der gleichen 
Probenposition bei diesen Kalibrierungen duchgeführt werden. 
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Spektren die mit APV aufgenommen werden, ergeben Peaks bei 10 cm-1 oder weiter entfernt; die 
Positionen dieser Peaks können verlässig mit einer Toleranz von ±0,1 cm-1 gemessen werden, 
vorausgesetzt das Rauschen ist nicht zu hoch. 

Der Algorithmus Interpolierter Peak errechnet die Peakposition aus maximalen Intensitäten. Der 
Algorithmus Schwerpunktsuche, den das National Institute of Standards and Technology (NIST) 
verwendet, errechnet die Peakposition aus der Bandenform. Bei der Anwendung des Algorithmus 
Schwerpunktsuche wird 0,5 als Anteil der Peakhöhe zur Berechnung seines Schwerpunkts 
angenommen. 

Die Einstellungen der Reportoptionen für den Bereitschaftstest finden Sie unter Einstellungen der 
Bereitschaftstests. 
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Einstellungen des Rauschentests 

Der Rauschentest ist ein Bereitschaftstest, der es ermöglicht, das Rauschen in RMS (%T) und 
Peak-zu-Peak (%T) in einem vorgegebenen Bereich und den Trend der Grundlinie zu ermitteln . 

1. Wählen Sie die Option Bereitschaftstests im Menü Einstellungen  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten der Bereitschaftstests werden in der Dialogleiste dargestellt. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Wählen Sie die Registerkarte Rauschen-Prüftest einrichten. 

Die Registerseite Rauschen-Prüftest einrichten 

Geben Sie für Von und Bis die Wellenzahlen für den Bereich ein, in welchem das Rauschen 
gemessen werden soll. Markieren Sie die Kästchen Einschließen bei allen Statistiken, die Sie 
berechnen möchten und tragen Sie Werte für die Absorptionen Nominal (akzeptabler Wert für den 
Rauschpegel) und Grenzwert (über welchem der Rauschentest als fehlgeschlagen gilt) ein. 

Die vorab eingestellten Werte für Nominal und Grenzwert sind kein Hinweis für Ihre Anwendung. 
Sie müssen die Werte für Nominal und Grenzwert experimentell ermitteln, unter Verwendung der 
Standardeinstellungen für die Zubehöre und Messkonfiguration. 

Wir empfehlen die Durchführung einer Reihe von Tests über die Dauer von mehreren Tagen, um 
die Auswirkungen der Raumtemperaturschwankungen, der Gerätelaufzeiten, der Luftfeuchtigkeit 
und anderer Variablen festzuhalten. Verwenden Sie die dabei ermittelten Werte zur Berechnung der 
Grenz- und Nominalwerte für den Bereitschaftstest. 

HINWEIS: Tragen Sie als oberen Grenzwert für das Rauschen Drift, eine positive Zahl ein. Diser 

Wert wird unabhängig von der Neigungsrichtung angewandt. 

Ergänzende Information 

Hinweise zum Einrichten der Reportoptionen für den Rauschentest finden Sie unterEinstellungen 
der Bereitschaftstests. 
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Einstellen des Durchsatztests 

Der Durchsatztest dient zur Überprüfung, ob eine unerwartete Schwächung der Transmission 
vorliegt, z. B. infolge trüber Küvettenfenster. 

1. Wählen Sie die Option Bereitschaftstests im Menü Einstellungen.  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerseite Bereitschaftstests wird in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Wählen Sie die Registerkarte Durchsatzprüftest einrichten. 

Die Registerseite Durchsatzprüftest einrichten 

Hier können die Ordinatenwerte Nominalwert und Unterer Grenzwert für bis zu drei Positionen 
der Abszisse eingetragen werden. Markieren Sie die Kästchen Einschließen neben jeder Abszisse, 
bei welcher Sie die Messung durchführen möchten. Während des Durchsatztests werden die 
Ordinatenwerte dieser Abszissenpositionen bestimmt. Liegen die gemessenen Werte über der 
vorgegebenen Untergrenze, ist der Test bestanden. 

Sie müssen Import eines Referenzdatei sfür die aktuelle Kombination von Spektrometer und 
Zubehör in Energieeinheiten angeben. 

Die Werte in den Spaltenfeldern Nominalwert und Unterer Grenzwert müssen experimentell für die 
Standardeinstellungen der Spektrometer/Zubehör-Konfiguration ermittelt werden. 

Wir empfehlen die Durchführung einer Reihe von Tests über die Dauer von mehreren Tagen, um 
die Auswirkungen der Raumtemperaturschwankungen, der Gerätelaufzeiten, der Luftfeuchtigkeit 
und anderer Variablen festzuhalten. Verwenden Sie die dabei ermittelten Werte zur Berechnung der 
Grenz- und Nominalwerte für den Durchsatztest. 

Ergänzende Information 

Hinweise zum Einrichten der Reportoptionen für den Durchsatztest finden Sie unter Einstellungen 
der Bereitschaftstests. 
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Einstellung der IPV-Prüftests 

Die Geräteleistungsprüfung (IPV) ist ein Verfahren, mit welchem nachgewiesen wird, dass Ihr 
Spektrometer korrekt funktioniert. Wenn Sie einen Spektrometer-Prüftest einrichten, ist dieser 
spezifisch für die aktuelle Spektrometerkonfiguration. Diese beinhaltet den Spektrometernamen, 
Seriennummer des Spektrometers, momentane Strahlungsquelle, aktuellen Strahlteiler und 
Detektor. Aus diesem Grund müssen Zubehöre, die einen Detektor enthalten, wie das NIRA oder 
die Faseroptiksonde, bei der Durchführung des Tests im Spektrometer eingebaut sein. 

Verwenden Sie die Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests, um IPV-Reportoptionen und 
IPV-Prüftests einzustellen. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Geräteleistungsprüfung (IPV).  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometerprüftests werden in der Dialogleiste eingeblendet. 
 
HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste pr Mauszug vergrößert werden. 

2. Sie können die Reiter Einstellung der IPV-Prüftests, Einstellung des ASTM-Tests Stufe 0 , 
Einstellung des Rauschen-Prüftests , Einstellung des Ordinatentests, Einstellung des 
Abszissentests anklicken oder (falls verfügbar) den Reiter Einstellung der Pharmakopöe-
Tests. 

3. Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit gesammelten 
Daten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks weiterführender 
Datenauswertungen zu exportieren. 

Die Registerseite Einstellumng der IPV-Prüftests 

IPV-Prüftests Wählen Sie die Spektrometertests aus, die bei den IPV-Prüftests durchgeführt 

werden sollen. Die Optionen sind Abzisse, Ordinate, Rauschen und ASTM-Test 

(E1421-99) Stufe 0 (für das MIR) oder ASTM-Test (E1944-98) Stufe 0 (für 

das NIR), sowie MIR-Pharmakopöe (für das MIR) und NIR-Pharmakopöe (für 

das NIR).  

Wenn MIR-Pharmakopöe oder NIR-Pharmakopöe gewählt wird, suchen Sie 

aus der DropDown-Liste die Pharmakopöe-Tests aus, welche Sie durchführen 

möchten. 
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Messtechnik Wählen Sie Interne APV, um das interne APV-Filter im Filterrad, zu verwenden, 

das automatisch in den Strahlengang eingeschwenkt wird. Wählen Sie 

Probenraum, um die Spektrometertests anhand von Referenzproben 

durchzuführen, die vom Anwender in den Probenraum gesetzt werden. 

HINWEIS: Wenn Ihr Spektrometer über ein automatisches Filterrad verfügt, 

der Strahlengang bei der aktuellen Konfiguration jedoch nicht 

hindurch geführt wird, muss als Messoption der Probenraum 

gewählt werden. Die interne APV wird somit nicht verfügbar sein, 

bis der Lichtstrahl erneut durch das Filterrad gelenkt wird.  

Falls Ihr Spektrometer kein internes Filterrad hat, werden auch 

keine Messoptionen angezeigt. Das Spektrometer wird jedoch mit 

einer Polystyrol- und einer Schott NG11-Referenzkarte geliefert. 

  

HINWEIS: IPV-Prüftests für ein NIRA werden mit dem NIRA in der oberen 

Position durchgeführt, daher ist es wichtig, eine Spectralon-Referenz 

in den Probenraum, bzw. oberhalb anderer Referenzmaterialien im 

Probenraum zu positionieren. 
 

Testbericht Wählen Sie die Option Report sofort anzeigen, um eine Druckvorschau des IPV-

Prüftestberichts automatisch anzuzeigen. 

Wählen Sie die Option Report sofort drucken, um automatisch den IPV-

Prüftestbericht an Ihren Standarddrucker zu senden. 

Der Testbericht wird mit dem Dateinamen 

…\[Datum]\[Spektrometerseriennummer][Spektrometername]_[[Spektrometerpüft

estname]_Log([n]).rtf) gespeichert. 

Spektren und 

Log-Dateien 

Durchsuchen und wählen Sie den Ordner, worin die Spektren und Log-Dateien 

gespeichert werden, die bei den IPV-Prüftests Ihres Spektrometers erzeugt 

werden. 

Die bei den IPV-Prüftests erzeugten Spektren und Log-Dateien werden 

standardmäßig unter C:\pel_data\Spektrometertests\[Datum] gespeichert. 

Die Spektren werden mit dem Dateinamen 

…\[Datum]\[Spektrometerseriennummer][Spektrometername]_[Spektrometerpüfte

stname].sp gespeichert. 

Ergänzende Information 

Um alle Spektrometerprüftest einzurichten, benutzen Sie die entsrechenden Einstellungs-
Registerseiten. S. dazu auch Spektrometertest mit Details zur Durchführung der Prüftestverfahren. 
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Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten und die Log-Datei im gesicherten Rich-Text-
Format (*.srtf) öffnen möchten, klicken Sie auf die Option ES-Report öffnen im Menü Datei, 
durchsuchen Sie und klicken Sie auf die Datei. Im Ordner wird eine *.rtf-Datei erzeugt. 
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Einrichten des Abszissentests 

Der Abszissentest ist ein Spektrometer-Bereitschaftstest, der es Ihnen ermöglicht, die 
Wellenzahlgenauigkeit zu validieren. 

1. Wählen Sie die Option Geräteleistungsprüfung (IPV) im Menü Einstellungen.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten der Spektrometer-Bereitschaftstests werden in der Dialogleiste 
eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf Abszissenprüftest einrichten. 

Die Registerseite Abszissenprüftest einrichten 

Auf dieser Seite erfolgt die Eingabe des Abszissenwerts Nominal , sowie der Untere Grenzwerte 
und Obere Grebzwerte für die Positionen von bis zu drei Peaks, welche beim Abszissentest 
gemessen werden. Setzen Sie für jede Peakposition, die Sie berechnen möchten, eine Markierung 
in das Kästchen Einschließen. 

Sie können den Algorithmus zur Ermittlung der Peakposition unter Interpolierte Bande und 
Schwerpunktsuche auswählen. 

Zur Durchführung des Abszissentests wird ein Spektrum aufgenommen und die Wellenzahlen bei 
den angegebenen Peaks gemessen. Liegen die gemessenen Wellenzahlen bei allen Peaks innerhalb 
der oberen und unteren Grenzwerte, ist der Test bestanden. 

Ergänzende Information 

Wenn Sie eine Routinevalidierung anhand interner Referenzmaterialien durchführen, wählen Sie als 
nominelle Referenzwerte drei Peaks in der dritten Spalte des IPV-Zertifikats aus, das mit dem 
optionalen IPV-Kit geliefert wird. Für das MIR empfehlen wir, die drei Peaks bei den nominellen 
Wellenzahlen von 3060,14, 1601,38 und 1028,42 cm-1 zu verwenden. 

HINWEIS: Peaks oberhalb von 1800 cm -1 im Spektrum von Polystyrol sind breiter als die meisten 

Peaks unterhalb von 1800 cm-1 und können daher bei gegebenem Rauschen höhere 

Schwankungen aufweisen. Die Peaks bei 1943 und 1802 cm-1 können hingegen von 

Wasserbanden überlagert sein und sollten daher nicht verwendet werden. 

Für das NIR empfehlen wir, die Peaks bei 5669,3 cm-1 und 4571,6 cm-1 zu verwenden. Als Richtlinie 
bei analytischen Anwendungen mit Messungen von Flüssigkeiten und Festkörpern, sind ±0,5 cm-1 
oder ±1,0 cm-1eine adäquate Toleranz. 

Unterschiede in der Temperatur und Strahlgeometrie innerhalb des Spektrometers und des 
Probenraums können zu veränderten Peakpositionen führen. Daher ist es wichtig, dass 
Kalibrationsmessungen bei IPV-Routinetests immer in der gleichen Probenposition durchgeführt 
werden. 

Mit einem AVP aufgenommene Spektren ergeben Banden mit einer Breite von 10 cm-1 oder mehr; 
Peakpositionen können stimmig mit einer Genauigkeit von ±0,1 cm-1 gemessen werden, 
vorausgesetzt dass der Pegel des Rauschen entsprechend niedrig ist. 
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Der Algorithmus Interpolierter Peak errechnet die Peakposition aus maximalen Intensitäten. Der 
Algorithmus Schwerpunktsuche, den das National Institute of Standards and Technology (NIST) 
verwendet, errechnet die Peakposition aus der Bandenform. Bei der Anwendung des Algorithmus 
Schwerpunktsuche wird 0,5 als Anteil der Peakhöhe zur Berechnung seines Schwerpunkts 
angenommen. 

Zum Einstellen der Reportoptionen für Ihre IPV-Tests lesen Sie den Abschnitt IPV-Prüftests 
einstellen. 
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Einrichten des ASTM-Tests Stufe 0 

Wird ein ASTM-Test eingerichtet, ist dieser spezifisch für die aktuelle Spektrometerkonfiguration. 
Diese beinhaltet den Spektrometernamen, Seriennummer des Spektrometers, momentane 
Strahlungsquelle, aktuellen Strahlteiler und Detektor. Aus diesem Grund müssen Zubehöre, die 
einen Detektor enthalten, wie das NIRA oder die Faseroptiksonde, bei der Durchführung des Tests 
im Spektrometer eingebaut sein. 

Für ASTM-Tests Stufe 0 im FTIR-Bereich gelten die Vorgaben von ASTM E1421-99 
"Standardverfahren zur Charakterisierung und Messung der Leistung von FTIR-Spektrometern: Die 
Tests Stufe 0 und Stufe 1". 

Für ASTM-Tests Stufe 0 im FTNIR-Bereich gelten die Vorgaben von ASTM E1944-98 
"Standardverfahren zur Charakterisierung und Messung der Leistung von FTNIR-Spektrometern: 
Die Tests Stufe 0 und Stufe 1". 

HINWEIS: ASTM-Tests Stufe 0 für den FIR-Bereich sind nicht definiert. 

3. Wählen Sie die Option Geräteleistungsprüfung (IPV) im Menü Einstellungen.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten der Spektrometer-Bereitschaftstests werden in der Dialogleiste 
eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

1. Klicken Sie auf den Reiter ASTM0-Test einstellen. 

Einstellungen des ASTM-Tests (E1421-99) Stufe 0 

Geben Sie den Dateinamen und Pfad für die beiden Referenzspektren ein, die Sie für den ASTM-
Test E1421-99 verwenden möchten. 

Die ASTM-Tests E1421-99 Stufe 0 werden mit dem Spektrometer bei frei verlaufendem Lichtstrahl 
ausgeführt, z. B. mit dem Spectrum One, Spectrum 100 oder Spectrum 400 im MIR-Modus mit 
einem Probenhalter. Zwei Referenzspektren müssen mit gleicher Spektrometerkonfiguration 
aufgenommen werden. Es wird ein Einstrahl-Energiespektrum (Untergrund) und ein 
Transmissionsspektrum von Polystyrol aufgenommen und z. B. als Referenzuntergrund.sp bzw. 
Referenzpolystyrol.sp gspeichert. 

Danach werden im Verlauf des ASTM-Tests Spektren aufgenommen und mit den Referenzspektren 
verglichen. 

Der Scanbereich muss mindestens von 4050 bis 150 cm-1 reichen, mit einer Auflösung von 4 cm-1. 
Die ASTM-Methode empfiehlt eine Scandauer von 30 Sekunden, was bei der 
Standardgeschwindigkeit des TGS-Detektors von 0,2 etwa 5 Scans bedeutet. 

HINWEIS: ASTM-Tests müssen mit ausgeschalteter CO2/H2O-Unterdrückung ausgeführt werden 

und daher erfolgt die Aufnahme der Referenzspektren gleichfalls auf diese Art. Stellen 

Sie sicher, dass die Option CO2/H20 auf der Registerseite Erweiterte 

Spektrometereinstellungen nicht aktiviert ist. 
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HINWEIS:  Falls Sie über ein Spotlight 150 Imaging System verfügen, müssen Referenzspektren mit 

den Aperturen in der Validierungsposition aufgenommen werden. 

Die gleiche Polystyrol-Referenzprobe, die zum Aufnehmen des Polystyrol-Referenzspektrums 
verwendet wird, muss auch beim ASTM-Test Stufe 0 in derselben Probenposition und mit gleicher 
Ausrichtung verwendet werden. Das Polystyrolspektrum kann mit der Polystyrolfolie im Filterrad 
(Interne APV) oder mit einer Polystyrolfolie im Probenraum durchgeführt werden. S. dazu IPV-
Prüftests einstellen bezüglich Einstellung der Messungen. 

Einstellungen des ASTM-Tests (E1944-98) Stufe 0 

Geben Sie den Dateinamen und Pfad für die beiden Referenzspektren ein, die Sie für den ASTM-
Test E1944-99 verwenden möchten. Zwei Referenzspektren müssen mit gleicher 
Spektrometerkonfiguration aufgenommen werden. Then, Danach werden im Verlauf des ASTM-
Tests Spektren aufgenommen und mit den Referenzspektren verglichen. 

ASTM-Test NIR in Transmission 

Die ASTM-Tests E1944 Stufe 0 in Transmission werden mit dem Spektrometer bei frei verlaufendem 
Lichtstrahl ausgeführt, z. B. mit dem Spectrum One NTS, Spectrum 100N oder Spectrum 400 im 
NIR-Modus mit einem Probenhalter. Es wird ein Einstrahl-Energiespektrum (Untergrund) und das 
Transmissionsspektrum einer Referenzprobe aufgenommen und z. B. als Energiereferenz.sp bzw. 
Testprobenreferenz.sp gespeichert. 

Der Scanbereich muss mindestens von 12550 bis 3950 cm-1 reichen, mit einer Auflösung von 4 cm-

1. Die ASTM-Methode empfiehlt eine Scandauer von von 30 Sekunden, was bei der 
Standardgeschwindigkeit des TGS-Detektors von 0,2 etwa 5 Scans bedeutet. 

HINWEIS: ASTM-Tests müssen mit ausgeschalteter CO2/H2O-Unterdrückung ausgeführt werden 

und daher erfolgt die Aufnahme der Referenzspektren gleichfalls auf diese Art. Stellen 

Sie sicher, dass die Option CO2/H20 auf der Registerseite Erweiterte 

Spektrometereinstellungen nicht aktiviert ist. 

  

HINWEIS:  Falls Sie über ein Spotlight 150 Imaging System verfügen, müssen Referenzspektren mit 

den Aperturen in der Validierungsposition aufgenommen werden. 

Die gleiche Polystyrol-Referenzprobe, die zum Aufnehmen des Polystyrol-Referenzspektrums 
verwendet wird, muss auch bei ASTM-Tests Stufe 0 in derselben Probenposition und mit gleicher 
Ausrichtung verwendet werden. Für ASTM E1944 ist Polystyrol nicht vorgeschrieben, das 
Referenzprobenspektrum kann jedoch mit der 1,2 mm starken Polystyrolfolie im Filterrad (Interne 
APV) oder einer Polystyrolscheibe von 1,2 mm Dicke im Probenraum aufgenommen werden. S. IPV-
Prüftests einstellen bezüglich Einstellung der Messungen. 

ASTM-Test NIR in Reflexion 

Die ASTM-Tests E1944 Stufe 0 in Reflexion werden mit den Spektrometern Spectrum One NTS, 
Spectrum 100N oder Spectrum 400 im NIR-Modus mit einem NIRA oder mit der Faseroptiksonde 
(FOP) durchgeführt. Es wird ein Energie-Referenzspektrum mit frei verlaufendem Strahl und einem 
Referenzmaterial im Probenraum aufgenommen. Die Spktren können z. B. als 
NIRA_Energiereferenz.sp bzw. NIRA_Testprobenreferenz.sp gespeichert werden. 

Der Scanbereich sollte mindestens von 12550 bis 3950 cm-1 reichen, mit einer Auflösung von 4 cm-

1. Die ASTM-Methode empfiehlt eine Scandauer von 30 Sekunden, was bei der 
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Standardgeschwindigkeit des TGS-Detektors von 0,2 etwa 5 Scans bedeutet. Da jedoch bei einem 
NIRA oder FOP die Standardscangeschwindigkeit 1,0 beträgt, entspricht dies etwa 26 Scans in 30 
Sekunden. 

HINWEIS: ASTM-Tests müssen mit ausgeschalteter CO2/H2O-Unterdrückung ausgeführt werden 

und daher erfolgt die Aufnahme der Referenzspektren gleichfalls auf diese Art. Stellen 

Sie sicher, dass die Option CO2/H20 auf der Registerseite Erweiterte 

Spektrometereinstellungen nicht aktiviert ist. 

Die gleiche Referenzprobe, die zum Aufnehmen des Referenzspektrums verwendet wird, muss auch 
bei ASTM-Test Stufe 0 in derselben Probenposition und mit gleicher Ausrichtung der 
Testreferenzprobe verwendet werden. ASTM E1944 empfielt, ein geeignetes Reflexions-
Testmaterial zu verwenden, wie z. B. NIST SRM 1920. Die interne APV ist für diesen Test nicht 
geeignet. S. dazu IPV-Prüftests einstellen bezüglich Einstellung der Messungen. 

Ergänzende Information 

Werden bei Ihrem Spektrometer die Strahlungsquelle, der Detektor, Strahlteiler oder das Netzteil 
ausgetauscht, müssen Sie neue Referenzspektren aufnehmen und die entsprechenden ASTM-Tests 
Stufe 0 durchführen. 

ASTM-Tesbeschreibungen E1421-99 und E1944-98 sind bei ASTM erhältlich, unter der Anschrift: 

American Society for Testing and Materials  
100 Barr Harbor Drive  
West Conshohocken  
PA 19428  
USA. 
www.astm.org 
 

 

http://www.astm.org/
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Rauschen-Prüftest einrichten 

Rauschen-Prüftest ist ein Bereitschaftstest, der es ermöglicht das RMS (%T) und Peak-zu-Peak 
(%T) Rauschen über einen Bereich zu bestimmen und eine Drift der Basislinie (%T/cm-1) zu 
ermitteln.  

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometerprüftest (IPV).  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten Spektrometer-Püftests werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS:  Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Rauschen-Prüftest einrichten. 

Die Registerseite Rauschen-Prüftest einrichten 

Tragen Sie in die Felder Von (cm-1) und Bis (cm-1) die Wellenzahlen für den Bereich ein, über 
welchen das Rauschen gemessen werden soll. Setzen Sie für jede Statistik, die berechnet werden 
soll, eine Markierung in das Kästchen der Spalte Einschließen und geben Sie Absorptionswerte für 
Nominal (ein gängiger Wert für das Rauschen) und für Grenzwert ein (ein Wert, oberhalb dessen 
das Rauschen zu hoch ist). 

Die Voreinstellungen der Werte für Nominal und Grenzwert sind keine Richtwerte für Ihre 
Anwendung. Sie müssen die Werte für die betreffenden Spalten selbst experimentell bestimmen, 
mit der von Ihnen eingestellten Messkonfigurations des Spektrometers und seiner Zubehöre. 

Wir empfehlen Ihnen, eine Reihe von Tests über einen Zeitraum von mehreren Tagen 
durchzuführen, um den Einfluss von Temperaturschwankungen, Gerätelaufzeit, Luftfeuchtigkeit und 
anderen Variablen berücksichtigen zu können. Ermitteln Sie aus den gewonnenen Ergebnissen die 
Schwellenwerte des Rauschen-Tests für Nominal und für Grenzwert. 

HINWEIS:  Geben Sie für den Grenzwert der Drift eine positive Zahl ein. Der Grenzwert wird 

unabhängig vom Steigungssinn angewandt. 

Ergänzende Information 

Zum Einrichten der Reportoptionen für Ihre Spektrometer-Prüftests lesen Sie den Abschnitt IPV-
Prüftests einstellen.  
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Einstellung des Ordinatentests 

Der Ordinatentest ist ein Spektrometerprüftest, welcher es Ihnen ermöglicht, die Wiederholbarkeit 
von %T zu validieren. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Spektrometerprüftest (IPV).  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometerprüftests werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Ordinatentest einstellen . 

Die Registerseite Einstellung des Ordinatentests 

Hier können Sie Ordinatenwerte für Nominalwert (%T), sowie für Unterer Grenzwert (%T) 
und Oberer Grenzwert (%T) für bis zu drei Abszissenpositionen eingeben. Setzen Sie für jede 
Peakposition, die Sie berechnen möchten, eine Markierung in das Kästchen der Spalte 
Einschließen. 

Im Verlauf des Ordinatentests wird die Ordinate bei den angegebenen Abszissenpositionen 
gemessen. Liegen die Messwerte innerhalb des oberen und unteren Grenzwerts, ist der Test 
bestanden. 

Die Werte zum Eingeben in die Spalte Nominalwert müssen von Ihnen experimentell bestimmt 
werden, unter der Verwendung der ausgesuchten Einstellung zur Spektrometervalidierung. Wir 
empfehlen Ihnen, eine Reihe von Tests über einen Zeitraum von mehreren Tagen durchzuführen, 
um den Einfluss von Temperaturschwankungen, Gerätelaufzeit, Luftfeuchtigkeit und anderen 
Variablen berücksichtigen zu können. Ermitteln Sie aus den gewonnenen Ergebnissen die 
Ordinatenwerte für den Nominalwert und für die Grenzwerte. 

Ergänzende Informationen 

Im MIR ist das Referenzmaterial für den Ordinatentest das Glasfilter Schott NG11 und die Standard-
Abszissenpositionen sind 3990 cm-1, 3030 cm-1 und 200 cm-1. Im NIR ist Polystyrol das 
Referenzmaterial für den Ordinatentest und die Standard-Abszissenpositionen sind 5669,3 cm-1 und 
4571,6 cm-1.  Der Ordinatentest kann mit dem entsprechenden Filter im Filterrad (Interne APV) oder 
durch Einbringen des Referenzmaterials in den Probenraum ausgeführt werden. S. dazu auch IPV-
Prüftests einstellen bezüglich der Messtechnik und der Reportoptionen für Ihren 
Spektrometerprüftest. 

Falls Ihr Spektrometer kein internes automatisches Filterrad eingebaut hat, benutzen Sie das mit 
dem Gerät gelieferte Glas-Referenzmaterial Schott NG11.  

Glasfilter Schott NG11 

Das Glasfilter Schott NG11 als Referenzprobe für den Ordinatentest hat eine nominelle Schichtdicke 
von 1 mm. Es handelt sich um ein sehr stabiles Material mit einer Reihe breiter spektraler 
Merkmale, deren Transmissionen zwischen 70 % und 0 % liegen. Mit dem Filter kann überprüft 
werden, ob das Spektrometer wiederholbar misst, die Richtigkeit der Transmissionsskalierung kann 
damit jedoch nicht überprüft werden, da die exakten Transmissionswerte des Glasfilters nicht 
vorliegen. 

 



352 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Einstellung der Pharmakopöe-Tests 

Die Registerseite Einstellung der Pharmakopöe-Tests ermöglicht es Ihnen, vordefinierte IPV-
Tests für Ihr Spektrometer auszuwählen, welche den Vorschriften der Britischen, Chinesischen, 
Europäischen, Indischen, Japanischen oder US-Amerikanischen Pharmakopöe genügen. Ergänzend 
dazu können Sie einige generische Tests einrichten, die auf diesen Vorgaben beruhen und die Sie 
nach eigenem Gutdünken verändern können. 

Um auf den Reiter zugreifen zu können, muss auf der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests bei 
den Spektrometerprüftests die Pharmakopöe-Option aktiviert sein. 

Der Inhalt der Registerseite Einstellung der Pharmakopöe-Tests wird von dem 
länderspezifischen Pharmakopöe-Test abhängen, den Sie in der DropDown-Liste des Reiters 
Einstellung der IPV-Prüftests auswählen. 

Die Validierungstests sind spezifisch für die momentane Spektrometerkonfiguration: 
Spektrometertyp, Art der Lichtquelle, aktueller Strahlteiler und Detektor. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Spektrometerprüftests.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Spektrometerprüftests werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung der IPV-Prüftests. 

3. Wählen Sie MIR-Pharmakopöe oder NIR-Pharmakopöe.  

Die angezeigten Optionen hängen vom Spektrometer ab, mit welchem Sie verbunden sind: 
MIR-Pharmakopöe gilt für MIR-Spektrometer und für Zweibereichs-Geräte, die auf MIR-
Modus eingestellt sind, NIR-Pharmakopöe für NIR-Spektrometer und Zweibereichs-Geräte, 
die auf NIR-Modus eingestellt sind. 

4. Wählen Sie in der DropDown-Liste den Test aus, den Sie durchführen möchten.  

Optionen für MIR sind Generische MIR-Tests, Europäische Tests, Britische Tests, 
Chinesische Tests, Indische Tests und Japanische Tests. 

Optionen für NIR sind Generische NIR-Tests, US-Amerikanische Tests und Indische 
Tests. 

5. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung der Pharmakopöe-Tests.  

Die Registerseite wird eingeblendet. Sie enthält individuelle Reiter für jeden Pharmkopöe-
Test. In der nachfolgenden Tabelle sind Details zu den wählbaren Tests angegeben. 

6. Markieren Sie auf der Registerseite für jeden Test, den Sie durchführen möchten, das 
Kästchen Aktivieren.  

Bei dem generischen Test sind standardmäßig alle weiteren Tests deaktiviert. Bei anderen 
Optionen sind standardmäßig alle Tests aktivierbar. 

7. Falls Sie Generische MIR-Tests oder Generische NIR-Tests gewählt haben, sind 
zusätzliche Optionen verfügbar, die nachfolgend bei den einzelnen Tests beschrieben 
werden. 
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MIR-Tests 

Verfügbare MIR-Tests sind: 

Pharmakopöe Auflösung Wellenzahl Wiederholbarkeit Ordinate Schichtdicke 

Generisch Ja Ja Ja A/%T NV 

Europäisch Ja Ja Nein A 35 mm 

Britisch Ja Ja Nein A 35 mm 

Indisch Ja Ja Nein A 35 mm 

Japanisch Ja Ja Ja %T 0,04 mm 

Chinesisch Ja Ja Ja %T 0,04 mm 

Auflösungsleistungstest 

Bei dem Auflösungsleistungstest wird das Spektrum einer Polystyrolfolie mit bekannter Schichtdicke 
im Wellenlängenbereich 4000-400 cm- - 1 aufgenommen.  

Bei den Generischen MIR-Tests können Sie die Ordinateneinheiten (A oder %T) wählen, der Tabelle 
Zeilen für weitere Peaks hinzufügen und die Peakpositionen und minimalen Peakhöhen festlegen. 

Um festzulegen, welche Peaks zur Durchführung der Tests einzuschließen sind, markieren Sie die 
Kästchen Einschließen der jeweiligen Tabellenzeile. 

Wurde auf der Registerkarte Einstellung der IPV-Prüftests als Messoption Interne APV gewählt, 
wird für den Test die Polystytolfolie im internen Filterrad verwendet. Sie finden die vorgegebene 
Schichtdicke in der betreffenden Pharmakopöe. 
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Die nachfolgende Tabelle enthält eine Übersicht auf die Auflösungsleistungstests der in der 
Software Spektrum enthaltenen Pharmakopöe-Tests: 

Pharmakopöe Vorgabe 1 Vorgabe 2 

EU/Britisch/Indisch  

  

Die Differenz zwischen dem 

Absorptionsminimum bei 2870 cm-1 

und dem Absorptionsmaximum bei 

2849,5 cm-1 muss größer als 0,33 A 

sein. 

Die Differenz zwischen dem 

Absorptionsminimum bei 1589 cm-1 und 

dem Absorptionsmaximum bei 1583 cm-1 

(minimale Peakhöhe) muss größer als 

0,08 A sein. 

Japanisch Die Muldentiefe des 

Absorptionsmaximums bei etwa 

2850 cm-1 muss gegenüber dem 

Minimum bei etwa 2870 cm-1 

mindestens um 18 %T größer sein. 

Die Muldentiefe des 

Absorptionsmaximums bei etwa 

1583 cm-1 muss gegenüber dem 

Minimum bei etwa 1589 cm-1 mindestens 

um 12 %T größer sein. 

Chinesisch Die Muldentiefe des 

Absorptionsmaximums bei etwa 

2851 cm-1 muss gegenüber dem 

Minimum bei etwa 2870 cm-1 um 18 

%T größer sein. 

Die Muldentiefe des 

Absorptionsmaximums bei etwa 

1583 cm-1 muss gegenüber dem 

Minimum bei etwa 1589 cm- - 1 um 12 

%T größer sein. 

Die Standardeinstellungen für jeden Pharmakopöe-Test entsprechen den betreffenden Vorgaben. 
Im Laufe des Tests werden ein Untergrundspektrum und ein Polystyrol-
Probenspektrum aufgenommen. Es wird eine Log-Datei erzeugt, welche die Testergebnisse enthält, 
bestehend aus dem Probenspektrum und einer Ergebnistabelle. Spektren- und Log-Datei werden an 
dem Speicherort abgelegt, welcher auf der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests angegeben 
wurde. 

VORSICHT: Die Auflösungsleistungstests der Generischen, Japanischen und Chinesischen 

Pharmakopöe beruhen auf Messungen von Unterschieden zwischen jeweils zwei 

Transmissionwerten. Daher hängt das erhaltene Testergebnis auch von der 

Grundlinienhöhe des Spektrums ab. Polystyrolfolien, die als IR-Standards eingesetzt 

werden, haben aufgeraute Oberflächen, um das Auftreten von Interferenzmustern und 

einen Grundlinienversatz des Spektrums durch Streuung an diesen Flächen zu 

verhindern. Um den Einfluss solcher Störungen auf das Ergebnis des 

Auflösungsleistungstests zu vermeiden, erfolgt vor der Auflösungsberechnung eine 

Basislinienkorrektur des Testspektrums. Für diesen Vorgang wird ein einzelner 

Basispunkt bei 2050 cm-1 verwendet. Diese Korrektur entfällt bei dem Generischen 

MIR-Test. 
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Wellenzahlprüftest 

Bei dem Wellenzahlprüftest wird das Spektrum einer Polystyrolfolie aufgenommen. Die Nominale 
Absorptionsposition wird mit dem aktuellen Absorptionsmaximum verglichen. Der ermittelte Wert 
muss bei jedem getesteten Peak innerhalb des Unteren und Oberen Grenzwerts liegen, damit der 
Test bestanden ist. 

Die exakten Peakpositionen und die Toleranzen in der Tabelle der Grenzwerte hängen von der 
betreffenden Pharmakopöe ab. Bei einem Generischen Test können Sie der Tabelle neue Zeilen für 
weitere Peaks hinzufügen und untere und obere Grenzwerte selbst vorgeben. 

Zum Auswählen der Peaks, die beim Ablauf des Tests verwendet werden, markieren Sie die 
Kästchen Einschließen in den jeweiligen Zeilen der Tabelle. 

Wenn Sie auf der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests als Messoption Interne APV 
gewählt haben, wird für den Test die Polystyrolfolie des internen Filterrads verwendet. Sie finden 
die vorgegebene Schichtdicke in der betreffenden Pharmakopöe. 

Im Laufe des Tests werden ein Untergrundspektrum und ein Polystyrol-
Probenspektrum aufgenommen. Es wird eine Log-Datei erzeugt, welche die Testergebnisse enthält, 
bestehend aus dem Probenspektrum und einer Ergebnistabelle. Spektren- und Log-Datei werden an 
dem Speicherort abgelegt, welcher auf der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests angegeben 
wurde. 

Wiederholbarkeitstest 

Die Grenzwerte für den Wiederholbarkeitstest können für eine Routinevalidierung an die 
Bedingungen Ihres Spektrometers angepasst werden, der Japanische Pharmakopöestandard gibt 
jedoch vor, dass der Unterschied bei der Transmission im Wellenzahlbereich von 3000 bis 1000 cm-

1 innerhalb von 0,5 % und die Abszissenabweichung bei etwa 1000 cm-1 unter 1 cm-1liegen muss. 
Die Chinesische Pharmakopöe gibt vor, dass die Abweichung unter 0,5 % bei Wellenzahlen um 
3000 cm-1 und die Abszissenvariation bei etwa 1000 cm-1 innerhalb von 1 cm-1liegen muss. 

Bei Generischen Wiederholbarkeitstests können Sie die Anzahl gemessener Peaks vergrößern. 
Standardmäßig wird das Polystyrolspektrum zweimal aufgenommen, beim Generischen 
Wiederholbarkeitstest können Sie jeoch die Anzahl der Wiederholungen erhöhen. Geben Sie für 
jede Wellenzahl in der Tabelle die Werte der nominalen Variation der Abszisse (cm-1) oder Ordinate 
(%T) ein. Ist die ermittelte Variation bei jedem Peak geringer als die nominelle Variation, gilt der 
Test als bestanden. 

Im Laufe des Tests werden ein Untergrundspektrum und ein Polystyrol-Probenspektrum je nach 
Anzahl der gewählten Wiederholungen, jedoch mindestens zweimal aufgenommen. Es wird eine 
Log-Datei erzeugt, welche die Testergebnisse enthält, bestehend aus dem Probenspektrum und 
einer Ergebnistabelle. Spektren- und Log-Datei werden an dem Speicherort abgelegt, welcher auf 
der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests angegeben wurde. 
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NIR-Tests 

Verfügbare NIR-Tests sind: 

Pharmakopöe Wellenlängenrichtigkeit Linearität Rauschen Wiederholbarkeit Ordinate 

Generisch Ja Ja Ja Ja A/%T 

USP Ja Ja Ja Nein A 

Indisch Ja Ja Ja Ja %T 

Wellenlängenrichtigkeitstest (Wellenlängenskalenüberprüfung) 

Bei dem Wellenlängenrichtigkeitstest wird ein Spektrum aufgenommen und die Wellenzahl 
bestimmter Peaks gemessen. Liegen die gemessenen Wellenzahlen aller Peaks innerhalb der 
oberen und unteren Grenzwerte des jeweiligen Peaks, gilt der Test als bestanden. 

Bei der Indischen NIR-Wellenlängenskalenüberprüfung und dem US-Amerikanischen 
Wellenlängenrichtigkeitstest kann man den Nominalen Abszissenwert und den Unteren und 
Oberen Grenzwert der Position von bis zu drei Peaks auswählen. Beim Generischen NIR-
Wellenlängenrichtigkeitstest können Sie der Tabelle neue Zeilen hinzufügen, um weitere Peaks 
vorzugeben. 

Markieren Sie für jede Peakposition, die ermittelt werden soll, das Kästchen Einschließen. 

Sie können den Algorithmus für die Ermittlung der Peakposition unter Interpolierter Peak und 
Schwerpunkt auswählen. Der Algorithmus Interpolierter Peak errechnet die Peakposition aus 
maximalen Intensitäten, der Algorithmus Schwerpunkt errechnet die Peakposition aus der Form 
des Peaks. Bei der Anwendung des Algotihmus Schwerpunkt wird für die relative Peakhöhe, 
welche festlegt, wie viel von einem Peak zur Berechnung seines Schwerpunkts herangezogen wird, 
auf 0,5 gesetzt. 

Die Grenzwerte sollten so eingerichtet sein, dass sie zu Ihren Gerätebedingungen für eine 
Routinevalidierung passen. Angaben zu geeigneten Referenzmaterialien finden Sie in der 
betreffenden Pharmakopöe. 

Im Laufe des Tests werden ein Untergrundspektrum und ein Polystyrol-Probenspektrum je nach 
Anzahl der gewählten Wiederholungen, jedoch mindestens zweimal aufgenommen. Es wird eine 
Log-Datei erzeugt, welche die Testergebnisse enthält, bestehend aus dem Probenspektrum und 
einer Ergebnistabelle. Spektren- und Log-Datei werden an dem Speicherort abgelegt, welcher auf 
der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests angegeben wurde. 

Linearitätstest 

Für den photometrischen Linearitätstest werden Spektren von mindestens vier Referenzmaterialien 
aufgenommen und mit gespeicherten Reflexions- oder Transmissionswerten von Spektren 
derselben Materialien verglichen. Für jede angegebene Abszissenposition werden gemessene Werte 
gegen die bekannten Absorptionswerte der Standards dargestellt. Danach wird eine lineare 
Regression erstellt und es werden für den Anstieg die Differenz zu 1 und die Differenz des 
Achsenabschnitts von Null ermittelt. Die Referenzspektren müssen in Absorption aufgenommen 
werden. Falls Sie die Validierung Ihres Systems mit Hilfe eines NIRA durchführen, müssen auch die 
Referenzspektren mit dem eingebauten NIRA aufgenommen worden sein. 
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Der Test verläuft unter der Verwendung von mindestens vier Referenzstandards, im Bereich von 10 
% to 90% für Analyte mit Absorptionen unter 1,0. Überschreitet die Analytabsorption 1,0, werden 
Standards mit 2 % oder 5% (oder beide) hinzugenommen. Details zu geeigneten 
Reflexionsstandards finden Sie in der jeweiligen Pharmakopöe. 

Sie können bis zu drei Abszissenpositionen festlegen, bei welchen die Validierung stattfinden wird. 
Standardeinstellungen sind 8333, 6250 und 5000 cm-1. Sie können die Grenzwerte für den 
Anstieg und für den Achsenabschnitt vorgeben. Standardwerte sind 1 +/- 0,05 für den Anstieg 
und 0 +/- 0,05 für den Achsenabschnitt. Eingabewerte für Anstieg und Achsenabschnitt müssen 
experimentell bestimmt werden, mit der von Ihnen gewählten Spektrometereinstellung. 

Bei Generischen NIR-Tests können Sie der Tabelle neue Zeilen hinzufügen, mit weiteren 
Abszissenpositionen, die Sie neben den Grenzwerten für Anstieg und Achsenabschnitt festlegen 
können. 

Klicken Sie für jede Referenz in der Tabelle der Referenzspektren auf die Taste Durchsuchen in 
der Spalte Spektrendatei und wählen Sie Ihr Referenzspektrum aus. Zum Hinzufügen von Zeilen 
in die Tabelle der Referenzspektren, editieren Sie das Feld Anzahl Referenzmaterialien. Als ein 
Minimum sind 4 Reflexionsstandards erforderlich, maximal können 10 Spektren vorgegeben 
werden. 

Im Laufe des Tests wird zunächst ein Untergrundspektrum aufgenommen und danach werden Sie 
aufgefordert, das Referenzmaterial in den Lichtweg zu stellen. Sind keine Referenzspektren 
geladen, erscheint während des Test eine Fehlermeldung. Es werden für jedes Referenzmaterial ein 
Untergrund- und ein Referenzspektrum erzeugt. Zudem wird eine Log-Datei erstellt, welche die 
Testergebnisse enthält, mit einer Liste der Referenzspektren, der Darstellung gemessener gegen 
Nominalwerte und der Ergebnistabelle aller Positionen. Spektren und Log-Datei werden an dem 
Speicherort abgelegt, welcher auf der Registerkarte Einstellung der IPV-Prüftests angegeben 
wurde. 

Rauschenprüftest 

Beim photometrischen Rauschenprüftest werden ein stark reflektierendes (Hochfluss) und ein 
schwach reflektierendes Referenzmaterial (Niedrigfluss) aufgenommen, zusammen mit einem 
Material, das als Probe und als Referenz dient. Sie können den Bereich festlegen, in welchem das 
Rauschen ermittelt wird, die Segmentgröße für den Bereich und den Nominalwert, sowie den 
unteren und oberen Grenzwert für mittleres RMS-Rauschen und maximales individuelles RMS-
Rauschen bei Rauschenprüftests mit Hochfluss und Niedrigfluss vorgeben. 

Wählen Sie den Bereich innerhalb dessen Sie das Rauschen ermitteln möchten. Der 
Standardbereich liegt zwischen 8350 und 4450 cm-1. Wählen Sie danach die Segmentgröße  
(cm-1), über welche das Rauschen berechnet werden soll. Die Standardgröße ist 300 cm-1. Das 
Rauschen wird anschließend im angegebenen Bereich für sukzessive Segmente der vorgegebenen 
Größe berechnet. Im Bereich von 8350 bis 4450 cm-1 gibt es 13 Segmente zu je 300 cm-1. Die 
maximal zulässige Anzahl von Segmenten beträgt 20. 

Hochfluss-Messungen erfolgen mit stark reflektierendem Referenzmateriel, während Niedrigfluss-
Messungen mit schwach reflektierendem Referenzmaterial durchgeführt werden. Der 
Reflexionsstandard wird als Proben- und Untergrundreferenz eingesetzt. Bei geringem Lichtfluss 
erwächst ein signifikanter Beitrag zum Rauschen durch die Optik, die Lichtquelle, die Elektronik und 
durch den Detektor. Niedriger Lichtfluss tritt immer dann auf, wenn eine schwach reflektierende 
oder stark absorbierende Probe gemessen wird. 
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Werte, die in die Spalte Nominal für Hochfluss und Niedrigfluss eingegeben werden, müssen mit 
den von Ihnen ausgewählten Spektrometereinstellungen experimentell bestimmt werden. Wir 
empfehlen Ihnen, eine Reihe von Tests über einige Tage mehrmals durchzuführen, um 
Schwankungen der Umgebungstemperatur, Laufzeiten des Spektrometers, Luftfeuchtigkeit und 
andere Variablen zu berücksichtigen. Ermitteln Sie anhand der erhaltenen Daten die Grenzwerte 
und die Nominalwerte für die Tests. Toleranzgrenzen hängen von der Definition der 
Zweckdienlichkeit für eine individuelle Applikation ab. Demgegenüber liegen die Grenzwerte der 
Methode USP<1119>  bei 0,0003 RMS und 0,0008 Max für Hochfluss und bei 0,001 RMS und 0,002 
Max für Niedrigfluss. 

Beim Ablauf des Tests werden Sie dazu aufgefordert, ein Hochfluss- und danach ein Niedrigfluss-
Referenzmaterial einzusetzen. Es wird ein Untergrund- und ein Probenspektrum für jede Referenz 
erzeugt. Dabei wird eine Log-Datei mit Testergebnissen erstellt, welche die Spektren des Rauschens 
enthält und eine Tabelle mit nominalen und beobachteten mittleren und maximalen RMS-Werten 
für die Hochfluss- und Niedrigfluss-Proben. Spektren- und Log-Datei werden an dem Speicherort 
abgelegt, welcher auf der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests angegeben wurde. 

Wiederholbarkeitstest 

Bei dem Indischen Wiederholbarkeitstest für NIR-Wellenlängen können bis zu drei Positionen 
vorgegeben werden, bei denen die Wiederholbarkeit zu bestimmen ist. Standardwerte sind 7925, 
5947 und 5167 cm-1. Es können zudem Abszissen-Standardabweichungen in cm-1 vorgegeben 
werden. 

Um die Peaks auszuwählen, die bei den Tests verwendet werden, markieren Sie das Kästchen 
Einschließen bei allen Zeilen der Tabelle. Standardwert für Anzahl Wiederholungen ist 5. 

Bei Generischen NIR-Tests können Sie der Tabelle neue Zeilen hinzufügen, um weitere 
Abszissenpositionen einzutragen und Standardabweichungen für Abszissen- und Ordinatenwerte in 
cm-1 und %T festzulegen. Außerdem können bei Generischen NIR-Wiederholbarkeitstests die 
Ordinateneinheiten (A oder %T) ausgewählt werden. Danach können Sie die Art der 
Grenzwerte als Standardabweichung oder als Bereich vorgeben. Die Standardabweichung 
oder die Grenzwerte für Abszissen- und Ordinatenpositionen können anschließend festgelegt 
werden. Standardwerte sind 1 cm-1 und 0,5 %T. 

Bei jeder Messwiederholung werden ein Untergrund- und ein Probenspektrum aufgenommen. 
Zudem wird eine Log-Datei mit den Testergebnissen erstellt, welche die Spektrenwiederholungen 
enthält und eine Ergebnistabelle. Spektren und Log-Datei werden an einem Speicherort abgelegt, 
der auf der Registerseite Einstellung der IPV-Prüftests angegeben wurde. 

Ergänzende Information 

Näheres zu Einstellungn von Reportoptionen für Ihre IPV-Prüftests finden Sie unter Einstellung der 
IPV-Prüftests. 

Erzeugte Spektren und die Log-Datei mit Ergebnissen werden zu den Spektrometerprüftests im 
Ordner Spektren und Log-Dateien abgelegt, der auf der Registerseite Einstellung der IPV-
Prüftests angegeben wird. 

Wird für den MIR-Test die Option Interne APV als Messposition auf der Registerseite Einstellung 
der IPV-Prüftests gewählt, wird die entsprechende Position des Filterrads asugewählt. Bei NIR-Tests 
ist die Messposition immer Probenraum. 
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MIR-Pharmakopöen 

· Europäische Pharmakopöe 6.0, Kapitel 2.2.24, IR-Absorptionsspektrophotometrie. 

· Indische Pharmakopöe, 2010, Kapitel 2.4.6, IR-Absorptionsspektrophotometrie. 

· Japanische Pharmakopöe, 15. Ausgabe, Kap. Allgemeine Tests 2.25, IR-
Spektrophotometrie, S. 43-44. 

· Chinesische Pharmakopöe, 2005, Band 1, Anhang V C. 

NIR-Pharmakopöen 

· USP<1119>-Pharmakopöforum, Band 24, Nr. 4, Juli-Aug. 1998, S. 6463 - 6473.  Der USP-
Test<1119> (US-Amerikanische Pharmakopöe, Kapitel 1119), NIR-Spektrophotometrie. 

· Indische Pharmakopöe, 2010, Kapitel 2.4.6, IR-Absorptionsspektrophotometrie. 
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Laborterminplaner 

Auf der Registerseite Einstellung von Laboraktionen können Sie verschiedene Tests einrichten, 
welche dafür sorgen, dass Ihr Spektrometer korrekt arbeitet. Die Tests beinhalten 
Bereitschaftstests und Spektrometerprüftests und bei den Modellen Spectrum Two auch 
Komponententests. 

Falls Sie über ein Spektrometer Spectrum Two verfügen, können Sie auf der Registerseites 
Einstellung des Stromsparmodus die Stromsparoptionen so einstellen, dass Ihr Spektrometer 
startbereit ist, wenn Sie es brauchen und sich im Schlafmodus befindet, wenn dies nicht der Fall ist. 
Sie können die Zeitpunkte zum Ein- und Ausschalten für jeden Wochentag von einander 
unabhängig einstellen. 

HINWEIS: Der Reiter Einstellung des Stromsparmodus ist nur bei den Spektrometern Spectrum 

verfügbar. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Laborterminplaner.  

Oder 

Klicken Sie auf im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter Laborterminplaner werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung von Laboraktionen oder, falls Sie nur mit einem 
Spektrometer Spectrum Two verbunden sind, auf den Reiter Einstellung des 
Stromsparmodus. 
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Einstellungen auf Laborterminplaner 

Auf der Registerkarte Laboraktionen können Sie den Terminplan für Ihre Spektrometerprüftests 
einstellen. Bei einem Spektrometer Spectrum Two können Sie die Registerkarte auch zur Einstellung 
von Diagnostiktests der Spektrometerkomponenten verwenden. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Laborterminplaner.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Laborterminplaner werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung von Laboraktionen. 

Einstellung von Laboraktionen 

Die Registerkarte Einstellung von Laboraktionen ermöglicht es festzulegen, ob und wann Ihr 
Spektrometer automatisch bestimmte Prüftests durchlaufen wird. 

Komponententests (nur Spectrum Two) 

Wählen Sie Beim Verbinden, um Diagnostiktests jedes Mal durchzuführen, wenn Sie eine 
Verbindung zu Ihrem Spektrometer Spectrum Two aufbauen.  

Klicken Sie auf Nach einem Zeitablauf (Tage), um die Komponententests in bestimmten 
Zeitabständen durchzuführen. Standardeinstellung ist 30 Tage. Geben Sie danach eine geeignete 
Uhrzeit für die Testläufe vor.  

Standardeinstellung ist 9:00 a. m. Falls Sie es nicht wünschen, dass die Diagnostiktests automatisch 
ablaufen, klicken Sie auf die Schaltfläche Auf Anforderung. 

HINWEIS: Sie können von Komponententests auf Anforderung im Menü Datenaufnahme 

ausführen. 

Bereitschaftstests, IPV-Prüftests und AVI-Kalibrierung 

Bei AVI-Kalibrierung, Bereitschaftstests und IPV-Prüftests können Sie zwischen einer Durchführung 
der einzelnen Tests nach einer gewissen Anzahl gemessener Proben oder nach einem bestimmten 
Zeitabstand (in Tagen oder Stunden) wählen. Geben Sie anschließend den gewünschten 
Zahlenwert für die von Ihnen gewählte Option ein. Der standardmäßige Zeitabstand für diese 
Tests beträgt 30 Tage (um 9:00 Uhr a. m.) oder 24 Stunden. Standardmäßige Anzahl gemessener 
Proben ist 10. 
Falls die Option Abbrechen erlauben aktiviert ist, kann ein fälliger Testlauf im eingeblendeten 
Dialogfenster mit dem Befehl Abbrechen aufgehalten werden. 

Standardoption ist Auf Anforderung, welche bewirkt, dass der Terminplaner keine automatischen 
Aktionen auslöst. 

NOTE:  You can run Instrument Checks and Standardize (AVI calibration) on demand from the 

Measurement menu.  
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Ergänzende Informationen 

Wenn eine Aktion fällig ist, wird das Nachrichtenfeld aktualisiert und das Symbol Datenaufnahme 
erhält einen Banner. Um Beispiele zu sehen, klicken Sie auf Hier. 

Wenn eine geplante Aktion fällig ist, ändert sich das Symbol Datenaufnahme, um dies anzuzeigen. 
Das Nachrichtenfeld wird auch die entsprechenden Anleitungen enthalten. S. dazu untenstehende 
Tabelle: 
  

Aktion Aufforderung Datenaufnahmesymbol 

Komponententests Geplante Komponententests 

Stellen Sie sicher, dass der Lichtweg frei ist 

Drücken Sie [Start], um den Test auszulösen 
 

Bereitschaftstests Geplante Bereitschaftstests 

Stellen Sie sicher, dass der Lichtweg frei ist 

Drücken Sie [Start], um den Test auszulösen 
 

IPV-Prüftest Geplanter Prüftest 

Stellen Sie sicher, dass der Lichtweg frei ist 

Drücken Sie [Start], um den Test auszulösen 
 

AVI-Kalibrierung Geplante AVI-Kalibrierung 

Stellen Sie sicher, dass der Lichtweg frei ist 

Drücken Sie [Start], um den Test auszulösen 
 

Klicken Sie auf das Symbol Datenaufnahme, um die Aktion zu starten und befolgen Sie die 
Anleitungen auf dem Bildschirm. Falls zu gleicher Zeit multiple Aktionen fällig sind, wird nach dem 
Abschluss jeder Aktion das Nachrichtenfeld und das Symbol Datenaufnahme für den nächsten Test 
aktualisiert. 

Die Bereitschaftstests und die IPV-Prüftests werden mit den Einstellungen ausgeführt, die auf der 
Registerseite Bereitschaftstests einstellen bzw. IPV-Prüftests einstellen angegeben sind. Nur diese 
ausgewählten Tests werden ablaufen. Näheres zu den Testabläufen finden Sie unter 
Bereitschaftstests und IPV-Prüftests. 

Der Routineablauf der AVI- Kalibrierung ist der gleiche, wie jener, auf welchen im Dialog 
Justagewerkzeuge auf der Registerseite Erweiterte Einstellungen zugegriffen werden kann. 

Die Einstellung von Laboraktionen sind abhängig vom Anwender. 
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Einstellung des Stromsparmodus (nur Spectrum Two) 

Auf der Registerseite Einstellung des Stromsparmodus können Sie bei Spektrometern Spectrum 
Two Optionen für den Stromsparmodus einstellen. Damit erhöht sich die Lebensdauer Ihres Geräts 
und Sie sparen Energie, während sicher gestellt ist, dass Ihr Spektrometer immer dann 
einsatzbereit ist, wenn Sie es brauchen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Laborterminplaner.  

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter Laborterminplaner werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug vergrößern. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung des Stromsparmodus. 

Stromsparmodus 

Sie können anhand von Stromsparoptionen vorgeben, wann Ihr Spektrometer Spectrum Two 
automatisch eingeschaltet wird und für jeden Tag einen Stromsparmodus festlegen. 

Wählen Sie für jeden Wochentag gewünschte Zeitpunkte für Einschalten und Ausschalten und 
markieren Sie das entsprechende Kästchen zum Aktivieren des Stromsparmodus. 

Wird der Stromsparmodus nicht aktiviert, ist die betreffende Zeile der Tabelle verblasst. 

Bei den Stromsparoptionen wird die Uhrzeit im 24-Stunden-Modus eingegeben. Standardmäßige 
Uhrzeit für Einschalten ist 8:00 Uhr und für Ausschalten 18:00 Uhr. Sie können die Uhrzeiten 
anhand der Pfeiltasten verändern oder neue Uhrzeiten eintragen. 

Ergänzende Informationen 

· 30 Minuten bevor das Spektrometer in den Sparmodus eintritt, erscheint auf dem 
Bildschirm eine Vorankündigung, mit der Rückzählung der verbliebenen Zeit. Wenn Sie mit 
Ihrem Spektrometer weiter arbeiten wollen, können Sie dazu die Schaltfläche zum 
Verschieben der Abschaltung verwenden. S. weiter unten Stromsparmodus verschieben. 

· Falls beim Erreichen des Zeitpunkts zum Eintritt in den Stromsparmodus eine 
Datenaufnahme stattfindet, wird diese nicht unterbrochen. Erst nachdem die 
Datenaufnahme abgeschlossen oder unterbrochen wurde, findet der Übergang des 
Spektrometers in den Stromsparmodus statt. 

· Befindet sich ein Spektrometer im Stromsparmodus, blitzt an der Gerätevorderseite eine 
LED in orange und die Statusleiste enthält die Anzeige Stromsparmodus. Die 
Werkzeugleiste für Datenaufnahmen ist deaktiviert, die Reiter 
Spektrometereinstellungen und Einstellung des Stromsparmodus werden zwar 
angezeigt, sie sind jedoch ebenfalls deaktiviert. 

· Beim erneuten Einschalten wird das Spektrometer initialisiert und die LED wechselt auf 
grün. Nach abgeschlossener Initialisierung sind alle vorher deaktivierten Funktionen wieder 
aktiv. Das Spektrometer benötigt insgesamt 1 - 2 Minuten, um erneut verfügbar zu sein. 

· Die interne Uhr des Spektrometers ist gemäß dem zuletzt angeschlossenen PC 
synchronisiert. Möchten Sie die interne Spektrometeruhr nach manuellem Einstellen der PC-
Uhr oder nach automatischer Umstellung auf Sommerzeit/Winterzeit anpassen, verwenden 
Sie dafür die Software Spectrum (oder AssureID). 
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Verschieben des Stromsparmodus 

Erscheint auf denm Bildschirm die Vorankündigung für den Stromsparmodus und sie möchten den 
Eintritt des Spektrometers in den Schlafmodus verschieben, benutzen Sie dafür die Verknüpfung 
Zum Verschieben hier klicken, um den Dialog Stromsparmodus verzögern einzublenden.  

Geben Sie die Zeitdauer (in Minuten) ein, mit welcher Sie den den Stromsparmodus verzögern 
möchten und klicken Sie anschließend auf OK. Die maximale Zeitdauer, mit welcher Sie den 
Stromsparmodus verzögern können, beträgt 120 Minuten. 

Manualler Start des Stromsparmodus, 

Sie können einen sofortigen Eintritt in den Stromsparmodus auslösen, indem Sie im Menü 

Datenaufnahme auf Stromsparmodus klicken oder auf , falls das Symbol in der 
Werkzeugleiste Datenaufnahme verfügbar ist. Diese Option ist während des Ablaufs einer 
Datenaufnahme deaktiviert. 

Alternativ können Sie den Netzschalter an der Gerätevorderseite des Spectrum Two zwei Sekunden 
lang drücken und damit dem Eintritt in den Stromsparmodus bewirken. 

In diesem Zustand leuchtet die Spektrometer-LED in orange. Drücken Sie zum erneuten Einschalten 
den Netzschalter etwa 2 Sekunden lang, bis die LED auf grün wechselt. 
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Export- und Email-Einstellungen 

Anhand der Registerseiten Export-Einstellungen und Email-Einstellungen können Sie mit dem 
Befehl Exportieren entweder den Export Ihrer Spektren als Datendateien in einen bestimmten 
Ordner durchführen, wo sie auch für andere Applikationen verfügbar sind, oder die Server- und 
Benutzerinformationen einzustellen, die es ermöglichen, Ihre Daten mit dem Befehl Als Email 
senden per Email abzusenden. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Export und Email. 

2. oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Export- und Email-Einstellungen  weirden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

3. Klicken Sie auf den Reiter Export-Einstellungen oder auf den Reiter Email-Einstellungen. 
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Export-Einstellungen 

Der Befehl Exportieren dient zum Speichern Ihrer Spektren in einem vorgegebenen Ordner in 
Form von Dateien, die auch für andere Anwendungen zur Verfügung stehen. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Export und Email. 

2. oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Export- und Email-Einstellungenwerden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

3. Klicken Sie auf den Reiter Einstellungen für den Datenexport. 

Optionen für Kopfzeilen 

Markieren Sie die Optionen für Kopfzeilen, um spektrale Kopfzeileninformationen in die 
exportierte Datei einzuschließen. Wählen Sie danach aus, welche Informationen aus den 
Allgemeinen und benutzederfinierten Feldern, den Spektrometereinstellungen, 
Protokoll-Aufzeichnungen und Akzeptanztests übernommen werden. Diese Informationen 
sind die gleichen, welche auch in den vier Abschnitten des Reiters Protokoll angezeigt werden. 

Datei-Optionen 

Datei-

Erweiterung 

Definiert die Dateierweiterung für exportierte Daten. Optionen sind: CSV, DAT, 

TXT oder XY. 

Datei-Codierung Definiert die verwendete Datei-Codierung. Optionen sind: Voreinstellung, UTF-8 

oder US ASCII. 

Listen-

Trennzeichen 

Definiert die verwendeten Listen-Trennzeichen. Optionen sind: Komma(“,”), 

Semikolon(“;”), Gleichheitszeichen(“=”), TABULATOR oder LEERTASTE. 

Dezimal-

Trennzeichen 

Definiert das bei Zahlenwerten von Daten verwendete Dezimalzeichen. Optionen 

sind: Punkt(“.”) oder Komma(“,”). 

Daten-Optionen 

Dezimalstellen X Definiert die Zahl von Dezimalstellen für die X-Achse. Optionen sind: Wie im 

Datensatz, 1 oder 2. 

Dezimalstellen Y Definiert die Zahl der Dezimalstellen für die Y-Achse. Optionen sind: Wie im 

Datensatz, 1, 2, 3, 4, 5 oder 6. 

Daten ansteigend 

ordnen 

Daten werden nach steigenden X-Werten sortiert. 
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Ergänzende Information: 

Um Ihre Daten mit diesen Einstellungen zu exportieren, klicken Sie im Menü Datei auf Exportieren 
und wählen Sie Benutzerdefiniertes Dateiformat. 
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Email-Einstellungen 

Anhand der Registerseite Email-Einstellungen können Sie Email-Konten einrichten, die es 
ermöglichen, den Befehl Als Email senden auszuführen. Die Einstellungen sind zwingend 
erforderlich, damit die Option Als Email senden verfügbar wird. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Export und Email. 

2. oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Export- und Email-Einstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

3. Klicken Sie auf den Reiter Email-Einstellungen. 

Server-Information 

1. Geben Sie den Namen des Ausgangs-Mailservers (SMTP) ein.  

Tragen Sie den vollständigen Servernamen ein, den Ihnen Ihr Internet Service Provider 
(ISP) oder Ihr Mail-Administrator vorgibt. Bei Microsoft Outlook ist dies der Name Ihres 
Microsoft Exchange Servers, welchen Sie unter Ihren Kontoeinstellungen finden können. 
Oftmals besteht der Servername aus smtp. gefolgt vom Namen Ihrer Domain, wie z. B. 
smtp.example.com. Falls Sie eine Email-Applikation aus dem Internet verwenden, 
können Sie üblicherweise auf die Server-Information anhand der Hilfen diese Applikation 
zugreifen. 

Der Standard für das Senden von Email-Nachrichten innerhalb des Internets ist Simple 
Mail Transfer Protocol (SMTP). 

2. Wählen Sie Standard Credentials.  

Oder 

Wählen Sie Enable SSL. 

Wählen Sie diese Option, wenn Ihr Email-Administrator Sie angewiesen hat, eine 
Verbindung vom Typ Secure Sockets Layer (SSL) aufzubauen. 

3. Wählen Sie für das Ausgabeformat der Emails entweder HTML Body oder Plain Text.  

Wenn Sie die Option HTML Body wählen, kann die Nachricht Formatierungen enthalten, 
wie fettgedruckten Text oder Sonderzeichen. 

HINWEIS: Damit Email-Empfänger diese Merkmale mitbekommen, muss die Email-

Empfangsapplikation formatierte Nachrichten unterstützen. 

 
Plain Text unterstützt keine Textformatierung und keine Darstellung von Bildern in Email-
Nachrichten. 

Anwendungsinformation 

Tragen Sie die Email-Adresse ein, die Sie als Absender von Emails verwenden möchten. Falls Sie 
unter Server Information die Option Enable SSL anstelle von Use Default Credentials 
gewählt haben, müssen Sie für Benutzernamen und Passwort dieselben Eingaben verwenden, 
wie beim Einstellen dieses Email-Kontos, und anschließend das Passwort bestätigen. 
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Test-Einstellungen 

Klicken Sie auf Test-Einstellungen, um zu prüfen, ob Ihre Einstellungen korrekt eingegeben sind. 
In der Statusleiste wird eine Meldung erscheinen, die anzeigt, dass die Software Spectrum eine 
Test-Email versendet hat, und danach eine Nachricht mit der Meldung, ob der Test erfolgreich oder 
nicht gewesen ist. War der Test erfolgreich, erhalten Sie eine Antwort-Email mit dem Betreff 
Spectrum Software Email-Einstellung - Testbestätigung und folgender Nachricht: 

Diese Email wurde gesendet, um zu bestätigen, dass die Konfiguration der Email-
Einstellung in der Software Spectrum korrekt erfolgt ist. 

Wurde die Option Enable SSL gewählt und Ihr Email-Server unterstützt nicht die Einstellung 
Secure Sockets Layers (SSL), wird die Test-Email nicht gesendet und eine Warnmeldung 
eingeblendet. 

Ergänzende Informationen 

Um Ihre Daten anhand dieser Einstellungen zu versenden, klicken Sie auf Senden an im Menü 
Datei und anschließend auf Email. 

Wir empfehlen Ihnen, den Email-Administrator Ihres Unternehmens zu kontaktieren, falls Sie über 
die zu wählenden Einstellungen im Unklaren sind. 
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Einstellungen der Bandendetektion 

Die Registerkarte Bandendetektion dient zur Festlegung der Kriterien für eine Bandendetektion und 
zur Bandenbeschriftung. 

 Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Bandendetektion. 

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Bandendetektion der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste. 

HINWEIS: Um die Registerkarte zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

Algorithmus 

Standardmäßig wird zur Bandendetektion der Algorithmus Bande interpolieren gewählt, der die 
Bandenpositionen über Intensitätsmaxima erkennt. Alternativ kann der Algorithmus des 
Bandenschwerpunkts verwendet werden, der die Position der Banden anhand ihrer Form bestimmt. 

Schwellenwerte 

Unter Schwellenwert kann ein Mindestwert für die Suche nach Bandenmaxima vorgegeben 
werden. Der Schwellenwert kann in % T (oder % R), A (oder Log 1/R) und in anderen Einheiten 
vorgegeben werden, je nach Art des betreffenden Spektrums. 

Der Schwellenwert für die Schwerpunktsbandenhöhe ist nur verfügbar, wenn der Algorithmus 
Schwerpunktsuche gewählt wurde, der festlegt welcher Anteil einer Bande zu ihrer 
Schwerpunktberechnung herangezogen wird. Bei gut ausgeprägten Banden kann ein Wert von 0,8 
geeignet sein. Bei schwachen Banden mit Überlappungen muss jedoch ein Wert von 0,2 oder 
darunter gewählt werden, damit der Schwerpunkt nicht in Richtung einer Schulter verschoben wird. 

Mit einem Klicken auf Zurücksetzen werden die Standardschwellenwerte eingestellt: 2,00 % T; 
0,0088 A; 0,20 der Bandenhöhe; 10,00 bei anderen Einheiten. 

Beschriftung 

Unter Anzeigen können Sie festlegen, ob alle gefundenen Banden oder nur eine bestimmte Anzahl 
intensiver Banden beschriftet werden. 

Aktualisieren 

Klicken Sie auf Aktualisieren, um aktuell dargestellte Peakbeschriftungen gemäß veränderter 
Einstellungen zu aktualisieren. 
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Einstellung der Schichtdicke 

Die Registerseite Einstellung der Schichtdicke dient zur Einstellung einer globalen Schichtdicke. 
Sie können eine Schichtdicke manuell eingeben oder die Schichtdicke Ihrer Küvette entweder 
anhand einer vordefinierten Quant-Methode (Gesetz von Beer oder Quant+) oder durch 
Auswertung von Interferenzmustern bestimmen. Falls vorgegeben, wird die globale Schichtdicke in 
die Kopfzeile aller aufgenommenen Spektren gespeichert. Dieser globale Schichtdickenwert wird 
auch als Variable in Berechnungen verwendet (S. Einstellung von Berechnungen) und kann auch bei 
einem Bereitschaftstest zur Quantkontrolle oder bei Quant-Vorhersagen angewandt werden. Die 
globale Schichtdicke ermöglicht zudem die Durchführung von Prozessen, welche einen 
Schichtdickenwert verwenden, auch wenn die Spektren diesen nicht in der Kopfzeileninformation 
der Datei gespeichert haben.  

 Wählen Sie Schichtdicke im Menü Einstellungen. 

Oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Der Reiter Einstellung der Schichtdicke wird in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um den Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

Schichtdicke manuell einstellen 

1. Wählen Sie auf der Registerseite Einstellung Schichtdicke die Option Schichtdicke 
verwen.  

Damit wird eine Spalte Schichtdicke (mm) in die Probentabelle eingefügt. 

2. Wählen Sie als Option für die Schichtdickenbestimmung Manuell einstellen . 

3. Geben Sie den Wert der Schichtdicke unter Schichtdicke (mm) ein.  

Neue Proben, die der Probentabelle hinzugefügt werden, erhalten den neuen globalen 
Schichtdickenwert.  

Schichtdickenbestimmung anhand der Quant-Methode 

Sie können zur Bestimmung der Schichtdicke Ihrer Küvette eine Methode nach dem Gesetz von 
Beer oder eine chemometrische Methode Quant+ verwenden. Die Quant-Methode muss zuvor in 
Ihrer Software Quant Builder erstellt worden sein und den Schichtdickenwert in Millimeter (mm) 
enthalten. 

1. Erstellen Sie das Spektrum einer Küvette, welche das für Ihre Analyse geeignete 
Lösungsmittel enthält.  

Es muss sich dabei um das gleiche Lösungsmittel handeln, das bei der Erstellung der 
Quant-Methode verwendet wurde und es muss von spektroskopischer Reinheit und 
unkontaminiert sein. 

2. Stellen Sie sicher, dass das Spektrum im Datenexplorer gewählt ist. 

3. Klicken Sie auf der Registerseite Einstellung Schichtdicke auf Schichtdicke verwen.  

Damit wird der Probentabelle eine Spalte Schichtdicke (mm) hinzugefügt. 

4. Wählen Sie Bestimmung unter Verwendung enier Quant-Methode als Option zur 
Schichtdickenbestimmung. 
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5. Wählen Sie Quant+ oder Gesetz von Beer als Quant-Methodentyp. 

6. Durchsuchen Sie und wählen Sie die Datei aus, welche Sie als Quant-Methode verwenden 
möchten. 

7. Falls erforderlich, wählen Sie die geeignete Komponente in der DropDown-Liste. 

Die DropDown-Liste Komponente enthält die Komponenten Ihrer Quant-Methode. 
Standardkomponente ist die erste Komponente in der Liste. 

8. Klicken Sie auf Berechnen.  

Die Schichtdicke wird anhand der Quant-Methode berechnet und es wird der Dialog 
Quant-Analysendetails eingeblendet. 

Der Dialog listet die ermittelte Schichtdicke auf und die statistischen Daten der Analyse: 
RMS-Fehler, P2P-Fehler (Peak-zu-Peak Fehler), M-Distanz, Restwertverhältnis und 
Vorhersage-Fehler. 

Hohe Werte für das Restwertverhältnis könnten durch geringe Reinheit des Lösungsmittels 
oder durch kontaminierte Fenster verursacht sein. Hohe Werte für die M-Distanz können 
bedeuten, dass die Schichtdicke außerhalb des in Ihrer Quant-Methode modellierten 
Bereichs liegt. 

Näheres zur Beschreibung der Vorhersageeigenschaften finden Sie unter Quant. S. dazu 
auch das Kalitel Quant Builder mit mathematischen Definitionen dieser Begriffe. 

9. Falls Sie die Ergebnisse akzeptieren und den ermittelten neuen Wert der globalen 
Schichtdicke verwenden möchten, klicken Sie auf OK.  

Neue Proben, welche der Probentabelle hinzugefügt werden, erhalten den neuen globalen 
Schichtdickenwert.  

Oder 

Falls Sie die Ergebnisse verwerfen möchten, klicken Sie auf Abbrechen. 

Bestimmung der Schichtdicke anhand von Interferenzmustern 

Diese Methode beruht auf einer Auswertung des Spektrums einer leeren Küvette oder einer Folie, 
wobei Messungen an Interferenzmustern zur Berechnung der Schichtdicke, bzw. Filmdicke, 
herangezogen werden. 

HINWEIS: Diese Methode kann nicht bei keilförmigen Küvetten angewandt werden. 

1. Erstellen Sie das Spektrum der leeren Küvette oder der Folie.  

Die verwendete Küvette muss sauber und trocken sein. Bei ungenügender Auflösung des 
Spektrums, werden die Interferenzmuster nicht sichtbar sein. 

2. Stellen Sie sicher, dass das richtige Spektrum im Datenexplorer ausgewählt ist. 

3. Klicken Sie auf der Registerseite Einstellung Schichtdicke auf Schichtdicke verwen.  

Damit wird der Probentabelle eine Spalte Schichtdicke (mm) hinzugefügt. 

4. Wählen Sie zur Schichtdickenbestimmung die Option Bestimmung anhand von 
Interferenzmustern . 

5. Soll die Software Spectrum die Anzahl von Interferenzbanden bestimmen, klicken Sie auf 
Automatisch.  

Oder 

Möchten Sie die Anzahl der Interferenzbanden manuell eingeben, stellen Sie sicher, dass 
die Option Automatisch nicht gewählt wurde. 
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6. Geben Sie die Punktwerte für Anfang und Ende ein.  

Oder 

Klicken Sie auf den schattierten Bereich im Graphikfenster und bewegen Sie per Mauszug 
den vertikalen Cursor an die gewünschten Stellen, um den Bereich auszuwählen. 

Sie können auch den schattierten Bereich per Mauszug entlang der Ordinate nach oben 
oder nach unten bewegen. Die Anfangs- und Endwerte auf dem Reiter Einstellung 
Schichtdicke werden aktualisiert. 

Falls Sie Auto gewählt haben, wird die Software Spectrum die exakten Positionen der 
ersten und letzten Maxima (oder Minima) innerhalb des gewählten Bereichs bestimmen und 
diese Werte zur Berechnung der Schichtdicke verwenden. Wurde die Option Auto nicht 
gewählt, müssen der angegebene Anfangspunkt der Frequenz entsprechen, bei welcher 
das erste Maximum (oder Minimum) auftritt und der angegebene Endpunkt der Frequenz 
des letzten Maximums (oder Minimums). Die Punkte müssen beide jeweils Maxima oder 
Minima entsprechen. 

Sie müssen einen Wellenlängenbereich auswählen, der mindestens 10 
Interferenzschwingungen enthält. Dabei müssen Bereiche mit gewöhnlichen Interferenzen 
und Fensterkanten vermieden werden.  

7. Wenn Sie Auto gewählt haben, geben Sie anschließend den Peak-Schwellenwert ein, 
welchen die Software Spectrum beim Erkennen der Anzahl von Interferenzschwingungen im 
gewählten Wellenzahlbereich anwenden soll.  

Der Peak-Schwellenwert wird in den Einheiten Ihres Spektrums angezeigt. Standardwert ist 
2 %T oder 0,0088 A. Der Peak-Schwellenwert muss so gewählt sein, dass 
Interferenzschwingungen erkannt, jedoch Rauschen, atmosphärische Absorption oder 
Artefakte ignoriert werden. 

Oder 

Falls die Option Auto nicht gewählt wurde, geben Sie eine Anzahl von 
Interferenzschwingungen für den ausgewählten Bereich ein. 

8. Geben Sie den Brechungsindex ein, falls dies erforderlich ist.  

Bei einer leeren Küvette ist der Lichtbrechungsindex gleich mit jenem der Luft, für welchen 
der Wert 1 angenommen wird. 

9. Geben Sie den Einfallswinkel, ein, falls dies erforderlich ist.  

Dieser Winkel wird relativ zu einer Senkrechten auf die Oberfläche gemessen. Bei 
Standardausführungen von Probenhaltern fällt der Lichtstrahl senkrecht auf die 
Küvettenoberfläche und für den Einfallswinkel wird somit der Wert Null angenommen. 

10. Nachdem alle Parameter eingegeben wurden, überprüfen Sie den Wert für Berechnete 
Schichtdicke. 

11. Klicken Sie auf Akzeptieren, wenn die globale Schichtdicke mit dem neuen Wert 
aktualisiert werden soll.  

Neue Proben, welche der Probentabelle hinzugefügt werden, erhalten den neuen globalen 
Schichtdickenwert. 

Die Methode der Interferenzmuster verwendet zur Berechnung der Schichtdicke die folgende 
Gleichung d (mm) = 10N / 2 (v1 - v2), wobei N die Anzahl Interferenzschwingungen ist und v1 und 
v2 die Wellenzahlen für die Peaks oder Täler) am Anfang und am Ende des Bereichs sind; es wird 
angenommen, dass der Einfallswinkel 0 ist und der Brechungsindex den Wert 1 hat. 
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Ergänzende Informationen 

Die Methode der Schichtdickenbestimmung anhand von Interferenzmustern ist die Grundlage der 
Funktion Tcalc, welche Sie einer Berechnung hinzufügen können. 
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Einstellungen der Darstellung 

Die Registerseite Einstellungen Darstellung dient zur Auswahl der Einstellungen für die 
Darstellungsmerkmale aller neuen Graphiken und zu deren Übernahme für vohandene Graphiken. 

1. Wählen Sie die Option Darstellung im Menü Einstellungen,  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellung  der Navigationsleiste. 

Die Registerseite Einstellungen der Darstellung wird in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerseiten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Wählen Sie die Registerseite Einstellungen der Achsen, die Seite Einstellung der 
Darstellungsmerkmale oder die Seite Erweiterte Einstellungen der Darstellung . 

Ergänzende Information 

Die Registerseiten Einstellungen der Darstellung definieren die Darstellungsemerkmale, die bei 
neuen Graphiken zur Anwendung kommen. Um Darstellungsoptionen bei aktuell angezeigten 
Graphiken zu übernehmen, klicken Sie auf Aktualisieren. Um Darstellungsoptionen für alle in der 
Verzeichnis zu übernehmen, klicken Sie auf Alle aktualisieren. Um zurück zu den werkseitigen 
Voreinstellungen kommen, klicken Sie auf Zurücksetzen. 

HINWEIS: Zurücksetzen bewirkt keine Übernahme der werkseitigen Voreinstellungen auf bereits 

vorhandene Graphiken. Damit dies geschieht, müssen Sie anschließend auf 

Aktualisieren oder auf Alle aktualisieren klicken. 

Der Dialog Einstellungen der Graphik ermöglicht eine benutzerdefinierte Gestaltung der aktuell 
dargestellten Graphik; siehe dazu Einstellung der Darstellungsmerkmale. 
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Einstellungen der Achsen 

Anhand der Registerseiten Einstellungen der Darstellung können die Eigenschaften der 
Graphikdarstellung für die aktuelle Graphik im Ansichtsfenster oder für alle Graphiken dieses 
Bereichs gewählt werden. 

1. Wählen Sie die Option Darstellung im Menü Einstellungen  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen   der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten Einstellungen der Darstellung werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die RegisterkarteEinstellungen der Achsen. 

X-Achse 

Standardmäßig ist die X-Achse automatisch auf den größten und kleinsten Abszissenwert aller 
dargestellten Spektren eingestellt. Auf der geöffneten Registerseite können Sie auch einen 
gewünschten Abszissenbereich vorgeben oder den Bereich des "Fingerabdrucks" um den 
Skalenwechsel bei 2000 cm–1 verbessert darstellen. 

Y-Achse 

Die Y-Achse wird standardmäßig automatisch an den größten und an den kleinsten Wert 
aufgenommener Spektren angepasst. In diesem Fenster können Sie für die Y-Achse einen Bereich 
Ihrer Wahl vorgeben. Falls Sie die Einheiten (Auto, % T oder A) ändern, stellen Sie sicher, dass 
Sie entsprechende Werte für die Bereichsgrenzen vorgeben. 

Darstellungsmodus 

Unter Darstellungsmodus können Sie auswählen, ob eine Graphik Überlagert (Spektrendarstellung 
mit gemeinsamen Achsen) oder Getrennt (Spektrendarstellung mit gemeinsamer Abszisse, aber 
getrennten Ordinaten) dargestellt werden soll. 
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Einstellungen der Darstellungmerkmale 

Die Registerseite Einstellungen der Darstellungsmerkmale dient zur Auswahl von 
Darstellungsmerkmalen für eine ausgewählte Graphik oder zur Übernahme für aller geöffneten 
Graphiken. 

1. Wählen Sie die Option Darstellung im Menü Einstellungen.  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen   der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten Einstellungen der Darstellung werden im Dialogfenster eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann das Dialogfenster vergrößert werden. 

2. Wählen Sie die Registerkarte Einstellungen der Darstellungsmerkmale. 

Rasterung 

Markieren Sie diese Kästchen, wenn Sie die Spektren mit einem Raster hinterlegen möchten. Die 
Haupt- und Nebenlinien des Rasters sind Elemente, deren Farben Sie im Feld Text und Linien 
ändern können. 

Die Abstände zwischen Haupt- und Nebenlinien des Rasters hängen von den Abständen der 
Skalierung in der Graphikdarstellung ab. 

Text und Linien 

Wählen Sie ein Element an, wie etwa den Titel oder den Untergrund der Graphik, deren Farbe Sie 
ändern möchten und klicken Sie auf Farbe, um den Farbendialog zu öffnen. Wählen Sie eine der 
Grundfarben oder eine unter Benutzerdefinierte Farben und klicken Sie danach auf OK. 

Für die Auswahl eines Textelements finden Sie im Klappmenü unter Größe unterschiedliche 
Buchstabengrößen.  

Farbenpalette 

Die Palette definiert die in der Software Spectrum verfügbaren Farben für Spektren, die in 
Verzeichnissen geöffnet sind. Sie können die Spektrenfarben in der Farbpalette ändern; mit einem 
Doppelklick auf Farbe öffnen Sie den Farbendialog. Wählen Sie eine der Grundfarben oder eine 
unter Benutzerdefinierte Farben und klicken Sie danach auf OK. 
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Erweiterte Einstellungen der Darstellung 

Anhand der Registerseiten Einstellungen der Darstellung können die Darstellungsmerkmale einer 
aktuell ausgewählten Graphik oder aller geöffneter Graphiken ausgewählt werden. 

1. Wählen Sie die Option Darstellung im Menü Einstellungen  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen   der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten der Einstellungen der Darstellung werden in der Dialogleiste 
eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerseiten zu sehen, kann die Dialogleiste vergößert werden. 

2. Klicken Sie auf die Registerkarte Erweiterte Einstellungen der Darstellung. 

Darstellungsoption 

Wählen Sie eine oder mehrere der Optionen Einheiten der X-Achse ausblenden, Einheiten 
der Y-Achse ausblenden, Zahlenwerte der X-Achse ausblenden und Zahlenwerte der Y-
Achse ausblenden, um die Beschriftungen der X- und Y-Achse zu unterdrücken. 

Tooltips anzeigen 

Die Entfernung der Markierung einer oder mehrerer dieser Kästchen unterdrückt Hinweistexte, die 
erscheinen, wenn der Mauszeiger nahe bei Elementen eines Spektrums ist. 

Datenpunkte 

Wählen Sie aus, ob Datenpunkte des Spektrums dargestellt werden und welche Form diese haben 
sollen. 

Linie 

Wählen Sie den Algorithmus der Interpolierung (Kubisch, Linear oder Keine), womit das 
Spektrums durch die Datenpunkte gfeührt wird. 

Wählen Sie im Klappmenü eine neue Größe in Pixel, zum Ändern der Linienstärke, möglicherweise 
vor dem Kopieren der Graphik in die Zwischenablage oder um ein bestimmtes Spektrum 
hervorzuheben. 

Die Option Art ermöglicht es, das Spektrum in durchgezogener, punktierter oder gestrichelter 
Linienführung darzustellen. 
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Einstellungen des spektralen Vergleichs 

Vor einer Ausführung des Spektrenvergleichs COMPARE: 

· Wählen Sie die Spektren aus, die Sie mit Ihrem Spektrum vergleichen möchten und legen 
Sie die Kriterien für Positiv/Negativ auf der Registerkarte COMPARE-Standards fest. 

· Wählen Sie auf der Registerkarte COMPARE-Einstellungen ein geeignetes Filter, den 
Wellenzahlbereich in welchem der Vergleich durchgeführt wird und die Anzahl der 
Spektrenvergleiche. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf COMPARE.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs COMPARE. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte COPMPARE-Standards oder die Registerkarte COMPARE-
Einstellungen. 

3. Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit den gesammelten 
Prozessdaten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks 
weiterführender Datenauswertungen zu exportieren. 
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COMPARE-Standards 

Die Registerkarte COMPARE Standards dient zur Auswahl der Spektren, mit denen Ihr Spektrum 
verglichen wird, und zum Festlegen der Kriterien für Positiv/Negativ bei dem das Ergebnis. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf COMPARE.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des Dialogs COMPARE. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte COMPARE Standards. 

Verwaltung der COMPARE-Tabelle 

Die Tabelle enthält alle Spektren, mit welchen Ihr Spektrum verglichen werden kann. 

Spektren hinzufügen 

1. Klicken Sie auf Hinzufügen. 

2. Wählen Sie ein Spektrum aus, das Sie hinzufügen möchten.  

Sie können jedes auf Ihrem PC oder im Netzwerk gespeicherte Spektrum aufrufen. 

Der Tabelle wird eine neue Zeile hinzugefügt. 

Spektren zum Vergleich auswählen 

Die Tabelle kann sämtliche Spektren enthalten, die zu Vergleichen herangezogen werden können, 
Sie müssen jedoch nicht immer auf alle Zeilen zugreifen. 

 Markieren Sie die Box Benutzen in allen Zeilen, deren Spektren zu einem Vergleich 
herangezogen werden und entfernen Sie die Markierung in den Zeilen der Spektren, die 
vom Vergleich ausgeschlossen werden. 

Spektren entfernen 

1. Wählen Sie die Zeile an, deren Spektrum Sie entfernen möchten. 

2. Klicken Sie auf Entfernen.  

Die betreffende Zeile wird gelöscht, jedoch nicht das gespeicherte Spektrum. 

Schwellenwerte für Positiv/Negativ 

Korrelation 

Ein Ergebnis Positiv oder Negativ beruht auf einem Schwellenwert der Korrelation, der als Maß 
für den Grad der Ähnlichkeit zwischen zwei Spektren gilt. 

Standardmäßig ist eine Korrelation von 0,98 für ein Ergebnis Positiv ausreichend. Je nach 
Anwendung können Sie einen anderen Schwellenwert in jede Zeile der Tabelle eingeben. Zulässig 
sind Werte zwischen 0,00 (keine Ähnlichkeit) und 1,00 (identisch). 
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Für jede Überschreitung des vorgegebenen Korrelationswerts erscheint im Fenster für Ergebnisse 
die Meldung Positiv. 

Je höher der Schwellenwert der Korrelation ist, umso geringer ist die Wahrscheinlichkeit einer 
falschen Identifikation. Die größere Anzahl abweichender Ergebnisse vermindert allerdings auch die 
Effizienz der Identifikation. 

Unterschiedlichkeit 

In vielen Fällen ist ein Schwellenwert der Korrelation zur Identifikation eines Materials ausreichend, 
in manchen Fällen ist jedoch ein Schwellenwert der Unterschiedlichkeit erwünscht. Dies ist ein 
zusätzlicher Test zum Unterscheiden von Spektren. Für ein Ergebnis Positiv müssen dann beide 
Mindestwerte entsprechend überschritten sein. 

Wurde die Box Unterschiedlichkeit markiert, ist der standardmäßige Mindestwert für jede Zeile 
0,05. Abhängig von Ihrer Anwendung können Sie einen beliebigen anderen Wert zwischen 0,00 und 
1,00 in jeder Zeile vorgeben. 

Der Mindestwert des Unterschieds sorgt dafür, dass die beste Anpassung genügend weit von der 
nächstbesten Anpassung entfernt ist. Sein Wert ist gleich mit der Differenz der 
Korrelationskoeffizienten der ersten beiden Spektren in der Vergleichstabelle. 

Der Mindestwert des Unterschieds hängt von den in der Tabelle verfügbaren Spektren ab. 
Unterscheiden diese sich stark vom zu testenden Spektrum, ist der Mindestwert hoch zu setzen. 
Sind die in der Tabelle verfügbaren Spektren dem zu testenden Spektrum sehr ähnlich, sollte ein 
niedriger Wert gewählt werden. 

Ergänzende Information 

Zur Auswahl der geeigneten Filter, des Wellenzahlbereichs für den Vergleich und der Anzahl der 
Vergleiche, lesen Sie den Abschnitt COMPARE-Einstellungen. 
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COMPARE-Einstellungen 

Die Registerkarte COMPARE-Einstellungen dient zur Auswahl der Filter, die bei dem 
Vergleichsprozess angewandt werden. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf COMPARE.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten des COMPARE. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte COMPARE- Einstellungen. 

Filter 

Werden Spektren auf verschiedenen Geräten aufgenommen, an verschiedenen Tagen oder unter 
verschiedenen Bedingungen, können Unterschiede auftreten, die nicht von den Proben stammen. 
Die hier beschriebenen Filter beseitigen diese Unterschiede. 

Manche spektrale Bereiche enthalten zuverlässigere Informationen als andere Bereiche des gleichen 
Spektrums. Die Filter vermindern bei einem Spektrenvergleich den Einfluss der weniger 
zuverlässigen Bereiche. 

Die Gesamtgewichtung mehrerer Filter ist das Produkt der Gewichtung aller Einzelfilter. 

Gewichtung nach 

Auflösung 

Dieses Filter betont den Einfluss spektraler Merkmale mit Breiten von etwa 8 

bis 16 cm-1 im mittleren IR und Breiten von 16 bis 32 cm-1 im NIR. Banden 

dieser Breiten pflegen in diesen Bereichen die echten spektralen Merkmale 

darzustellen. 

Schmälere Banden sind oft hochfrequentes Rauschen, während breitere 

Banden nur Artefakte der Grundlinie sind. 

Das Filter ist standardmäßig gewählt und kann auch allein eingesetzt 

werden. 

Gewichtung nach 

Intensität 

Das Signal/Rausch-Verhältnis eines Spektrums ändert sich mit dem 

Abszissenwert. Bei starkem Rauschen sind Daten weniger zuverlässig als in 

Bereichen mit geringem Rauschen. Das Filter vermindert die Gewichtung 

von Daten aus verrauschten Bereichen an den Enden eines Spektrums. 

Das Filter ist standardmäßig gewählt und kann nur zusammen mit dem 

Filter Gewichtung nach Rauschen eingesetzt werden. 
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Gewichtung nach 

Rauschen 

Der Pegel des Rauschens in einem Bereich mit nahezu vollständiger 

Absorption ist höher als in anderen Bereichen des Spektrums. Das Filter 

vermindert den Einfluss von Bereichen mit niedriger Transmission, die ein 

hohes Absorptionsrauschen haben. 

Das Filter ist standardmäßig gewählt und kann nur zusammen mit dem 

Filter Gewichtung nach Intensität eingesetzt werden. 

CO2-Ausblenden 

H2O-Gewichtung 

und H2O-

Ausblenden 

Spektren, die an verschiedenen Tagen und bei verschiedenen Bedingungen 

aufgenommen wurden, können sich durch schwache Banden von CO2 und 

H2O unterscheiden. Dies sind keine echten Unterschiedsmerkmale und sie 

werden durch das Filter beseitigt. 

Das Filter CO2 Banden ausblenden beseitigt den Einfluss von CO2 durch 

Ausschluss der Daten zwischen 2390 und 2280 cm-1. 

Es kann nur zusammen mit den Filtern zur Gewichtung nach Intensität und 

Gewichtung nach Rauschen gewählt werden. 

Für NIR-Spektren ist dieses Filter nicht geeignet. 

Das Filter Gewichtung nach H2O vermindert den Einfluss von Daten 

zwischen 7450 und 6950 cm-1, 5600 und 5100 cm-1, 4000 und 3500 cm-1, 

sowie 1900 und 1300 cm-1. 

Die Daten dieser Bereiche werden mir dem Faktor 8 untergewichtet. 

Das Filter kann nur zusammen mit den Filtern zur Gewichtung nach 

Intensität und Gewichtung nach Rauschen gewählt werden. 

Das Filter H2O Banden ausblenden beseitigt alle Daten zwischen 7450 und 

6950 cm-1, 5600 und 5100 cm-1, 4000 und 3500 cm-1, sowie 1900 und 1300 

cm-1. 

Es kann nur zusammen mit den Filtern zur Gewichtung nach Intensität und 

Gewichtung nach Rauschen gewählt werden. 

Anzahl der anzuzeigenden besten Treffer 

Tragen Sie auf der Registerkarte COMPARE-Einstellungen die Höchstzahl an Ergebnisspektren ein, 
die im Ansichtsfenster dargstellt werden. 

Spektraler Bereich 

Standardmäßig erfolgt der Vergleich von Spektren mit einem Referenzspektrum in dem 
überlappenden Bereich. 

Ist nur ein gewisser Bereich von Interesse, wählen Sie die Option Ausgewählter Bereich und 
geben Sie Werte von und bis für den Bereich ein, in welchem die Spektren verglichen werden 
sollen. 
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Ergänzende Information 

Lesen Sie bezüglich der Auswahl von Spektren, die Sie vergleichen möchten, und der Festlegung 
von Kriterien für Positiv/Negativ auch den Abschnitt COMPARE-Standards. 
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Quant-Einstellungen 

Wählen Sie anhand der Registerkarten Quant-Einstellungen die Quant-Methoden aus, die bei der 
Durchführung des Quant-Prozesses verwendet werden, sowie die Ergebnisse welche dabei 
berechnet und auf den Registerseiten Quant und Ergebnistabelle dargestellt werden sollen. 

1. Wählen Sie die Option Quant im Menü Einstellungen  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen   der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten Quant-Einstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Wählen Sie die Registerkarte Einstellungen der Quant-Methoden oder den Reiter 
Einstellungen der Standardreports. 

3. Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit den gesammelten 
Prozessdaten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks 
weiterführender Datenauswertungen zu exportieren. 
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Einstellung der Quant-Methoden 

Auf der Registerseite Einstellung der Quant-Methoden können Sie unter den verfügbaren 
Quant-Methoden jene auswählen, die zur Durchführung des Prozesses Quant verwendet werden 
sollen. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Quant  

Oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Reiter der Quant-Einstellungen werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einstellung der Quant-Methoden. 

Hinzufügen einer Quant-Methode 

1. Klicken Sie auf Hinzufügen und wählen Sie anschließend in der Drop-Down-Liste den Typ 
der Quant-Methode, den Sie öffnen möchten.  

Die Optionen sind: Spectrum Quant und Quant+. 

Wenn Sie Quant+ wählen, sind die weiteren Optionen: PLS1, PLS2, PCR+, Gesetz von 
Beer und QuantC. 

Ein Durchsuchungsdialog wird eingeblendet. 

2. Durchsuchen Sie und wählen Sie die Datei aus, welche Sie hinzufügen möchten.  

Dei Methoden vom Typ Spectrum Quant haben alle als Dateierweiterung *.qmd. Die 
Methoden vom Typ Quant+ mit dem Algorithmus nach dem Gesetz von Beer haben als 
Dateierweiterung *.uqm, während jene mit den Algorithmen PCR+, QuantC, PLS1 und PLS2 
die Dateierweiterung *.md haben. 

3. Klicken Sie auf OK.  

Für jede ausgewählte Datei wird der Quant-Tabelle eine neue Zeile hinzugefügt. 

Die Quant-Tabelle enthält für jede Methode Name, Beschreibung, den Algorithmus und 
die Eigenschaften (oder Komponenten) der Methode. 

Enthält die Methode nach dem Gesetz von Beer eine Schichtdicken-Information, wird das 
Feld Schichtdicke unter Parameter verfügbar sein. Geben Sie für diese Methode eine 
geeignete Schichtdicke ein. Die Eingabe kann manuell erfolgen. Standardeinstellung ist 1. 
Wurde auf der Registerseite Einstellung der Schichtdicke die Option Schichtdicke 
aktivieren ausgewählt, können Sie die globale Option Schichtdicke in der Einstellung 
definiert wählen. Mehr dazu finden Sie auf der Registerseite Einstellung der Schichtdicke. 
Wenn gespeicherte Spektren auch Schichtdickeninfomationen enthalten, können Sie diese 
verwenden, indem Sie die Option Schichtdicke in der Spektrum-Kopfzeile wählen.  

Enthält die Methode Quant eine aktivierte Abweichungskorrektur, wird das Feld 
Abweichungskorrektur unter Parameter verfügbar sein. Wählen Sie Keine, Versatz 
oder Versatz und Steigung. 
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Bei Methoden QuantC werden unter Parameter Felder mit Normierungsoptionen 
erscheinen. Die Werte für Normierung dienen zur Normierung der Ergebnisse anhand des 
Werts der eingegebenen Schichtdicke. Mit der Option Fester Wert werden die Ergebnisse 
für sie Summe der eingegebenen Werte normiert. Bei der Option Referenz verwenden, 
sorgt ein interner Standard mit einer Bande, die keine Überlappungen mit anderen 
Komponenten des Standards aufweist, für die Bewältigung von Weglängenproblemen wenn 
die Schichtdicke nicht bestimmt werden kann. Dabei wird die Höhe dieser Bande in jedem 
Spektrum normiert.  

Ändern der Einstellungen von Quant-Methoden 

1. Klicken Sie in der Tabelle auf die Quant-Methode, die Sie ändern möchten. 

2. Klicken Sie auf Einstellungen.  

Der Dialog Quant-Einstellungen wird eingeblendet. Er enthält eine Übersicht aller Quant-
Methoden. 

Der Abschnitt Vorhersage-Eigenschaften des Dialogs listet alle Komponenten oder 
Eigenschaften auf, die in der Quant-Methode enthalten sind, und die Einheiten der 
Kalibrierung. 

3. Markieren Sie in der Tabelle Vorhersage-Eigenschaften das Kästchen Einschließen 
neben jeder Komponente (bei Methoden nach dem Gesetz von Beer und Methoden Quant 
C) oder Eigenschaft (bei Methoden Quant+), die Sie in die Quant-Vorhersage einbeziehen 
möchten. 

4. Klicken Sie auf OK.  

Der Abschnitt Eigenschaften in der Tabelle Quant-Methoden wird aktualisiert. 

Auswählen aktiver Quant-Methoden 

Die Tabelle Quant-Methoden enthält sämtliche Quant-Methoden, die Sie aufgerufen haben, beim 
Ausführen des Quant-Prozesses werden jedoch nur die ausgewählten Methoden angewandt. 

 Markieren Sie das Kästchen der Spalte Einschließen für jede Quant-Methode, die Sie bei 
der Durchführung des Quant-Prozesses anwenden möchten. 

Entfernen von Quant-Methoden 

 Wählen Sie die Zeile an, welche die Quant-Methode enthält, die Sie entfernen möchten und 
klicken Sie danach auf den Befehl Entfernen. 

Die Quant-Methode wird aus der Quant-Tabelle entfernt, die betreffenden Dateien oder 
Ordner werden jedoch nicht auf der Festplatte gelöscht. 

Sie können mehrere Zeilen anwählen. Eine Meldung fordert Sie bei jeder gewählten 
Methode dazu auf, den Befehl Entfernen zu bestätigen. 

Durchführen einer Quant-Vorhersage 

 Klicken Sie auf Start. 

Der Quant-Prozess wird ausgeführt und die Ergebnisse werden auf der Registerseite Quant 
dargestellt. 
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Einstellungen der Standardreports 

Die Registerseite Einstellungen der Standardreports dient zur Festlegung, welche Vorhersage-
Ergebnisse in der Ergebnistabelle dargestellt und als Berechnungsvariablen zur Verfügung stehen 
werden. 

1. Wählen Sie die Option Quant im Menü Einstellungen  

oder 

Klicken Sie auf  im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Die Registerkarten Quant werden in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Wählen Sie die Registerseite Einstellungen der Standardreports. 

Die Registerseite Einstellungen der Standardreports 

Die Anzeigen-Tabelle listet alle Möglichkeiten statistischer Ergebnisse der Quant-Vorhersage auf, 
gruppiert nach Algorithmen. Bei jeder Eigenschaft können Sie festlegen, ob die Ergebnisse 
verfügbar sein sollen (z. B. als Berechnungsvariable oder als Spalte in der Ergebnistabelle) und ob 
die Eigenschaft standardmäßig angezeigt werden soll. 

Algorithmus Der Algorithmustyp einer Methode. 

Die aufgelisteten Algorithmusarten sind: Das Gesetz von Beer, QuantPlusPCR, 

QuantPlusPLS1, QuantPlusPSLS2 und QuantC. 

Zahlenwert Listet die eigenschafts- oder methodenbezogenen Ergebnisse auf, welche mit 

dem Algorithmus berechnet werden können. 

HINWEIS: Einige Eigenschaften der Algorithmen sind immer sichtbar 

dargestellt und daher nicht in der Tabelle aufgelistet. 

Zahlenwert 

berechnen 

Wählen Sie die Ergebnisse aus, die berechnet werden sollen. Diese werden als 

Variable für Berechnungen verfügbar sein, auf der Quant-Registerseite 

dargestellt oder als Spalte der Ergebnistabelle vorliegen. Diese Ergebnisse 

werden nicht zwingend angezeigt, sondern nur wenn die Kästchen  Zahlenwert 

standardmäßig anzeigen markiert sind. 

Verwenden Sie zum Festlegen der Spalten, die in der Ergebnistabelle 

angezeigt werden, den Spaltenwähler in der oberen linken Ecke der Tabelle. 

Zahlenwert 

standardmäßig 

anzeigen 

Markieren Sie die Kästchen aller Ergebnisse, die standardmäßig in der 

Ergebnistabelle vorkommen sollen. 
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Ergänzende Information 

Die Spalte Zahlenwert listet Ergebnisse auf, die das Präfix "Eigenschaft" oder "Methode" enthalten. 
Manche Werte liefern Informationen zur Quant-Vorhersage – wie z. B. das Restverhältnis. Andere 
Werte werden für alle Eigenschaften in der Quant-Methode bestimmt, wie z. B. der Vorhersage-
Fehler. 

Weitere Informationen zu Quant-Ergebnissen finden Sie unter Quant. 
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Einstellen der Überprüfung 

Anhand des Reiters Einstellen der Überprüfung können Sie wählen, welche Überprüfungsmethoden 
bei der Durchführung des Prozesses anzuwenden sind. 

HINWEIS: Die Funktion Überprüfen verwendet mit der Software Spectrum die AssureID-

Methoden. 

Ø Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Überprüfen. 

ODER 

Wählen Sie  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

Der Reiter Einstellen der Überprüfung erscheint in der Dialogleiste. 

HINWEIS: Um den Reiter vollständig zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

Ø Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit den gesammelten 
Prozessdaten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks 
weiterführender Datenauswertungen zu exportieren. 

Hinzufügen einer Überprüfungsmethode 

1. Klicken Sie auf Hinzufügen.  

2. Wählen Sie Aus einer registrierten AssureID-Datenbank. 

Es werden alle Methoden aus den AssureID-Datenbanken angezeigt. Die aktive Datenbank 
wird fettgedruckt angezeigt. 

Oder 

Wählen Sie Aus der AssureID-Datenbankdatei, suchen Sie die Datenbankdatei (*.mdb) 
aus, die Sie öffnen möchten, und klicken Sie auf OK. 

Die Methoden in der ausgewählten Datenbank werden angezeigt. 

3. Unterlegen Sie die Methode, welche Sie verwenden möchten, und klicken Sie auf OK. 

Die Methode erscheint in einer neuen Zeile der Tabelle Überprüfungseinstellungen. 

Entfernen einer Überprüfungsmethode 

Ø Unterlegen Sie die Methode, die Sie entfernen möchten, klicken Sie auf Entfernen und 
danach auf OK. 

Ansehen von Details einer Überprüfungsmethode  

1. Unterlegen Sie die Methode und klicken Sie auf Details. 

Es wird eine Dialogbox eingeblendet, welche Angaben zu den Materialien und Algorithmen 
enthält, die in der Methode verwendet werden. 

2. Klicken Sie zum Schließen dieser Box auf OK. 
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Ausführen einer Überprüfungsmethode 

Bevor Sie eine Überprüfungsmethode starten, muss im Ansichtsfenster ein Probenspektrum 
ausgewählt werden. 

1. Klicken Sie auf Start. 

Enthält die Methode mehr als ein Material, wird der Dialog Überprüfungsmethode starten 
eingeblendet. 

2. Wählen Sie in der Drop-Down-Liste unter Materialtyp das Material aus, welches Sie bei der 
Überprüfung der Probenidentität verwenden möchten, oder klicken Sie auf Nicht 
spezifiziert. 

Wurde ein Material ausgewählt, wird die Überprüfungsmethode ermitteln, ob die Probe zu 
dem ausgewählten Material passt (Authentifizierung). Wurde Nicht spezifiziert gewählt, wird 
die Überprüfungsmethode ermitteln, ob die Probe zu irgend einem der Materialien in der 
Methode passt (Identifizierung). 
Die Überprüfungsmethode wird durchgeführt und die Ergebnisse werden auf dem Reiter 
Überprüfen dargestellt. 

Einrichten eines Überprüfungsschrittes in eine Makro 

Wenn Sie einen Überprüfungsschritt in ein Makro einfügen und eine AssureID-Methode verwenden, 
die mehr als ein Material enthält, dann müssen Sie das Material auswählen, wenn eine 
Authentifizierung erforderlich ist, oder Nicht spezifiziert wählen, damit die Probe identifiziert wird. 
Sie können auch die Option Benutzer auffordern wählen, falls es dem Anwender ermöglicht 
werden soll, bei jedem Ablauf des Makro den Materialtyp auszusuchen. Die Standardeinstellung ist 
Nicht spezifiziert und wird dann von der Methode benutzt, wenn der Anwender bei seiner 
Aufforderung keinen anderen Materialtyp auswählt. 
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Einstellen des Adulterant Screen 

HINWEIS: Sie können nur dann Materialmodelle für Adulterant Screen einstellen, wenn Sie bei der 

Installation Ihrer Software eine für dieses Leistungsmerkmal gültige Lizenznummer 

eingegeben haben. 

Verwenden Sie den Reiter 'Einstellen des Adulterant Screen', um Methoden für das Durchsuchen 
des Spektrums einer Probe nach einer oder mehreren vorgegebenen Substanzen von Interesse 
einzurichten, wie etwa nach Verfälschungen, die für einen wirtschaftlichem Vorteil hinzugefügt 
wurden.  Die Ergebnisse des Screening-Prozesses werden berechnet und auf den Reitern Adulterant 
Screen und in der Ergebnistabelle dargestellt.  

Ø Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Adulterant Screen. 

Oder 

Wählen Sie   im Bereich Einstellungen der Navigationsleiste. 

Der Reiter 'Einstellen des Adulterant Screen' wird in der Dialogleiste eingeblendet. 

HINWEIS: Um den Reiter zu sehen, können Sie die Dialogleiste per Mauszug vergrößern. 

Ø Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit den gesammelten 
Prozessdaten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks 
weiterführender Datenauswertungen zu exportieren. 

Innerhalb des Reiters 'Einstellen des Adulterant Screen' gibt es vier weitere Reiter, welche Sie zum 
Konfigurieren der Screening-Methode für das Material Ihrer Proben verwenden können. Jede 
Methode wird für ein einzelnes Material benutzt. Die Schaltflächen auf der rechten Seite des Reiters 
dienen zum Auswählen oder Einfügen eines Materials. Sie können anhand dieses Reiters auch 
Screening-Methoden für multiple Materialien einrichten, zur selben Zeit kann jedoch nur jeweils eine 
Methode mit Ihren Proben durchgeführt werden. 

HINWEIS: Die Einstellungen auf den vier Reitern, die im Reiter 'Einstellen des Adulterant Screen' 

enthalten sind, beziehen sich immer auf das Material, das in der Drop-Down-Liste 

ausgewählt wurde. 

Einrichten eines Adulterant Screen innerhalb eines Makro 

Sie können einen Schritt Adulterant Screen in ein Makro einfügen, indem Sie das Material im Dialog 
'Einstellungen des Makro' entsprechend dem Screening-Prozess auswählen, den Sie durchführen 
möchten, und die verschiedenen Parameter und Spektren auf gleiche Art und Weise aussuchen, wie 
bei einer manuellen Analyse. Der Screening-Prozess wird mit der Annahme durchgeführt, dass das 
ausgewählte Material der Probe entspricht, welche bei dem Makro untersucht wird. Wenn dies nicht 
zutrifft, können die Ergebnisse des Adulterant Screen sehr ungenau sein. 

Konfigurieren des Materials für Adulterant Screen 

Erzeugen eines neuen Materials 

1. Klicken Sie auf die Box Material und wählen Sie in der Drop-Down-Liste Neues Material. 

Der Dialog 'Neues Material' wird eingeblendet. 
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2. Geben Sie einen Namen und (optional) eine Beschreibung für das neue Material ein und 
klicken Sie auf OK. 

Es wird automatisch der Reiter 'Materialspektren' eingeblendet. 

Ändern des Namens eines vorhandenen Materials 

Zum Ändern des Namens und der Beschreibung eines vorhandenen Materials: 

1. Klicken Sie auf die Box 'Material' und wählen Sie Namen des Materials bearbeiten. 

2. Führen Sie im Dialog 'Material bearbeiten' die gewünschten Änderungen durch und klicken 
Sie auf OK. 

Die Materialdetails werden aktualisiert. 

Kopieren eines vorhandenen Materials 

Wenn Sie ein neues Material erzeugen möchten, das gleichartig mit einem bereits vorhandenen ist, 
können Sie ein Material mit allen seinen Einstellungen kopieren und ihm eine neue Bezeichnung 
vergeben: 

1. Klicken Sie auf Material kopieren. 

2. Geben Sie im Dialog 'Material kopieren' einen neuen Namen und eine Beschreibung ein und 
klicken Sie auf OK. 

Damit ist ein neues Material erzeugt, mit denselben Einstellungen wie das kopierte Material. 
Es wird standardmäßig den Namen <Originalmaterialname>_Kopie erhalten. 

Sie können nun die gewünschten Änderungen des Materials vornehmen und es anhand der Option 
'Namen des Materials bearbeiten' umbenennen. Dies ist hilfreich, wenn Sie Methoden für mehrere 
Materialien einrichten möchten, welche die gleichen Prozessparameter verwenden und/oder die 
gleichen Verfälschungsspektren.  

Ein Material aus AssureID importieren 

Sie können ein Material aus einer AssureID-Methode importieren:  

1. Klicken Sie auf Material importieren. 

2. Wählen Sie AssureID-Methode. 

Es wird ein Dialog eingeblendet, der alle Methoden anzeigt, welche in der registrierten 
Datenbank verfügbar sind und die Materialien für jede Methode. 

3. Markieren Sie das Kästchen neben dem Material, das Sie importieren möchten. 

Sie können gleichzeitig mehr als ein Material importieren. 

4. Klicken Sie auf OK. 

Das ausgewählte Material wird in den Reiter 'Einstellen des Adulterant Screen' importiert. 
Der Reiter 'Materialspektren' zeigt die Kalibrierungs- und Validierungsproben an. 

HINWEIS: Nachdem ein Material importiert wurde, wirken sich die Änderungen, die auf dem 

Reiter 'Einstellen des Adulterant Screen' durchgeführt werden, nicht auf das Material in 

der ursprünglichen AssureID-Methode aus und das Gleiche gilt auch im umgekehrten 

Fall. 
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Ein Material entfernen 

Möchten Sie das aktuell ausgewählte Material entfernen, dann: 

1. Klicken Sie auf Ein Material entfernen. 

2. Klicken Sie auf OK. 

Das Material wird aus dem Reiter 'Einstellen desAdulterant Screen' entfernt. 

Einrichten von Materialspektren 

Der Reiter Materialspektren innerhalb des Reiters 'Einstellen des Adulterant Screen' wird dazu 
verwendet, Spektren zum Kalibrieren und Validieren der Methode des Adulterant Screen für das 
Material auszuwählen, das in der Materialauswahlbox angezeigt wird.  

HINWEIS: Die Einstellungen auf dem Reiter Materialspektren beziehen sich auf das Material, 

welches in der Drop-Down-Liste der Materialien ausgewählt wurde. 

Einrichten der Kalibrierungsproben 

Die Kalibrierungsproben werden dazu verwendet, um das Modell zum Definieren des 
Probenmaterials zu erzeugen. Sie können die Kalibrierungsproben aus einer AssureID-Methode 
importieren oder sie manuell hinzufügen. 

HINWEIS: Wir empfehlen Ihnen, zum Kalibrieren und Validieren sämtliche Proben auszuwählen, 

die möglichen Variationsquellen bei Ihrem Material Rechnung tragen. Dies betrifft auch 

Änderungen von Stapel zu Stapel, Schwankungen beim Vermessen (einschließlich beim 

Positionieren der Proben auf dem Spektrometer) und Unterschiede zwischen 

Materialien von verschiedenen Herstellern. 

Hinzufügen von Kalibrierungsproben: 

1. Klicken Sie auf Hinzufügen. 

2. Wählen Sie Spektrenordner oder Spektrum. 

3. Wenn Sie sich zum Hinzufügen eines Spektrenordners entschieden haben, suchen Sie den 
Speicherort des Ordners im Dialog 'Durchsuchen' und klicken Sie auf OK. 

Oder 

Wenn Sie sich zum Hinzufügen eines Spektrums entschieden haben, wählen Sie im Dialog 
'Durchsuchen' die gewünschte Datei aus und klicken Sie auf Öffnen. 

Sie können auch multiple Dateien auswählen, indem Sie die SHIFT-Taste gedrückt halten 
und die Dateien anklicken oder indem Sie die CTRL-Taste gedrückt halten und auf die erste 
und die letzte der Dateien einer Reihe klicken. 

Die Spektren werden zum Verwenden in der Screening-Methode in einen separaten Ordner 
kopiert, dessen Pfad in der Tabelle angezeigt wird. 

Die hinzugefügten Spektren werden automatisch in die Screening-Methode eingeschlossen, so wie 
es durch Markieren des Kästchens 'Einschließen' angezeigt wird.  

Ø Um eine Spektrendatei oder einen Ordner aus der Methode auszuschließen, entfernen Sie 
die Markierung des Kästchens Einschließen. 
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Zum Austauschen einer Spektrendatei oder eines Ordners: 

1. Klicken Sie in der Liste auf den Pfad der Datei oder des Ordners. 

2. Klicken Sie auf die "..." eingeblendete Schaltfläche. 

Sie können eine andere Datei oder einen Ordner auswählen, um an dieser Stelle in der 
Liste angezeigt zu werden. 

Um eine Spektrendatei oder einen Ordner vollständig aus der Methodeneinstellung zu entfernen: 

1. Klicken Sie auf die Datei oder den Ordner, welche entfernt werden sollen.  

2. Klicken Sie auf Entfernen.  

3. Klicken Sie auf OK. 

Die ausgewählte Datei oder der Ordner werden aus der Methode entfernt. Sie können auch 
mehr als eine Datei oder Ordner zum Entfernen auswählen, indem Sie Tasten SHIFT und 
CTRL verwenden, wie weiter oben angegeben wurde.  

Einrichten von Validierungsproben 

Validierungsproben werden dazu verwendet, um zu überprüfen, ob das Materialmodell den 
Variationsbereich des Probenmaterials adäquat abdeckt. Diese Proben können entsprechend den 
Einstellungen der Methode mit einem Material aus einer AssureID-Methode importiert werden. Falls 
sie noch nicht eingeschlossen sind, müssen Sie die Validierungsproben für die Methode einrichten. 

Standardmäßig wird die Software Spectrum die Validierungsproben automatisch aus der Liste der 
Kalibrierungsproben auswählen. Zum manuellen Auswählen der Validierungsproben: 

1. Markieren Sie das Kästchen Validierungsproben manuell auswählen. 

2. Wählen Sie danach die Validierungsproben genau auf die gleiche Art aus, wie beim 
Hinzufügen von Kalibrierungsproben.  

Wir empfehlen Ihnen, falls möglich, etwa die gleiche Anzahl Kalibrierungs- und Validierungsproben 
zu verwenden. 

Verfälschungsspektren einrichten 

Der Reiter Verfälschungsspektren innerhalb des Reiters Einstellen des Adulterant Screen ermöglicht 
es Ihnen, die Spektren von Verfälschungen auszuwählen, nach denen im Material des Adulterant 
Screen gesucht werden soll. 

HINWEIS: Eine Methode des Adulterant Screen muss ein Spektrum für jede Verfälschung 

enthalten, welche in den Screening-Prozess eingeschlossen werden soll. Für optimale 

Ergebnisse empfehlen wir Ihnen dringend, die Verfälschungsspektren von reinen 

Proben der Verfälschung aufzunehmen, mit der gleichen Technik und mit denselben 

Einstellungen des Spektrometers, wie beim Spektrum der untersuchten Probe. 

 

HINWEIS: Die Einstellungen auf dem Reiter Verfälschungsspektren gelten nur für das Material, 

welches in der Drop-Down-Liste ausgewählt wurde. 

Hinzufügen eines Verfälschungsspektrums: 

1. Klicken Sie auf Hinzufügen. 
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2. Wählen Sie den Spektrenordner oder das Spektrum aus. 

3. Falls Sie sich für das Hinzufügen eines Spektrenordners entschieden haben, suchen Sie den 
Speicherort des Ordners im Dialog Durchsuchen und klicken Sie auf OK. 

Oder 

Falls Sie sich für das Hinzufügen eines Spektrums entschieden haben, suchen Sie im Dialog 
Durchsuchen seinen Speicherort und klicken Sie auf Öffnen. 

Sie können auch multiple Dateien auswählen, indem Sie die SHIFT-Taste gedrückt halten 
und die Dateien anklicken oder indem Sie die CTRL-Taste gedrückt halten und auf die erste 
und die letzte der Dateien einer Reihe klicken. 

Die Spektren werden zum Verwenden in der Screening-Methode in einen separaten Ordner 
kopiert, dessen Pfad in der Tabelle angezeigt wird. 

Die hinzugefügten Spektren werden automatisch in die Screening-Methode eingeschlossen, so wie 
es durch Markieren des Kästchen Einschließen angezeigt wird. 

Ø Um eine Spektrendatei oder einen Ordner aus der Methode auszuschließen, entfernen Sie 
die Markierung des Kästchens Einschließen. 

Zum Austauschen einer Spektrendatei oder eines Ordners: 

1. Klicken Sie in der Liste auf den Pfad der Datei oder des Ordners. 

2. Klicken Sie auf die "..." eingeblendete Schaltfläche. 

Sie können eine andere Datei oder einen Ordner auswählen, um an dieser Stelle in der 
Liste angezeigt zu werden. 

Um eine Spektrendatei oder einen Ordner vollständig aus der Methodeneinstellung zu entfernen: 

1. Klicken Sie auf die Datei oder den Ordner, welche entfernt werden sollen. 

2. Klicken Sie auf Entfernen. 

3. Klicken Sie auf OK. 

Die ausgewählte Datei oder der Ordner werden aus der Methode entfernt. Sie können auch 
mehr als eine Datei oder Ordner zum Entfernen auswählen, indem Sie Tasten SHIFT und 
CTRL verwenden, wie weiter oben angegeben wurde. 

Einstellen der Prozessparameter für Adulterant Screen 

Der Reiter Prozessparameter innerhalb des Reiters Einstellen des Adulterant Screen ermöglicht es 
Ihnen, die Einstellungen für Adulterant Screen zu optimieren, inklusive der Vorab-Verarbeitung der 
Spektren, des Ergebnisberichts und der Kriterien für Bestanden/Nicht bestanden. 

HINWEIS: Die Einstellungen auf dem Reiter Prozessparameter werden nur für das Material 

angewandt, welches in der Drop-Down-Liste Material ausgewählt wurde. 

Algorithmus 

· Anzahl der Faktoren: Wählen Sie die Anzahl der Faktoren (Hauptkomponenten) aus, die 
vom Algorithmus verwendet werden (Werte von 1 10 sind verfügbar) oder wählen Sie 
Automatisch, um es der Software zu überlassen, dies automatisch festzulegen. 

Hauptkomponenten sind gemeinsame Faktoren, welche der Varianz in den Spektren 
Rechnung tragen. 
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HINWEIS: Ein Verringern der Anzahl Faktoren kann die Richtigkeit der Ergebnisse beeinträchtigen, 

indem Variationsquellen der Materialdaten zum Teil ausgeschlossen werden. 

· Basislinienglieder: Wählen die Ordnung der polynomischen Berechnung zum Definieren der 
Basislinie.   

Verfügbar sind Werte von 0 10. Diese Option ist von Nutzen, wenn die Basislinie in der analysierten 
Probe verschieden von jener in den Kalibrierungsproben ist. Das erste Glied berichtigt die vertikale 
Positionierung der Basislinie, das zweite Glied ändert den Anstieg und das dritte Glied korrigiert die 
Krümmung. 

Vorab-Verarbeitung 

· Wichtung: Wählen Sie eine Wichtungsoption aus, welche dazu verwendet wird, den Einfluss 
spektraler Regionen mit niedrigem Signal/Rausch-Verhältnis zu verringern.  

Die verfügbaren Optionen sind: Keine, MIR, NIR, NIRA und Signal. MIR und NIR sollten 
dann benutzt werden, wenn Sie in einem dieser Bereiche des Spektrums in Transmission 
arbeiten. NIRA wird dann benutzt, wenn Sie ein Zubehör NIRA oder NIRA II zum 
Aufnehmen Ihres Probenspektrums verwenden. Signal ist von Nutzen, wenn Ihr 
Probenspektrum Bereiche mit starker Absorption enthält. Wo die Absorption hoch ist, ist 
auch das Rauschen hoch und das Spektrum ist in diesen Bereichen verzerrt. 

· Erste Ableitung: Markieren Sie das Kästchen, um im Adulterant Screen die erste Ableitung 
des Probenspektrums zu verwenden. 

Die Verwendung der ersten Ableitung des Spektrums beseitigt jeglichen Versatz der 
Basislinie im Probenspektrum und betont die schmalen spektralen Merkmale, sie vermindert 
jedoch gleichzeitig das Signal/Rausch-Verhältnis.   

HINWEIS: Wenn Sie sich dafür entscheiden, als Vorab-Verarbeitung die erste Ableitung zu 

benutzen, dann wird bei den Ergebnissen des Adulterant Screen nur die erste Ableitung 

des Spektrums angezeigt. 

Fehlschlagsgrenzwerte 

· Aktivieren der Grenzwerte: Markieren Sie das Kästchen, um die Grenzwerte für Nicht 
bestanden zu setzen, die auf den Schwellenwerten in der Methode beruhen.  

Ist diese Option nicht markiert, wird die Software Spectrum nur die Details der in der Probe 
identifizierten Verfälschungen anzeigen, ohne die Probe als Bestanden oder Nicht bestanden 
zu bewerten. 

HINWEIS: Nur wenn beide Schwellenwerte - für Stufe und Vertrauensbereich - überschritten sind, 

wird eine Probe als Nicht bestanden bewertet, was bedeutet, dass die Probe 

nachweisbare Mengen einer oder mehrerer der ausgewählten Verfälschungen enthält. 

Wird eine hohe Stufe angezeigt, jedoch mit einem Vertrauensbereich unterhalb des 

Schwellenwerts, wird die Probe als Bestanden bewertet. 

· Minimalkonzentration an Verfälschungen: Tragen Sie einen Wert für die 
Minimalkonzentration an Verfälschung(en) ein, welche in Verbindung mit dem 
Vertrauensbereich die Bewertung der Probe als Nicht bestanden bewirkt. 
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· Vertrauensbereich: Wählen Sie eine minimale Schwelle für den Vertrauensbereich aus, 
welche in Verbindung mit der Minimalkonzentration an Verfälschungen bewirkt, dass die 
Probe als Nicht bestanden bewertet wird.  

Der Vertrauensbereich ist ein Maß für die Zuverlässigkeit des Verfälschungsnachweises. Die 
Bewertungen sind: Sehr unwahrscheinlich, Unwahrscheinlich, Möglich, Wahrscheinlich und 
Sehr wahrscheinlich.  

Ergebnisanzeige 

· Maximale Anzahl Treffer: Wählen Sie einen Wert für die maximale Anzahl von Treffern, die 
bei den Ergebnissen anzuzeigen sind. 

· Maximale Anzahl Verfälschungen: Wählen Sie die maximale Anzahl von Verfälschungen, die 
bei jedem Treffer einzuschließen sind. 

Verfügbar sind Werte von 1 3. So wird z. B. ein Wert von 3 bewirken, dass Adulterant 
Screen nach Ergebnissen suchen wird, die auf dem Reiter der Verfälschungsspektren eine 
Kombination von 1, 2 oder 3 Verfälschungen enthalten. Das Einschließen einer größeren 
Anzahl von Verfälschungen wird die Zeitdauer zur Durchführung des Prozesses verlängern, 
es werden jedoch verbesserte Ergebnisse erreicht, wenn die Proben multiple 
Verfälschungen enthalten. 

Ergebnisgrenzwerte 

· Grenzwerte aktivieren: Markieren Sie das Kästchen, um Grenzwerte bei der Ergebnisanzeige 
zu setzen.  

Ist diese Option nicht markiert und sind nur die Grenzwerte für Nicht bestanden aktiviert, 
dann wird die Tabelle der Details alle Treffer anzeigen, welche die eingestellten Grenzwerte 
für Nicht bestanden überschreiten. 

Ist diese Option markiert, dann wird die Tabelle der Details nur die Treffer anzeigen, welche 
die Einstellungen für Ergebnisgrenzwerte überschreiten. 

Sind weder die Grenzwerte für Nicht bestanden, noch jene für die Ergebnisse aktiviert, wird 
die Tabelle der Details alle Treffer anzeigen, bis zur maximalen Anzahl, die für die 
Ergebnisanzeige ausgewählt wurde.  

HINWEIS: Wenn Sie die Ergebnisgrenzwerte aktivieren, dann müssen die Einstellungen für das 

Minimum der Stufe und des Vertrauensbereichs gleich oder niedriger als die 

Grenzwerte für Nicht bestanden sein. So wird sichergestellt, dass ein Ergebnis 

angezeigt werden kann, dass als Nicht bestanden gilt. 

· Minimaler Konzentrationswert: Tragen Sie einen Wert für die Untergrenze der Konzentration 
der Verfälschung ein, ab welcher diese bei den Ergebnissen angezeigt werden soll.  

Verfälschungen mit oder unterhalb dieses Werts werden nicht angezeigt. 

· Minimaler Vertrauensbereich: Wählen Sie eine Minimalgrenze für den Vertrauensbereich 
aus, ab welcher der Nachweis von Verfälschungen bei den Ergebnissen angezeigt wird. 

Die Optionen sind: Sehr unwahrscheinlich, Unwahrscheinlich, Möglich, Wahrscheinlich, Sehr 
wahrscheinlich. 
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Einstellen des Wellenzahlbereichs für Adulterant Screen 

Der Reiter Wellenzahlbereich innerhalb des Reiters Einstellen des Adulterant Screen ermöglicht es 
Ihnen, den Wellenzahlbereich für den Vergleich des Probenspektrums mit den Kalibrierungs- und 
Validierungsproben und den Verfälschungsspektren festzulegen. 

HINWEIS: Die Einstellungen auf dem Reiter Wellenzahlbereich gelten nur für das Material, das in 

der Drop-Down-Liste ausgewählt wurde. 

Spektraler Bereich 

Standardmäßig wird Ihr Probenspektrum mit jedem Referenzspektrum verglichen (d. h. mit jedem 
Verfälschungsspektrum und jeder Kalibrierungs- und Validierungsprobe, falls vorhanden), im 
Bereich, in welchem sich die Spektren überlappen.  

Wenn Sie an einem bestimmten Bereich interessiert sind, wählen Sie die Option Benutzerdefinierter 
Bereich und geben Sie danach die Werte für den Anfang und das Ende des Bereichs ein, in 
welchem die Spektren verglichen werden sollen. 

Leere Regionen 

Falls Sie Regionen für die Referenzspektren ausschließen möchten:  

1. Klicken Sie auf Region hinzufügen. 

2. Klicken Sie doppelt auf einen Wert in der Tabelle, um ihn zu bearbeiten. 

Spektrale Merkmale innerhalb der Leerregion werden bei den Ergebnisberechnungen des 
Adulterant Screen übergangen. 

Zum Entfernen einer leeren Region: 

Ø Unterlegen Sie die Zeile und klicken Sie auf Entfernen. 
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Einstellungen für Biodiesel (FAME) 

Der Prozessbefehl Biodiesel erlaubt es Ihnen, zwischen den Verfahren nach ASTM D7371 und EN 
14078 zur Bestimmung der Fettsäure-Methylester (FAME) in Biodieselgemischen zu wählen. 

Bevor Sie den Prozess Biodiesel anwenden: 

· Wählen Sie das Standardverfahren, das verwendet werden soll: entweder ASTM D7371 
oder EN 14078. 

· Wählen Sie die Einstellungen für Ihre Analyse, z. B. wie bei Quant-Methoden für niedrige 
und mittlere Konzentrationsbereiche. Es besteht auch die Option, die Methode für den 
hohen Konzentrationsbereich auszuwählen. 

· Wählen Sie die gewünschten Optionen für eine Druckausgabe oder das Speichern der 
Ergebnisse Ihrer Analyse. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Biodiesel.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten Biodiesel (FAME). 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie eine der Registerkarten Einstellungen der Biodiesel (FAME) oder the 
Ergebnisausgabe der Biodiesel (FAME). 

Literatur 

ASTM D7371–07: Standard-Testmethode zur Bestimmung des Gehalts von Biodiesel (Fettsäuren-
Methylester) in Dieseltreibstoff mit MIR-Spektroskopie (FTIR-ATR-PLS- Methode). 

EN 14078:2003 Bestimmung von Fettsäure-Methylester (FAME) in mittleren Destillaten (IR-
Spektroskopie-Methode). 
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Einstellungen für Biodiesel (FAME) 

Verwenden Sie die Registerseite Einstellungen für Biodiesel (FAME), um zur FAME-Bestimmung 
durch IR zwischen den Standards ASTM D7371-07 und EN 14078:2003 zu wählen. Danach können 
Sie die Einstellungen für Ihre FAME-Analyse durchführen. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Biodiesel.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten Biodiesel. 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie eine der Registerkarten Einstellungen der Biodiesel (FAME) 

Standard Wählen Sie ASTM D7371 oder EN 14078. 

Die Optionen, die danach auf der Registerkarte erscheinen, hängen vom gewählten 

Verfahren ab. 

Voreinstellung ist ASTM D7371. 

  
Einstellungen der Biodiesel ASTM D7371 

Die Registerkarte Einstellungen für Biodiesel FAME ASTM D7371 dient zur Auswahl von Methoden 
Quant+ zur FAME-Analyse und der zu bestimmenden Komponenten. Sie können eine Methode für 
niedrige Konzentrationen (0-10 %), für mittlere (10-30 %) und optional für hohe 
Konzentrationsbereiche (30-100 %) auswählen. 

Beispielmethoden sowohl für HATR- als auch für UATR-Messzubehöre finden Sie im voreingestellten 
Verzeichnis: C:\Quant\PLS1\Methods. Eine Endung des Dateinamens L, M oder H bedeutet, dass es 
sich um Methoden für niedrige, mittlere bzw. hohe Konzentrationen handelt. 

Quant-Methode für 

niedrige Konzentration 

(0-10 %) 

Klicken Sie auf die Taste zum Aufrufen einer „Partial Least Squares“ 

(PLS1)-Methode Quant+ für niedrige Konzentrationsbereiche. 

Quant-Methode für 

mittlere Konzentration 

(10-30 %) 

Klicken Sie auf die Taste zum Aufrufen einer „Partial Least Squares“ 

(PLS1)-Methode Quant+ für mittlere Konzentrationsbereiche. 

Quant-Methode für hohe 

Konzentration (30-100 

%) 

Markieren Sie die Checkbox der Option einer Methode Quant+ für 

hohe Konzentrationen (30-100 %) bei Ihrer Analyse. Sie können jetzt 

eine „Partial Least Squares“ (PLS1)-Methode Quant+ für hohe 

Konzentrationsbereiche aufrufen. 

Komponente Wöhlen Sie für jede Analysenmethode die Komponente aus. Die „Drop 

down“-Liste Komponente enthält alle Komponenten, die von den 

Methoden Quant+ verwendet werden. 
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Abweichungskorrektur 

anwenden 

Wenn eine oder mehrere Methoden Quant+ unabhängige 

Validierungsdaten enthalten, ist diese Checkbox standardmäßig 

aktiviert. 

Mit dem Befehl Abweichungskorrektur anwenden werden im 

Prozess sowohl die Abweichungen durch Versatz als auch jene an der 

Steigung korrigiert. Mit der Auslösung des Befehls wird die 

Abweichungskorrektur bei allen Methoden durchgeführt, die 

unabhängige Validierungsdaten enthalten. 

Möchten Sie die Abweichungskorrektur unterlassen, entfernen Sie die 

Markierung der Checkbox. 

Wenn keine der ausgewählten Methoden Quant+ unabhängige 

Validierungsdaten enthält, steht diese Checkbox nicht zur Verfügung. 

Quant-Diagnostik-

spektrum erzeugen 

Mit diesm Befehl werden Diagnostik-Spektren (berechnete Spektren 

und Restspektren) erzeugt und unter C:\Quant\PLS1\Analysis\[Quant-

Methode]\SPECTRA\ gespeichert. Das Format des Dateinamens ist 

C[n][Name des Quellspektrums].sp oder R[n][Name des 

Quellspektrums].sp für berechnete und für Restspektren, wobei n ein 

Zahl ist, die sich auf die Position der Komponente in der „Drop down“-

Liste bezieht. 

Abweichungskorrektur 

Die Abweichungskorrektur wird dann eingesetzt, wenn es einen systematischen Unterschied 
zwischen den Spektren der in der Methode verwendeten Kalibrationsstandards und den Spektren 
der zu analysierenden Proben gibt. Wird z. B. eine Methode, die auf einem Gerät kalibriert wurde, 
zur Analyse eines Spektrums verwendet, das auf einem anderen Gerät aufgenommen wurde, 
könnte es zu fehlerhaften Ergebnissen kommen, die sich jedoch in einer linearen Beziehung zu den 
korrekten Ergebnissen befinden. In diesm Fall erlaubt es die Abweichungskorrektur, einen Versatz 
oder eine abweichende Steigung zu korrigieren. Spektrum Quant+ ermöglicht die Validierung Ihrer 
Methode durch die Messung einer Anzahl unabhängiger Standards gegen eine Kalibration. Die 
Anwendung der Abweichungskorrektur ist nur dann verfügbar, wenn Ihre Methode unabhängige 
Validierungsdaten enthält. 

Weitere Informationen zur Methodenvalidierung und Abweichungskorrektur finden Sie in den 
Bildschirmhilfen der Spectrum Quant+ und den Standardarbeitsanweisungen, die mit dem 
Biodiesel-Analysator geliefert werden. 

Ergänzende Information 

Die Kurzanleitung für den IR-Analysator Biodiesel FAME ASTM D7371 und das Bentzerhandbuch 
Bestimmung von FAME in Biodieselgemischen (ASTM D7371) liefern schrittweise Anleitungen zur 
Verwendung der Software Spectrum bei der Bestimmung von FAME nach ASTM D7371. Diese 
finden Sie auch im Untermenü der Spectrum in der PerkinElmer-Applikationsgruppe des Windows-
Startmenüs.. 
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Die Bildschirm-Hilfe Spectrum Quant+ bietet ebenfalls zusätzliche Informationen zur Validierung 
von Quant-Methoden und Anwendung der Anweichungskorrektur. 

Einstellungen der Biodiesel EN 14708 

Wählen Sie die Methode nach dem Gesetz von Beer, die Einstellungen, die Sie bei Ihrer FAME-
Analyse verwenden möchten und die Komponente für die Analyse. 

Methode nach dem 

Gesetz von Beer 

Rufen Sie eine Analysenmethode nach dem Gesetz von Beer auf. 

Das Standardverzeichnis ist C:\Pel_Data\Quant\Methods 

Komponente Die “Drop down”-Liste Komponente enthält die bei der Methode nach 

dem Gesetz von Beer verwendeten Komponenten. Voreinstellung in der 

Methode ist die erste Komponente der Liste. 

Verdünnungsfaktor Tragen Sie den entsprechenden Verdünnungsfaktor ein: 

Verdünnungsfaktor = (Verdünntes Volumen)/(Ausgangsvolumen) 

Das Eingabefeld ist als Voreinstellung leer. 

Schichtdicke Angabe der Schichtdicke Ihre Flüssigkeitsküvette. 

Diese ist nur verfügbar, wenn sie in Ihrer Methode nach dem Gesetz von 

Beer vorgegeben ist. 

Als Voreinstellung ist das Feld leer. 

Stellen Sie sicher, dass die Einheiten für die Schichtdicke Ihrer Methode 

nach dem Gesetz von Beer entsprechen. 

Ergänzende Information 

Die Kurzanleitung für den IR-Analysator Biodiesel FAME EN 14078 und das Benutzerhandbuch 
Bestimmung von FAME in Biodieselgemischen (EN 14078) liefern schrittweise Anleitungen zur 
Verwendung der Software Spectrum bei der Bestimmung von FAME nach EN 14078. Diese finden 
Sie auch im Untermenü der Spectrum in der PerkinElmer-Applikationsgruppe des Windows-
Startmenüs. 

Die Bildschirmhilfe Spectrum Gesetz von Beer bietet ebenfalls zusätzliche Informationen zur 
Validierung der Methoden nach dem Gesetz von Beer. 

Literatur 

ASTM D7371–07: Standard-Testmethode zur Bestimmung des Gehalts von Biodiesel (Fettsäuren-
Methylester) in Dieseltreibstoff mit MIR-Spektroskopie (FTIR-ATR-PLS- Methode). 

EN 14078:2003 Bestimmung von Fettsäure-Methylester (FAME) in mittleren Destillaten (IR-
Spektroskopie-Methode). 
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Ergebnisausgabe für Biodiesel (FAME) 

Die Registerkarte Ergebnisausgabe für Biodiesel (FAME) dient zur Einstellung der automatischen 
Druckausgabe und/oder zum Speichern des Ergebnisberichts als .csv-Datei. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Biodiesel.  

oder 

Klicken Sie auf  im Feld Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten Biodiesel (FAME). 

HINWEIS: Um alle Registerkarten zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

2. Öffnen Sie eine der Registerkarten Ergebnisausgabe der Biodiesel (FAME). 

Drucken 

Markieren Sie die Checkbox, um automatisch den Ergebnisbericht der Analyse auf Ihrem 
Standarddrucker mit vorgegebenen Einstellungen auszudrucken. 

Reporterstellung 

Markieren Sie die Checkbox, um automatisch den Ergebnisbericht als .rtf-Datei im Verzeichnis der 
Reportdateien zu speichern. Voreingestellter Pfad ist C:\pel_data\Reports\Biodiesel ASTM D7371. 

Der Dateiname hat das Format: …\[Datum]\[Spektrumname]_ [FAME Standard] .rtf. 

Speichern der Ergebnisse 

Markieren Sie die Checkbox, um automatisch die Analysenergebnisse als .csv-Datei zu speichern, 
mit dem Namen, der unter Ergebnisdateiname angegeben wurde. Voreinstellung für den Pfad ist 
C:\pel_data\Results\Biodiesel\Results.csv. 

Bei jeder Ausführung des Prozesses werden die Ergebnisse zu dieser Datei hinzugefügt. 

Literatur 

ASTM D7371–07: Standard-Testmethode zur Bestimmung des Gehalts von Biodiesel (Fettsäuren-
Methylester) in Dieseltreibstoff mit MIR-Spektroskopie (FTIR-ATR-PLS- Methode). 

EN 14078:2003 Bestimmung von Fettsäure-Methylester (FAME) in mittleren Destillaten (IR-
Spektroskopie-Methode). 
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Einstellungen für Bibliotheken und Suchprozesse 

Vor der Durchführung eines Suchprozesses: 

· Wählen Sie die Spektrenbibliotheken und Dateien aus, die Sie durchsuchen möchten. S. 
auch Einrichtung von Spektrenbibliotheken. 

· Legen Sie den Wellenzahlbereich fest, für welche der Vergleich angewandt wird, sowie die 
maximale Anzahl von Vergleichen, die auf der Registerkarte Search angezeigt werden. S. 
auch Einstellungen der Suchparameter.  

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Einstellungen für Bibliotheken und 
Spektrensuche.  

oder 

Klicken Sie auf  im Abschnit Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten Einrichtung von Spektren-bibliotheken und 
Einstellungen der Suchparameter. 

HINWEIS: Vergrößern Sie die Dialogleiste, um die Registerkarten komplett zu sehen. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Einrichtung von Spektrenbibliotheken oder die Registerkarte 
Einstellungen der Suchparameter. 

3. Verwenden Sie die Registerseite Ergebnisse einrichten, um eine Datei mit den gesammelten 
Prozessdaten zu konfigurieren und in andere Softwareanwendungen zwecks 
weiterführender Datenauswertungen zu exportieren. 

Ergänzende Information 

Bibliothekformate 

Sie können die Spektrenbibliotheken verschiedener Formate verwenden, einschließlich jener von 
PerkinElmer, Thermo und Sadtler. 

Aufrufen und Bearbeiten einer Spektrenbibliothek 

Wenn Sie über den Schreibzugang zum Inhalt einer Spektrenbibliothek verfügen, können Sie 
Spektren einfügen oder entfernen und die Tabelle der ergänzenden Eigenschaften ändern. S. auch 
Navigationsleiste - Spektrenbibliotheken. 
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Einrichten von Spektrenbibiotheken 

Die Registerkarte Einrichten von Spektrenbibliotheken dient zur Auswahl von Ordnern oder 
Dateien, die als Spektrenbibliotheken verfügbar sind und zum Festlegen der Bibliotheken, die in 
einen Suchprozess einbezogen werden. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Bibliotheken und Suchprozess.  

oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Reiter Einrichten von Spektrenbibliotheken und 
Einstellung der Suchparameter. 

HINWEIS: Um alle Reiter zu sehen, kann die Dialogleiste per Mauszug vergrößert werden. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Einrichten von Spektrenbibliotheken.  

Die Tabelle der Spektrenbibliotheken wird eingeblendet; darin sind alle Ordner und Dateien 
enthalten, die als Spektrenbibliotheken eingerichtet wurden. 

HINWEIS:  Bibliotheken im Verzeichis Gängige Suchbibliotheken werden für alle Benutzer 

sichtbar sein. Dieses Verzeichnis wird bei der Installation der Software Spectrum 

festgelegt. Standarpfad ist C:\Pel_data\libs 

Verwaltung der Tabelle der Spektrenbibliotheken 

Hinzufügen einer Spektrenbibliothek 

1. Klicken Sie auf Hinzufügen und wählen Sie Bibliotheksordner oder 
Bibliotheksdateien.  

Eine benutzerdefinierte Spektrenbibliothek ist ein Ordner, der eine oder mehrere 
Spektrendateien enthält. 

Eine kommerzielle Bibliothek ist oftmals eine einzelne Datei, die zahlreiche Spektren 
enthält. Sie können Bibliotheken von PerkinElmer (*.dlb) laden, Bibliotheken von Thermo 
(*.LBD), Sadtler-Bibliotheken (*.idx) und PerlinElmer OEM-Bibliotheken (*.spl). 

Ein Dialog Durchsuchen wird eingeblendet. 

2. Durchsuchen Sie und wählen Sie die Bibliotheksordner oder Dateien aus, die Sie hinzufügen 
möchten. 
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3. Klicken Sie auf OK.  

In die Tabelle der Spektrenbibliotheken wird eine neue Zeile eingefügt und ein neues 

Bibliothekssymbol (wie z. B.  für eine benutzerdefinierte Bibliothek) wird in die 
Navigationsliste im Abschnitt Spektrenbibliotheken eingefügt. 

HINWEIS: Das Kästchen Einschließen ist standardmäßig markiert. 

Wurde ein Ordner mit Spektrendateien bereits früher von Spectrum als 

Spektrenbibliothek benutzt, sind seine Eigenschaften gespeichert. Diese beziehen sich 

auf den Namen, die Beschreibung, den Vermerk für Schreibgeschützt (bei Ordnern 

mit Spektren im PerkinElmer-Format) und auf sämtliche Zusätzliche Eigenschaften, 

welche die Spektren betreffen. Wurde ein Ordner noch nie von Spectrum als 

Spektrenbibliothek benutzt, erhält er einen voreingestellten Namen (z. B. 'Bibliothek 2') 

und das Kästchen Einschließen ist markiert. 

Oder 

 Kopieren Sie den Dateiordner oder die Datei in die Globale Suchbibliothek. 

Standardpfad zur Globalen Suchbibliothek ist C:\pel_data\libs\. Bei der Installation 
von Spectrum könnte auch ein anderer Pfad erstellt werden. 

Jeder Ordner oder und jede Datei mit kompatiblen Spektren, die Sie der Globalen 
Suchbibliothek hinzugefügen, wird automatisch in die Tabelle der Spektrenbibliotheken 
aufgenommen und im Abschnitt Spektrenbibliotheken der Navigationsleiste als Symbol 
dargestellt. 

Benennung und Beschreibung einer Spektrenbibliothek 

1. Klicken Sie doppelt auf das Feld Name in der Zeile der betreffenden Bibliothek und tragen 
Sie den gewünschten Namen ein.  

Die Beschriftung des entsprechenden Symbol für die Bibliothek wird aktualisiert. 

2. Klicken Sie doppelt auf das Feld Beschreibung in der Zeile der Bibliothek und geben Sie 
die gewünschte Beschreibung ein. 

HINWEIS: Name und Beschreibung dienen allein zur Verwendung der Datei oder des Ordners in 

der betreffenden Bibliothek und haben keinen Zusammenhang mit dem Dateinamen und 

der Beschreibung, die z. B. einem Spektrum bei seiner Aufnahme vergeben wurden . 

Ein- oder Ausschließen von Spektrenbibliotheken 

Die Tabelle der Spektrenbibliotheken enthält alle Bibliotheken, die Sie durchsuchen können. Es 
müssen jedoch nicht alle Bibliotheken bei jedem Suchprozess mit einbezogen sein. 

 Markieren Sie das Kästchen Einschließen für jede gewünschte Zeile, die in den 
Suchprozess einbezogen werden soll. 

bzw. 

Entfernen Sie die Markierung des Kästchens bei jeder Zeile, die bei dem Suchprozess 
ausgeschlossen werden soll. 

 



408 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Schreibschutz für Spektrenbibliotheken 

Bei benutzerdefinierten Bibliotheken mit Spektren im PerkinElmer-Format können Sie festlegen, ob 
ein Ordner Schreibgeschützt ist oder nicht. 

HINWEIS: Der Schreibschutz als Option ist bei kommerziellen Spektrenbibliotheken und solchen in 

anderen benutzerdefinierten Formaten nicht verfügbar. 

Möchten Sie den Inhalt einer Bibliothek vor Änderungen schützen: 

 Markieren Sie das Kästchen Schreibgeschützt. 

Danach können Sie und andere Anwender keine Änderung dieser Bibliothek anhand des 
Bibliothekseditors ausführen. 

Möchten Sie den Inhalt einer Bibliothek für Änderungen freigeben: 

 Entfernen Sie die Markierung des Kästchens Schreibgeschützt. 

Danach können Sie und andere Anwender von Spectrum diese Bibliothek anhand des 
Bibliothekseditors verändern. 

HINWEIS: Die Markierung der Box Schreibgeschützt ändert nicht die Schreib- und Lesefähigkeit 

der Spektrendateien des Ordners aus Sicht von Windows oder eines externen 

Dateiverwaltungsprogramms, sondern nur die Eigenschaft der Indexdatei, welche 

erzeugt wird, sobald Sie den Ordner als Spektrenbibliothek definieren. Möchten Sie den 

Inhalt einer Spektrenbibliothek außerhalb von Spectrum überarbeiten, entfernen Sie 

vorher den Schreibschutz und verwenden Sie die Funktion Aktualisieren des 

Bibliothekseditor, um die Indexdatei anschließend mit dem überarbeiteten Inhalt 

abzugleichen. 

Kommerzielle Spektrenbibliotheken sind gesperrt und ihre Integrität ist vor Zugriffen gesichert. Die 
Spektren sind in eigenen Formaten gespeichert. 

Entfernen von Spektrenbibliotheken: 

 Klicken Sie auf die Zeile der Bibliothek, die Sie entfernen möchten und danach auf 
Entfernen. 

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste im Abschnitt Spektrenbibliotheken der 

Navigationsleiste auf das Symbol  der Bibliothek und wählen Sie im eingeblendeten 
Kontextmenü den Befehl Bibliothek entfernen. 

Die Bibliothek wird aus der Tabelle der Spektrenbibliotheken und ihr Symbol aus der 
Navigationsleiste entfernt, es werden jedoch keine Ordner oder Dateien auf der 
Festplatte gelöscht. 
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Ergänzende Information 

Sadtler-Bibliotheken 

Um Sadtler-Bibliotheken mit der Software Spectrum zu benutzen, müssen Sie die Sadtler-
Steuerdatei installieren, die Sie im Stammverzeichnis der Sadtler-Datenbank-CD finden. Kopieren 
Sie die Datei ir.ctl nach C:\Programme\PerkinElmer\Spectrum 
 
HINWEIS: Der Pfad für das Dateiverzeichnis Programme hängt von der Sprache des 

Betriebssystems und vom Laufwerk ab, auf welchem Windows installiert ist. 

Befolgen Sie die Anleitungen der Sadtler Datenbank-CD, um die Datenbank-Dateien zu installieren. 

Parameter des Suchprozesses 

Zur Festlegung der Höchstzahl bester Treffer, die auf der Registerkarte Suchprozess angezeigt 
werden sollen und des Spektralbereichs, auf welchen sich der Suchprozess erstrecken soll, lesen Sie 
den Abschnitt Einstellung der Suchparameter. 
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Einstellungen der Suchparameter 

Auf der Registerkarte Einstellungen der Suchparameter wird die Höchstzahl bester Treffer 
festgelegt, die nach dem Suchprozess angezeigt werden sollen und der Spektralbereich, auf den 
sich der Suchprozess erstrecken soll. 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Search.  

oder 

Wählen Sie  im Abschnitt Einstellungen der Navigationleiste. 

In der Dialogleiste erscheinen die Registerkarten Einrichtung von 
Spektrenbibliotheken und Einstellungen der Suchparameter. 

HINWEIS: Vergrößern Sie die Dialogleiste, um die Registerkarten komplett zu sehen. 

2. Öffnen Sie die Registerkarte Einstellungen der Suchparameter. 

Trefferanzahl der Spektensuche, die angezeigt werden soll 

Im Verlauf eines Suchprozesses wird jedes Quellspektrum mit den Spektren verglichen, die in den 
Spektrenbibliotheken enthalten sind. Geben Sie hier eine Höchstzahl für die besten Treffer ein, die 
nach Beendigung des Suchprozesses auf der Registerkarte Search angezeigt werden sollen. 

Spektralbereich 

Standardmäßig wird das Quellspektrum mit jedem Referenzspektrum im jeweils überlappenden 
Bereich verglichen. 

Sind Sie nur an einem bestimmten spektralen Bereich interessiert oder möchten Sie gewisse 
Bereiche der Referenzspektren ausschließen, wählen Sie die Option Festgelegte Bereiche 
verwenden und geben Sie danach den Anfangswert und den Endwert für den Bereich an, in 
welchem die Spektren verglichen werden sollen. 

Ergänzende Information 

Einbeziehen von Spektrenbibliotheken 

Betreffend das Einbeziehen von Spektrenbibliotheken und Dateien in den Suchprozess lesen Sie den 
Abschnitt Einrichten von Spektrenbibliotheken. 
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Einrichten von Makros 

Makros ermöglichen es, anhand eines einzigen Befehls Spektrometereinstellungen vorzunehmen, 
Daten zu erfassen, vorher festgelegte Prozesse anzuwenden und Ergebnisse auszugeben  

Jedes neu eingerichtete Makro wird automatisch in das Untermenü Makro des Menüs Prozesse und 
in die Prozesswerkzeugleiste eingefügt. 

Sie können ein Makro schrittweise einrichten oder anhand eines zuvor bearbeiteten Spektrums. 

Schrittweises Einrichten eines Makro 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Makros oder klicken Sie im Abschnitt 

Einstellungen der Navigationsleiste auf   .  

In der Dialogleiste werden alle aktuell eingerichteten Makros aufgelistet. 

HINWEIS:  Die Makros im Verzeichnis Gemeinsame Makros werden für alle Anwender 

sichtbar sein. Das Verzeichnis Gemeinsame Makros wird bei der Installation 

der Software Spectrum festgelegt. Standardmäßiger Pfad ist C:\Pel_data\macros 

2. Möchten Sie ein neues Makro einrichten und somit in der Liste eine neue Zeile einfügen, 
klicken Sie auf die Befehlstaste Hinzufügen.  

oder 

Möchten Sie ein Makro verändern, wählen Sie ein Feld in der Zeile an, welche das Makro 
beschreibt und klicken Sie danach auf Einstellungen. 

oder 

Möchten Sie ein neues Makro ausgehend von einem vorhandenen einrichten, wählen Sie 
die Zeile an, in der das Makro beschrieben ist und klicken Sie danach auf Kopieren. 

Der Dialog Einrichten eines Makro wird eingeblendet, mit der Liste aller Schritte des 
betreffenden Makro. 

3. Ändern Sie nach Wunsch Name und Beschreibung des Makro. 

Der vergebene Name erscheint auch im Untermenü Makros des Menüs Prozesse.  

4. Falls erforderlich, wählen Sie eine Gruppe, der das Makro hinzugefügt wird. 

Das Zuordnen des Makro zu einer Gruppe ermöglicht es, die Makros in der Liste des Reiters 
Makro einrichten zu sortieren. Wichtig ist, das Makro einer Gruppe zuzuordnen, wenn Sie 
ein Makro für Spectrum Touch erzeugen, da dieses entscheidet, wie das Makro in der 
jeweiligen Applikation angezeigt wird. S. dazu Makros einer Gruppe zuordnen.  
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5. Wählen Sie für jeden Schritt des Makro einen Prozess aus und geben Sie dafür die 
erforderlichen Einstellungen ein.  

Sie können den Makroschritt aus einer der Gruppen auf der linken Leiste wählen. Die 
verfügbaren Makroschritte sind in folgende Gruppen eingeteilt: Spektrometer und 
Datenaufnahme, Prozesse, SEARCH und COMPARE, Quantifizierung und 
Überpüfung und Reports und Ergebnisausgabe. Öffnen Sie die entsprechende Gruppe 
und klicken Sie auf den gewünschten Schritt. Dieser wird dem Makro hinzugefügt. Erfordert 
ein ausgewählter Prozess bestimmte Einstellungen, wird der betreffende Dialog unterhalb 
des Makro eingeblendet.  

Sie können die Art eines Makroschritts ändern. Wenn Sie mit dem Mauszeiger auf einer 
Zelle der Spalte Prozesse verharren, erscheint ein Prozesswähler. 

6. Falls der hinzugefügte Makroschritt Spektren erzeugt oder Ergebnisse, stellen Sie sicher, 
dass Sichtbar markiert wurde, falls Sie möchten, dass die Spektren während des Ablaufs 
des Makro in der Graphik dargestellt oder die Ergebnisse der Ergebnistabelle hinzugefügt 
werden sollen. 

7. Klicken Sie in der linken Leiste auf einen weiteren Makroschritt. 

Oder 

Klicken Sie auf eine Zelle im vorherigen Schritt und danach auf Schritt hinzufügen. Es wir 
ein neuer Makroschritt hinzugefügt und die Schrittnummern werden aktualisiert. 

8. Möchten Sie einen Schritt entfernen, wählen Sie ein Feld seiner Zeile an und klicken Sie auf 
die Befehlstaste Schritt(e) entfernen. 

Der Schritt wird entfernt und die Schrittnummerierung aktualisert. 

Wenn Sie mehr als eine Zelle einer Spalte anwählen (indem Sie mit gedrückter SHIFT- oder 
CTRL-Taste darauf klicken) und anschließend auf den Befehl Schritt(e) entfernen 
klicken, werden alle ausgewählten Makroschritte entfernt. 

9. Zum Verschieben von Schritten, klicken Sie auf eine der Zellen und danach auf die 
Befehlstaste Nach oben oder Nach unten. 

10. Wenn Ihr Makro fertiggestellt ist, klicken Sie auf OK. 

Die Liste der Makros wird aktualisiert und der Dialog Einrichten eines Makro 
geschlossen. 

Ihr Makro ist jetzt im Untermenü Makros des Menüs Prozesse verfügbar. 

Makro anhand eines bearbeiteten Spektrums 

Wurde ein Spektrum bearbeitet und gespeichert, können Sie ein Makro einrichten, um andere 
Spektren auf die gleiche Art zu bearbeiten. 

1. Wählen Sie im Menü Einstellungen die Option Makros oder klicken Sie im Abschnitt 

Einstellungen der Navigationsleiste auf    

In der Dialogleiste werden alle aktuell eingerichteten Makros aufgelistet. 

2. Klicken Sie auf die Befehlstaste Hinzufügen.  

Der Dialog Einrichten eines Makro wird eingeblendet. 

3. Ändern Sie nach Wunsch Name und Beschreibung des Makro.  

Der vergebene Name erscheint auch im Untermenü Makros des Menüs Prozesse. 
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4. Klicken Sie auf Erzeugen eines Makro aus Datei.  

Ein Durchsuchungsdialog wird eingeblendet. 

5. Suchen Sie nach der Datei, die das bearbeitete Spektrum enthält und klicken Sie auf 
Öffnen.   

Es wird ein Makro erzeugt, das der betreffenden Prozessfolge entspricht. 

6. Falls erforderlich, ändern Sie das Makro nach den Anleitungen des Abschnitts Schrittweises 
Einrichten eines Makro. 

7. Klicken Sie nach der Fertigstellung des Makro auf OK.  

Die Schrittliste des Makro wird aktualisiert und der Dialog Einrichten eines Makro 
geschlossen. 

Makros einer Gruppe zuordnen 

Sie können Ihre Makros einer Gruppe zuordnen. Wählen Sie unter Gruppennamen in der 
DropDown-Liste die Gruppe aus, der Sie Ihr Makro zuordnen möchten. Standardeinstellung ist 
Keine Gruppe. Die verfügbaren Gruppen hängen davon ab, welchen Gruppen die auf der 
Registerseite aufgelisteten Makros zugeordnet sind. 

Um eine neue Gruppe zu erzeugen: 

1. Klicken Sie in der DropDown-Liste mit den Gruppennamen auf Neue Gruppe hinzufügen. 

Das Dialogfenster Gruppe erzeugen wird eingeblendet. 

2. Geben Sie einen neuen Gruppennamen ein. 

3. Klicken Sie auf Mehr Details, wenn Sie die Farbe des Gruppensymbols ändern möchten. 

Dabei handelt es sich um das Symbol, das auf der Registerseite Einrichten eines Makro 
dargestellt wird.  

4. Klicken Sie auf , um  einen Farbenwähler einzublenden. 

5. Wählen Sie darin eine neue Farbe und klicken Sie auf OK. 

6. Klicken Sie auf OK, um den Dialog Gruppe erzeugen zu beenden. 

Um den Namen oder das Erscheinungbild einer vorhandenen Grupe zu ändern: 

1. Klicken Sie in der DropDown-Liste mit den Gruppennamen auf Ändern. 

Das Dialogfenster Gruppe ändern wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie in der DropDown-Liste auf die Gruppe, die Sie ändern möchten. 

3. Wenn Sie den Namen der Gruppe ändern möchten, tragen Sie einen neuen 
Gruppennamen ein. 

4. Klicken Sie auf Mehr Details, wenn Sie die Farbe des Gruppensymbols ändern möchten. 

5. Klicken Sie auf , um  einen Farbenwähler einzublenden. 
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6. Wählen Sie darin eine neue Farbe und klicken Sie auf OK. 

7. Klicken Sie auf OK, um den Dialog Gruppe ändern zu beenden. 

Makros importieren 

Um ein Makro zu importieren: 
1. Klicken Sie auf Importieren und durchsuchen Sie nach dem Makro, das Sie importieren 

möchten. 

2. Klicken Sie auf Öffnen. 

Wenn Sie in der Software Spectrum ES versuchen, ein nicht unterschriebenes Makro zu 
importieren, können Sie zu einer Unterschrift aufgefordert werden. 

Das Makro wird anschließend der Liste von Makros auf der Registerseite Einrichten eines 
Makro hinzugefügt. 

Starten eines Makro auf der Registerseite Einrichten eines Makro 

1. Wählen Sie im Verzeichnis das Spektrum oder die Spektren zur Bearbeitung aus. 

2. Wählen Sie in der Liste das geeignete Makro aus und klicken Sie auf Start. 

Das Makro startet. Sobald einer der Prozesse des Makro abgeschlossen ist, wird die 
Registerseite Ergebnistabelle aktualisiert und das bearbeitete Spektrum dem Verzeichnis 
hinzugefügt und im Ansichtsfenster dargestellt. Dies ermöglicht es, sowohl 
Zwischenergebnisse als auch das Endergebnis des Makro zu überprüfen. 

Makros exportieren 

Um ein Makro zu exportieren: 

1. Wählen Sie in der Liste das Makro aus, das Sie exportieren möchten und klicken Sie danach 
auf Exportieren. 

Wenn Sie in der Software Spectrum ES versuchen, ein nicht unterschriebenes Makro zu 
exportieren, können Sie zu einer Unterschrift aufgefordert werden. 

Der Dialog Speichern unter... wird eingeblendet. 

2. Geben Sie für das Makro einen geeigneten Dateinamen ein. 

3. Falls erforderlich, durchsuchen Sie nach dem Ordner, worin Sie das Makro ablegen 
möchten. 

4. Klicken Sie auf Speichern. 

Das Makro wird an der ausgewählten Stelle gespeichert und der Dialog Speichern unter... 
wird geschlossen. 

Übertragen von Makros auf andere Systeme 

Möchten Sie ein Makro, das Datenbearbeitungsschritte enthält, zur Ausführung für einen Anwender 
auf ein anderes System übertragen, dann müssen Sie alle von dem Makro verwendeten Dateien mit 
identischen Dateinamen  an genau die gleichen Stellen auf den Anwender-PC kopieren. Enthält Ihr 
Makro einen der untenstehenden Schritte, gehen Sie beim Kopieren folgendermaßen vor: 
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· Makro-Arbeitsablauf: Exportieren Sie die Datei Macro (*.prc) in den globalen Makro-Ordner 
des Anwender-PC (üblicherweise nach C:\pel_data\macros). Alternativ können Sie das 
Makro in einen beliebigen Ordner des Anwender-PC kopieren, aus welchem es in die 
Arbeitsfläche importiert und mit Spectrum oder Spectrum Touch gestartet werden kann. 

HINWEIS:  Die Datei *.prc enthält Details der Spektrometereinstellungen sowie der 

Datenaufnahmeschritte. 

· Differenz: Der Schritt enthält ein Spektrum zur Subtraktion vom Probenspektrum. Kopieren 
Sie ihn an die gleiche Stelle auf den PC des neuen Anwenders, wie jene im Original-Makro.  

· Spektrenrechner: Der Schritt kann ein Operand-Spektrum enthalten, womit eine 
arithmetische Operation mit dem Probenspektrum ausgeführt wird. Kopieren Sie diesen an 
die gleiche Stelle auf den PC des neuen Anwenders, wie jene im Original-Makro. 

· COMPARE: Kopieren Sie die Spektren-Dateien oder -Ordner an die gleiche Stelle auf den PC 
des neuen Anwenders  

· Spektrenbibliotheken und SEARCH: Sofern die verwendeten Bibliotheken nicht mit der 
Software Spectrum geliefert werden, müssen Sie diese auf den PC des neuen Anwenders 
kopieren (üblicherweise nach C:\pel_data\libs). Es könnte sein, dass man neue Kopien von 
Fremdbibliotheken erwerben muss, um eine Verletzung des Urheberrechts zu vermeiden.  

HINWEIS:  Stellen Sie sicher, dass die Bibliotheksliste im Verzeichnis C:\pel_data\libs auf 

beiden PC genau die gleiche ist. 

· Quant: Wenn Sie eine Quant-Methode in einer Datei *.qmd oder *.uqm übertragen, 
kopieren Sie diese an die gleiche Stelle auf den PC des neuen Anwenders (üblicherweise 
nach C:\pel_data\quant). Verwendet Ihre Quant-Methode eine Datei *.md, müssen Sie das 
Werkzeug Quant-Export benutzen, um sie in eine Datei *.qmz zu konvertieren, um danach 
anhand des Werkzeugs Quant-Import der Quant-Hilfsprogramme die Methode und 
sämtliche zugeordneten Daten zum Anwenden mit der Software Spectrum auf den neuen 
PC zu übertragen.  

· Überprüfen: Öffnen Sie den Methoden-Explorer der AssureID und wählen Sie Datei > 
Export, um die AssureID-Methodendatei (*.amd) auf einen Speicherstick zu übertragen. 
Kopieren Sie anschließend die Datei auf den neuen PC, öffnen Sie den Methoden-Explorer 
der AssureID und wählen Sie Datei > Import, um so die Datei in die aktive Datenbank zu 
übertragen. 

· Ausgabe: Kopieren Sie die Reportvorlagen und Logo-Dateinamen (falls verwendet) an die 
gleiche Stelle auf den PC des neuen Anwenders.  

· Benutzerapplikation: Kopieren Sie die Applikation an die gleiche Stelle auf den PC des neuen 
Anwenders. 

· Touch-Bildschirmseiten (Touch-Benutzeraufforderungen, Touch-Untergrundaufnahme, 
usw.), die Media-Datei und das SOP-Dokument (falls vorhanden) müssen an die gleichen 
Stellen auf den PC des neuen Anwenders kopiert werden. Auf den Bildschirmseiten 
verwendete Bilder und Symbole sind in der Datei *.prc enthalten.  
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Unterschreiben, Überprüfen und Genehmigen eines Makro (nur in der Software 
Spectrum ES) 

Um ein Makro zu unterschreiben: 

1. Klicken Sie auf die Zeile, welche das zu unterschreibende Makro enthält und klicken Sie 
danach auf Unterschreiben in der DropDown-Liste Unterschriften. 

Das Dialogfenster Makro unterschreiben wird eingeblendet. Darin sind die Einträge in 
das Sicherheitsprotokoll für dieses Makro enthalten und alle vormals hinzugefügten 
Unterschriften. 

2. Klicken Sie zum Unterschreiben des Makro auf Unterschreiben. 

Der Dialog Makro  wird eingeblendet. 

3. Geben Sie ihren Benutzernamen und ihr Passwort ein. 

4. Falls erforderlich, wählen Sie in der DropDown-Liste einen Grund aus. 

HINWEIS:  Ein Grund ist dann erforderlich, wenn der Administrator auf der Registerseite 

Unterschriften Gründe für den Makro-Unterschriftspunkt definiert hat.  

5. Tragen Sie auch verlangte Kommentare ein. 

6. Klicken Sie auf OK. 

Das Event Makro unterschrieben wird dem Spectrum-Sicherheitsprotokoll hinzugefügt.  

Die Optionen Überprüfen und Genehmigen werden danach in der DropDown-Liste 
Unterschriften verfügbar. Falls der Administrator Ihrer Gruppe die entsprechenden 
Berechtigungen vergeben hat, können Sie das Makro überprüfen oder genehmigen. Sie können kein 
genehmigtes Makro überprüfen, aber Sie können ein Makro genehmigen, das nicht überprüft 
wurde. Näheres zur Vorgehensweise beim Unterschreiben eines Makror finden Sie weiter oben. 

Ergänzende Information 

Spektrometer und Datenaufnahme 

Datenbearbeitung in einem Makro 

Geben Sie die erforderlichen Einstellungen für einen Makroschritt auf die gleiche Art ein, wie bei 
einem individuellen Prozessbefehl. S. dazu: 

Spektrenrechner  

ATR-Korrektiur  

Biodiesel  

COMPARE  

XKonvert  

Dekonvolution  

Ableitung  

Differenz  
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Berechnungen  

Interpolierung  

Kramers–Kronig  

Kubelka–Munk  

Bibliotheken und Spektrensuche  

Normierung  

Quant  

Glättung  

Interaktive Basislinienkorrektur (Makro-Version)  

Verwendung von Berechnungen in Makros 

Sie können eine vorhandene Berechnung in ein Makro importieren. Erzeugen Sie einen 
Berechnungs-Prozessschritt und klicken Sie anschließend auf der Registerseite Berechnungen auf 
Importieren. Ein Browser wird mit dem standardmäßigen Pfad des Ordners Berechnungen 
geöffnet. 

Eine Berechnung, die als Schritt in ein Makro eingegeben wurde, wird nicht in das Untermenü 
Berechnungen des Menüs Prozesse aufgenommen. Der Name der Berechnung wir als Textfeld 
auf der Registerseite Ergebnisse erscheinen, nachdem das Makro angewendet wurde. 

Reporterstellung und Datenausgabe 

S. dazu: 

Datenausgabe 

Bedingter Ablauf 

Benutzerdefinierte Aufforderungen 

Benutzer-Applikationen 

Touch Makros 

Wenn auf Ihrem System die Software Spectrum Touch Developer installiert ist, können Sie spezielle 
Makros erzeugen – bekannt als Touch Apps – die auf Computern mit berührungssensitivem 
Bildschirm ausgeführt werden können. Die Software Spectrum Touch verfügt über eine Anzahl 
spezifischer Funktionen, um solche Makros zu erzeugen: 
 
Touch-Benutzeraufforderungen, Touch-Probenaufnahme, Touch-Untergrundaufnahme und Touch-
Bereitschaftstests. 

Einige Beispiele von Touch Apps werden zusammen mit Ihrer Software geliefert. S. Angaben zu den 
Touch Apps mit ausführlichen Details zu den Schritten dieser Apps und zu deren Einstellung für die 
Durchführung von Analysen. 
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Einstellung von Makros: Spektrometer und Datenaufnahme 

Die Makroschritte Spektrometereinstellungen und Datenaufnahme ermöglichen es Ihnen, ein 
Makro zum Aufnehmen von Spektren anzuwenden.  

Spektrometereinstellung 

Fügen Sie dem Makro einen Schritt Spektrometereinstellung hinzu und wählen Sie anschließend 
einen vorher gespeicherten Satz von Spektrometereinstellungen aus. Alternativ können Sie die 
Option Spektrometereinstellungen importieren auswählen und eine Datei *.set importieren.  

Mit der Option Kompatible Spektrometer zulassen können Sie es ermöglichen, dass ein Makro 
auch auf einem andersartigen - jedoch kompatiblen - Spektrometer durchgeführt wird, als jenes, 
worauf das Makro erstellt wurde. Ein kompatibles Spektrometer ist mit gleichem Detektor, 
Lichtquelle, Strahlteiler und Messzubehör ausgestattet, wie jenes, dass beim Festlegen der 
Spektrometereinstellungen verwendet wurde. Wird diese Option nicht gewählt, müssen Sie zur 
Ausführung des Makro mit demselben Spektrometer verbunden sein, das beim Erzeugen der 
Spektrometereinstellungen verwendet wurde. 

Ist auf Ihrem PC die Software Spectrum Touch Developer installiert, können Sie unter zwei 
weiteren Optionen auswählen. Mit Kraftbalken anzeigen kann beim Verwenden des ATR-
Zubehörs die Druckkraft auf die Probe laufend überwacht werden, wobei diese Option keine 
Auswirkung auf andere Zubehöre hat. Mit Spektrum darstellen werden laufend Untergrund und 
Probenspektrum während der Überwachung und Datenaufnahme auf dem Bildschirm dargestellt. 

Die Dateien der Spektrometereinstellungen werden auf der Registerseite Grundeinstellungen 
des Spektrometers geladen oder erstellt. Näheres zum Speichern und Exportieren von 
Spektrometereinstellungen finden Sie unter Laden und Speichern. 

Datenaufnahme 

HINWEIS: Wenn Sie ein Makro einrichten, das einen Schritt Datenaufnahme enthält, jedoch 

keinen Schritt Spektrometereinstellungen, werden beim Aufnehmen der Daten die 

momentanen Einstellungen verwendet. 

Fügen Sie dem Makro einen Schritt Datenaufnahme hinzu und wählen Sie entweder die 
Einstellungen der aktuellen Probentabelle oder die einer früher gespeicherten Tabelle. Die 
Probentabelle enthält alle verfügbaren Dateien, welche unter Probentabellen-Einstellungen 
gespeichert wurden. Möchten Sie eine andere Datei importieren, wählen Sie Import-Einstellung 
und durchsuchen Sie nach der Datei *.smt (oder nach der Datei *.ssmt für Spectrum ES), die Sie 
importieren möchten. Näheres zum Speichern und Exportieren der Einstellungen von 
Probentabellen finden Sie unter Einstellungen. 

Die Einstellung Ihrer Probentabelle kann Details bezüglich der Spaltenformatierung und Erzeugung 
benutzerdefinierter Spalten enthalten. Möchten Sie auch die Details aufzunehmender Proben 
importieren, falls Sie z. B. ein LIMS einsetzen, dann wählen Sie Inhalt der Probentabelle laden 
und durchsuchen Sie nach einer Datei *csv. Diese wird alle Zeilen der aktuellen Probentabelle oder 
der Probentabelleneinstellung ersetzen. S. dazu CSV importieren mit ausführlichen Angaben zur 
Formatierung einer CSV-Datei. 

Die folgenden vier Einstellungen werden bei Makros verwendet, die mit der Software Spectrum 
ausgeführt werden. Sie haben keine Auswirkung bei Makros, die mit der Software Spectrum Touch 
(Touch Apps) ausgeführt werden: 

Wird die Option Alle Proben anordnen gewählt, dann muss der Anwender die Spektren alle 
Proben aufnehmen, die in der Probentabelle definiert sind. 
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Wird die Option Aufforderung am Anfang eines Schrittes anzeigen gewählt, erscheint bei 
dem betreffenden Makroschritt eine Meldung, welche darauf verweist, dass ein 
Datenaufnahmeschritt stattfindet. 

Wird die Option Probentabelle einblenden gewählt, wird während des Ablaufs des 
Datenaufnahmeschritts die Probentabelle eingeblendet. Andernfalls wird während der 
Datenaufnahme die Live-Darstellung angezeigt. 

Makros bearbeiten gewöhnlich alle Spektren, die in der Grafik beim Starten des Makro ausgewählt 
wurden. Wenn Sie die Option Bei nachfolgenden Schritten nur die Daten verwenden, 
welche bei diesem Schritt aufgenommen wurden, wird die Software Spectrum alle Daten 
verwerfen, die aus der Graphik ausgewählt oder in einem früheren Datenaufnahmeschritt erfasst 
wurden. Wurde diese Option ausgewählt, werden nur die bei diesem Makroschritt aufgenommenen 
Daten in nachfolgenden Makroschritten verwendet, bis sie durch einem späteren 
Datenaufnahmeschritt ersetzt werden. 

Sie können diese Option dazu verwenden, um sicher zu stellen, dass keine versehentlich in der 
Graphik ausgewählte Spektren anhand des Makro bearbeitet werden; oder wenn Sie die Daten 
eines Datenaufnahmeschritts als Teil desselben Makro bearbeiten und ausgeben möchten, löschen 
Sie diesen und erfassen Sie weitere Daten zur Bearbeitung auf anderem Weg.  

Die Option Spektrenimport mit Touch zulassen ist nur verfügbar, wenn auf Ihrem PC die 
Software Spectrum Touch Developer installiert wurde. Falls ausgewählt, ermöglicht sie, ein vorher 
aufgenommenes Spektrum für eine Auswertung zu importieren.   
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Einstellung von Makros: Interaktive Basislinienkorrektur 

Die Interaktive Basislinienkorrektur ermöglicht es festzulegen, wo die Basispunkte Ihres Spektrums 
liegen sollen. Sie können die Basislinie im gesamten Spektrum korrigieren oder nur in einem 
begrenzten spektralen Bereich. 

1. Klicken Sie auf die Schaltfläche Hinzufügen, um der Tabelle einen neuen Basispunkt 
hinzuzufügen. 

Der Wert dieses Punktes wird der Tabelle Basispunkte hinzugefügt.  

Wenn Minimum im Bereich finden aktiviert ist, werden für jeden Basispunkt 
Bereichsmarkierungen gesetzt und die betreffenden Werte erscheinen in der Tabelle 
Basispunkte in den Spalten Anfang und Ende. Als Basispunkte werden dabei die 
Minimalwerte des definierten Bereichs verwendet. 

2. Möchten Sie einen Basispunkt entfernen, klicken Sie in die betreffende Zeile der Tabelle 
Basispunkte und danach auf Entfernen. 

Der Basispunkt wird aus der Basislinie entfernt. 

3. Wiederholen Sie die Schritte 2 und 3, um je mehr gewünschte Basispunkte festzulegen. 

Ist nur ein Punkt gewählt, wird eine horizontale Basislinie verwendet; sind zwei Punkte 
gewählt, verläuft die Basislinie als Gerade durch die beiden Punkte. Bei mehreren 
Basispunkten schneidet eine kubische Spline-Kurve das Spektrum in den markierten 
Punkten und wird vom Originalspektrum subtrahiert. 

Wenn Bereich einengen aktiviert ist, wird ein Versatz gleich mit der Absorption des 
Basispunkts der höchsten Frequenz in der Region zwischen Beginn des Spektrums und 
Anfang des gewählten Bereichs subtrahiert. In der Region zwischen dem Bereichsende und 
dem Ende des Spektrums wird ein Versatz gleich der Absorption des Basispunktes mit der 
niedrigsten Frequenz subtrahiert. 

Ergänzende Information 

Die Basislinienkorrektur Ihrer Spektren kann auch automatisch ablaufen. S. dazu 
Basislinienkorrektur.  
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Einstellung von Makros: Datenausgabe 

Die Datenausgabe ist ein Prozessbefehl, der als Teil eines Makro eingerichtet werden kann. 

HINWEIS: Dieser Prozessbefehl ist ausschließlich als Teil eines Makro verfügbar. 

1. Rufen Sie den Dialog Einstellungen von Makros auf, worin die Schritte eines Makro 
aufgelistet sind. 

2. Um einen zusätzlichen Schritt einzufügen, klicken Sie auf ein beliebiges Feld des 
vorhergehenden Schritts und danach auf Schritt hinzufügen.  

Wenn Sie mit dem Mauszeiger auf einem Feld der Spalte Prozess verharren, erscheint ein 
Prozess-Wähler. 

3. Wählen Sie in der DropDown-Liste Prozesse die Option Datenausgabe.  

Die Reiter Einstellung der Datenausgabe werden eingeblendet. 

Der Reiter Reportspeicherung und Druckausgabe 

Report speichern Ein Markieren dieses Kästchens speichert den Prozessreport im angegebenen 

Ordner als .rtf-Datei. 

Report drucken Das Markieren dieses Kästchens bewirkt den Reportausdruck auf dem 

momentan aktiven Drucker. 

Reportformat Auswahl des Reportformat aus der DropDown-Liste. Optionen sind *.rtf 

oder *.pdf. 

Dateiname der 

Vorlage 

Taste zum Durchsuchen für den Ordnerpfad Ihrer XML-Reportvorlage. 

Dateiname der Standardvorlage für Makroreports ist 

MacroReportTemplate.xml 

Ordner für Reports Taste zum Durchsuchen für den Ordnerpfad Ihres Reports. 

Der Standardpfad für Makroreports ist C:\pel_data\reports 

Logo-Dateinamen Taste zum Durchsuchen für den Speicherort Ihres Firmen-Logo. 

Das Logo wird der Kopfzeile des Reports hinzugefügt. 

Abschnitte Auswahl der Abschnitte für Ihren Report aus der Abschnittsnamensliste, die 

sie in der Reportvorlage finden. 
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Der Reiter Spektrenexport 

Exportformat Auswahl des Formats für Ihre Ergebnisse in der DropDown-Liste. 

Optionen sind: .csv, xls, Benutzerdefiniert, .dx und .sp. 

CSV: Kommagetrennte Variablen. XLS: Microsoft Excel™ Arbeitsblatt-

Format.  Benutzerdefiniert: Format, das auf der Registerseite 

Exporteinstellungen erstellt wurde. 

Spektren 

exportieren 

Ein Markieren des Kästchens ermöglicht den Export von Spektren im 

ausgewählten Format in den Ordner für exportierte Ergebnisse. 

Ordner für 

exportierte 

Spektren 

Taste zum Durchsuchen für den Ordnerpfad exportierter Spektren. 

Das Standardverzeichnis ist C:\pel_data\spectra 

Der Reiter Ergebnisexport 

Exportformat Auswahl der Ergebnisformats aus der DropDown-Liste. 

Optionen sind: .csv, .xls und Benutzerdefiniert. 

CSV: Kommagetrennte Variable. XLS: Microsoft Excel Arbeitsblatt-Format. 

Benutzerdefiniert: Auf der Registerseite Exporteinstellungen erstelltes 

Format. 

Export in einen 

Ordner 

Ein Markieren dieses Kästchens bewirkt den Export von Ergebnissen im 

festgelegten Format in den Ordner für exportierte Ergebnisse. 

Ordner für exportierte 

Ergebnisse 

Taste zum Durchsuchen für den Ordnerpfad exportierter Ergebnisse. 

Export in eine Datei Ein Markieren dieses Kästchens bewirkt den Export von Ergebnissen im 

geeigneten Exportformat in die festgelegte Datei. 

Dateiname Taste zum Durchsuchen für das Vergeben des Namens Ihrer 

Ergebnisdatei. 

Überschreiben Wählen Sie diese Option, wenn die Ergebnisdatei nach Ablauf des Makro 

überschrieben werden soll. 

An die Datei 

anhängen 

Wählen Sie diese Option, wenn die Ergebnisse nach jedem Ablauf des 

Makro der Datei hinzugefügt werden sollen. 
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Der Reiter Bereitschaftstest-Export 

Export-Format Wählen Sie das Export-Format aus der Drop-Down-Liste.  
Die Optionen sind: *.csv und *.xls.  

Export in einen 
Ordner 

Markieren Sie dieses Kästchen, um den Ergebnisexport der 
Bereitschaftstests in dem Format zu ermöglichen, das im Ordner für 
exportierte Ergebnisse vorgegeben ist. 

Export in einen 
Ordner 

Browse-Taste zum Festlegen des Speicherorts für den Ordner Ihrer 
exportierten Ergebnisse von Bereitschaftstests.  

Überschreiben Wählen Sie Überschreiben, wenn Sie es wünschen, dass die Ergebnisdatei 
der Bereitschaftstests während der Ausführung des Makro überschrieben 
wird. 

Hinzufügen 

 

Wählen Sie Hinzufügen, wenn Sie es wünschen, dass die Ergebnisse der 
Bereitschaftstests bei jeder Ausführung des Makro der Datei hinzugefügt 
werden.  
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Einstellung von Makros: Bedingter Ablauf 

Sie können in Ihrem Makro bedingte Ablaufschritte verwenden, um logische Aussagen 
hinzuzufügen, die es ermöglichen, innerhalb eines Makro Schleifen und Verzweigungen einzufühen. 

Fügen Sie dem Makro zunächst den Bedingten Ablaufschritt hinzu und wählen Sie danach die 
entsprechende Logische Aussage. Die verfügbaren Logischen Aussagen sind: WENN, SONST, 
ODER FALLS, ENDE und WÄHREND.  

Für die logischen Aussagen WENN, ODER FALLS und WÄHREND richten Sie eine Berechnung ein, 
welche eine Variable definiert, deren Bedingung für die auszuführende Aussage als WAHR 
gleichgesetzt sein muss. 

Jeder Satz logischer Aussagen muss einen Schritt ENDE enthalten. Der letzte Schritt in einem Makro 
muss nicht ein ENDE-Schritt sein; Sie können mit weiteren Makroschritten fortfahren. 

WENN ... SONST ... ENDE 

WENN Führt die nächsten Schritte aus, bis zu SONST, falls die WENN-
Bedingung WAHR ist. 

SONSTE Führt die nach SONST folgenden Schritte aus, falls die WENN-
Bedingung FALSCH ist. 

ENDE Beendet WENN oder SONST. 

Sie können z. B. ein Makro erstellen, um ein Spektrum aufzunehmen und danach einen Report nur 
dann erzeugen, wenn der Ordinatenwert bei 2000 cm-1 ≥60%T beträgt. Falls der Wert <60%T ist, 
können Sie eine benutzerdefinierte Meldung einblenden, die den Anwender darauf hinweist, dass es 
ein Problem mit der Probe gibt: 

1. Einstellen des Schritts zur Datenaufnahme. 

2. Fügen Sie einen bedingten Ablaufschritt ein, mit der Logik WENN. 

3. Geben Sie die Berechnung ein: Yval[All,2000]≥60. 

4. Fügen Sie einen Ausgangsschritt hinzu und richten Sie die Meldungs-Optionen ein. 

5. Fügen Sie einen bedingten Ablaufschritt hinzu, mit der Logik SONST. 

6. Fügen Sie einen benutzerdefinierten Aufforderungsschritt ein und erstellen sie eine 
Warnmeldung. 

7. Fügen Sie einen bedingten Ablaufschritt hinzu, mit der Logik ENDE. 

Bei diesem Beispiel verwendete die WENN-Aussage eine Berechnung, beruhend auf einer einfachen 
Funktion. Sie erstellen eine Berechnung für die WENN-Aussage, welche Variable verwendet, die 
anhand anderer Berechnungen erzeugt werden. 
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WENN ... ODER FALLS ... SONST ... ENDE 

WENN Führt die Schritte aus, bis zu ODER FALLS, falls die WENN-
Bedingung WAHR ist. 

ODER 
FALLS 

Führt die Schritte aus, bis zu SONST aus, falls die ODER FALLS -
Bedingung WAHR ist. 

SONST Führt die Schritte aus, bis zu ENDE, falls die Bedingungen WENN 
und ODER FALLS FALSCH sind. 

ENDE Beendet WENN, ODER FALLS, oder SONST. 

WÄHREND 

Die Aussage WÄHREND ermöglicht es, Schleifen einzurichten Das Makro wird die Schritte nach der 
Aussage WÄHREND so oft durchführen, bis die WÄHREND-Bedingung FALSCH ist.  

Wenn Sie z. B. ein UATR-Messzubehör verwenden, könnten Sie einen schlechten Kontakt zur Probe 
haben, falls der Anpressarm nicht korrekt aufgesetzt ist. Sie könnten es dann versuchen, eine 
WÄHREND-Aussage nach einem Datenaufnahmeschritt einzurichten, um gewünschte Grenzen für 
den Ordinatenwert bei einer bestimmten Wellenzahl vorzugeben.  

Sie können danach einen Schritt hinzufügen, um eine benutzerdefinierte Aufforderung 
einzublenden, die den Anwender darauf hinweist, den Anpressarm tiefer einzustellen, um so den 
Probenkontakt zu verbessern, gefolgt von einer Wiederholung des Datenaufnahmeschritts. 

Wenn der Ordinatenwert darauf hinweist, dass eine Spektrum guter Qualität erhalten wurde, wird 
die WÄHREND-Aussage FALSCH sein und alle nachfolgenden Schritte des Makro können danach 
ausgeführt werden. 
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Einstellung von Makros: Benutzerdefinierte Aufforenrungen 

Sie können Ihrem Makro einen Schritt hinzufügen, welcher für den Anwender einen Dialog 
einblendet. Dieser Dialog kann wichtige Warnmeldungen enthalten oder Anleitungen, die Benutzern 
beim Aufzunehmen und Bearbeiten ihrer Daten helfen. Sobald ein Anwender im Dialog 
benutzerdefinierter Meldungen auf Weiter klickt, startet der Ablauf des nächsten Makroschritts. 

Zum Einrichten einer benutzerdefinierten Meldung: 

1. Geben Sie eine Beschirftung für den Dialog ein.  

Diese wird in der Kopfleiste des Dialogs enthalten sein. 

2. Geben Sie den Text für die Auffordenrung ein. 

3. Möchten Sie in den Dialog ein Bild einfügen, wählen Sie es in der DropDown-Liste aus.  

Die Optionen sind: Information, Frage, Warnung, Fehler und Keine. 

4. Soll der Dialog eine Stopptaste enthalten, klicken Sie auf die Schaltfläche Stopp.  

Die Stopptaste ermöglicht es dem Benutzer, das Makro beim Schritt Benutzerdefinierte 
Meldung anzuhalten. 

5. Wenn Sie das Design Ihrer benutzerdefinierten Meldung abgeschlossen haben, klicken Sie 
auf Vorschau, um den Dialog einzublenden. 
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Einstellung von Makros: Makro-Benutzerapplikation 

Die Option Benutzerapplikation ermöglicht es, auch Fremdprogramme als Teile eines Makro 
ablaufen zu lassen.  

Sie können Verzeichnisse nach dem Programmpfad zu jeder ausführbaren (*.exe)-Datei 
durchsuchen, um diese als Teil eines Makroschritts zu starten. Danach können Sie alle Argumente 
hinzufügen, die von der Applikation verwendet werden. Z. B. könnten Sie einen Speicherort für 
Dateien einschließen, die von einem Fremdprogramm benutzt werden. 

Falls Sie es wünschen, Daten zu verwenden, die bei früheren Makroschritten erzeugt wurden, 
könnten Sie vor dem Schritt der Benutzerapplikation einen Ausgabeschritt einfügen, um die 
betreffenden Ausgabedateien in einen Ordner auszugeben. 

Wurde das Kästchen Makro anhalten markiert, wird das Makro angehalten, bis die Taste OK 
geklickt wird, um darauf hinzuweisen, dass der Anwender die Arbeit mit der Fremdprogramm-
Applikation abgeschlossen hat. 

Die Option Benutzerapplikation bietet auch die Möglichkeit, einen Startsymbol für ein lauffähiges 
Fremdprogramm zu erzeugen, dass von Ihnen häufig angewandt wird. Sie können das Symbol des 
Makro in jede Werkzeugleiste der Spectrum-Software einfügen, um die Applikation mit einem 
einzigen Mausklick starten zu können.  

Nähere Angaben zum Einfügen oder Entfernen von Symbolen oder Menüfeldern finden Sie unter 
Benutzerdefinierte Werkzeugleisten und Menüs. 
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Touch Makro-Optionen 

Wenn auf Ihrem Computer die Software Spectrum Touch Developer installiert wurde, ist eine 
zusätzliche Gruppe wählbarer Schritte auf der Bildschirmseite der Makro-Einstellungen verfügbar, 
zum Erstellen sogenannter Touch Makros. Sie können Schritte auswählen die spezifisch für Touch 
Makros  (auch Touch App genannt) sind, eingeblendete Bildschirmseiten anpassen und die 
Bereitschaftstests einstellen, die durchzuführen sind. 

Jede Option enthält eine Tabelle und eine Bildschirmvorschau, die anzeigt, wie der Bildschirm 
aussehen wird, wenn das Makro gestartet wird. Zum Anpassen der Bildschirmseiten: 

1. Klicken Sie auf das Objekt, welches Sie in der Tabelle ändern möchten, oder auf die 
Bildschirmvorschau. 

Es wird an jeder Stelle um das Objekt eine gelbe Box eingeblendet. 

2. Führen Sie in der Tabelle die gewünschten Änderungen durch. 

Tragen Sie zum Ändern des Bildschirmtitels, der Titelzeile der Anleitungen, des Textes der 
Anleitungen und der Tastenbeschriftung den neuen Text in die betreffende Zelle der 
Tabelle ein. 

Rufen Sie zum Ändern einer Abbildung die neue Bilddatei mittels der Taste am rechten 
Rand  der Bildeingabe in der Tabelle auf. 

Die durchgeführten Änderungen werden in der Bildschirmvorschau angezeigt. 

1. Klicken Sie doppelt auf die Bildschirmvorschau, um eine Vollbildschirmversion zu sehen. 

2. Klicken Sie zum Schließen der Vollbildschirmvorschau auf die Taste Schließen in der 
oberen linken Ecke. 

Touch-Benutzeraufforderung 

Die Touch-Benutzeraufforderung dient zum Konfigurieren eines Schrittes im Makro, der Anleitungen 
für den Anwender enthält. In der Drop-Down-Liste sind zwei Aufforderungsvorlagen verfügbar: 
Allgemeine Aufforderung und Probenvorbereitung.  

Allgemeine Aufforderung 

Anhand dieser Vorlage können folgende Merkmale angepasst werden: 

· Kopfzeile der Aufforderung – der Haupttitel auf dem Bildschirm 

· Titelzeile der Anleitungen – der Titel der Anleitungsabschnitte 

· Anleitungen – der Text der Anleitung für den Schritt 

· Text auf der “Weiter”-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds für den Wechsel zum 
nächsten Makroschritt  

· Datei der Aufforderungsabbildung – der Speicherort des Ordners mit der Datei der 
Abbildung, welche Sie darstellen möchten 

· Mediumdatei – der Speicherort des Ordners einer Video-Datei (*.wmv), die im Makro 
ablaufen kann  
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Probenvorbereitung 

Anhand dieser Vorlage können folgende Merkmale angepasst werden: 

· Kopfzeile der Aufforderung – der Haupttitel auf dem Bildschirm 

· Titelzeile der Anleitungen – der Titel der Anleitungsabschnitte 

· Text der SOP-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds zum Öffnen einer 
Standardarbeitsvorschrift  

· Text auf der “Weiter”-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds für den Wechsel zum 
nächsten Makroschritt  

· Datei der Aufforderungsabbildung – der Speicherort des Ordners mit der Datei der 
Abbildung, welche Sie darstellen möchten  

· SOP-Dateipfad – der Speicherort des Ordners mit der Datei des SOP-Dokuments 

Touch-Probenaufnahme 

Die Touch-Probenaufnahme ist ein Schritt des Makros, bei welchem mit dem Spektrometer das 
Spektrum einer Probe aufgenommen wird. Geeignete Vorlagen für spezifische Zubehöre stehen in 
der Drop-Down-Liste der Aufforderungsvorlage zur Verfügung.  

Anhand der Vorlagen können folgende Merkmale angepasst werden: 

· Kopfzeile der Aufforderung – der Haupttitel auf dem Bildschirm 

· Titelzeile der Anleitungen – der Titel der Anleitungsabschnitte 

· Anleitungen – der Text der Anleitung für den Schritt 

· Text der Bearbeitungstaste – die Beschriftung des Tastenfelds, welches ermöglicht, Details 
der aktuellen Probe zu bearbeiten 

· Text der Untergrundtaste – die Beschriftung des Tastenfelds, welches die Aufnahme eines 
Untergrundspektrums erzwingt 

· Text der Datenaufnahmetaste – die Beschriftung des Tastenfelds zum Aufnehmen eines 
Probenspektrums 

· Datei der Aufforderungsabbildung – der Speicherort des Ordners mit der Datei der 
Abbildung, welche Sie darstellen möchten 

Touch-Untergrundaufnahme 

Die Touch-Untergrundaufnahme ist ein Schritt des Makros, bei welchem mit dem Spektrometer ein 
Untergrundspektrum aufgenommen wird.  

1. Wählen Sie aus der Drop-Down-Liste Untergrundaufnahme, wie häufig Sie ein 
Untergrundspektrum aufnehmen möchten.  

Entscheiden Sie zwischen Bei Bedarf, Nach einer Anzahl von Proben oder Nach 
einem Zeitablauf (Minuten).  
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Die Zähler für die Anzahl der Proben und für den Zeitablauf starten bei Null, wenn das 
Makro beginnt und sind nur in Betrieb, während das Makro geöffnet ist. Bei Bedarf heißt, 
dass ein Untergrund nur dann aufgenommen wird, wenn für die aktuellen 
Spektrometereinstellungen kein gültiges Untergrundspektrum vorhanden ist. 

2. Tragen Sie die Anzahl Proben oder Minuten, nach denen jeweils eine Untergrundaufnahme 
stattfinden soll, in die Textbox ein. 

3. Markieren Sie das Kästchen, beschriftet mit Untergrund für erste Probe erzwingen, 
wenn Sie möchten, dass der Untergrund für die erste Probe in der Probentabelle des Makro 
aufgenommen wird. 

4. Geeignete Vorlagen für spezifische Zubehöre stehen in der Drop-Down-Liste der 
Aufforderungsvorlage zur Verfügung.  

Anhand der Vorlagen können folgende Merkmale angepasst werden: 

· Kopfzeile der Aufforderung – der Haupttitel auf dem Bildschirm  

· Titelzeile der Anleitungen – der Titel der Anleitungsabschnitte  

· Anleitungen – der Text der Anleitung für den Schritt 

· Text auf der “Weiter”-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds für den Wechsel zum  
nächsten Makroschritt  

· Datei der Aufforderungsabbildung – der Speicherort des Ordners mit der Datei der 
Abbildung, welche Sie darstellen möchten 

Touch-Bereitschaftstests 

Bereitschaftstests können ebenfalls in ein Touch Makro eingeschlossen werden. Zunächst müssen 
Sie die gewünschten Tests in der Software Spectrum (s. Einstellung der Bereitschaftstests) 
konfigurieren. Danach können Sie anhand der Reiter der Bildschirmseite Touch-Bereitschaftstests 
die Tests so einrichten, wie sie innerhalb des Makro ablaufen sollen. 

Einstellen der Spelktrometertests 

1. Klicken Sie auf der Bildschirmseite der Touch-Bereitschaftstests auf den Reiter Einstellung 
der Spektrometertests. 

2. Möchten Sie nicht die aktuellen Einstellungen verwenden, klicken Sie auf Einstellungen 
importieren.  

3. Rufen Sie die Datei der Einstellungen für Bereitschaftstests (*.rcset) auf, die Sie im Makro 
anwenden möchten, und klicken Sie auf Öffnen. 

Wählen Sie nun aus, welche Bereitschaftstest ablaufen sollen und wie häufig: 

1. Markieren Sie das Kästchen Einschließen neben jedem Bereitschaftstest, den Sie während 
des Makro ausführen möchten. 

2. Wählen Sie für jeden auszuführenden Bereitschaftstest in der Spalte Testhäufigkeit unter 
Stunden, Proben oder Stunden oder Proben aus. Die Zähler für diese Optionen starten 
bei Null, wenn das Makro beginnt und sind nur in Betrieb, während das Makro geöffnet ist.  

3. Tragen Sie das gewünschte zweckmäßige Stunden- oder Probenintervall ein.  
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Wurde die Option Stunden oder Proben ausgewählt, wird der Bereitschaftstest immer 
dann wiederholt, wenn eines der Intervalle abgelaufen ist. 

Jetzt muss noch entschieden werden, was zu tun ist, wenn ein Bereitschaftstests fehlschlägt oder 
einen Fehler enthält: 

1. Markieren Sie das Kästchen Bei Fehler fortfahren, um dem Anwender zu erlauben, mit 
dem Makro fortzufahren, falls einer oder mehrere Tests fehlschlagen. 

2. Markieren Sie das Kästchen Wiederholungen zulassen, um dem Anwender zu erlauben, 
einen fehlgeschlagenen Test zu wiederholen. 

Touch-Vorschau 

Die Touch-Bildschirmseite für Bereitschaftstests kann anhand des Reiters Touch-Vorschau auf die 
gleiche Art konfiguriert werden, wie bei den weiter oben beschriebenen Touch-Aufforderungen. Die 
folgenden Merkmale können anhand der Aufforderungen angepasst werden: 

· Kopfzeile der Aufforderung – der Haupttitel auf dem Bildschirm  

· Text auf der „Halt”-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds, womit der Ablauf der 
Bereitschaftstests gestoppt wird 

· Text auf der “Scan”-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds für den Wechsel zum nächsten 
Makroschritt  

· Datei der Aufforderungsabbildung – der Speicherort des Ordners der Datei mit der 
Abbildung, welche Sie darstellen möchten  

· Datei des Ablaufsymbols – der Speicherort des Ordners mit dem Symbol zum Anzeigen, 
dass der Bereitschaftstest abläuft 

· Datei des Symbols Bestanden – der Speicherort des Ordners mit dem Symbol zum 
Anzeigen, dass der Bereitschaftstest bestanden wurde 

· Datei des Symbols Fehlgeschlagen – der Speicherort des Ordners mit dem Symbol zum 
Anzeigen, dass der Bereitschaftstest fehlgeschlagen ist 

· Für alle Bereitschaftstests: 

– Test-Voranzeige – der Text, welcher vor dem Bereitschaftstest angezeigt wird 

– Test-Nachanzeige – der Text, welcher vor dem Bereitschaftstest angezeigt wird 

– Bestanden-Meldung – der Text, welcher angezeigt wird, wenn der Bereitschaftstest 
bestanden ist 

– Fehler-Meldung – der Text, welcher angezeigt wird, wenn der Bereitschaftstest 
fehlgeschlagen ist 

· Ablauf-Meldung – der Text, welcher angezeigt wird, wenn der Bereitschaftstest abläuft 

· Meldung: Alle Tests bestanden – der Text, welcher angezeigt wird, wenn alle 
Bereitschaftstest bestanden sind 

· Meldung: Fehlgeschlagene Tests – der Text, welcher angezeigt wird, wenn einer oder 
mehrere Bereitschaftstests fehlgeschlagen sind 
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· Text auf der Wiederhol-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds zum Wiederholen 
fehlgeschlagener Bereitschaftstests 

· Text auf der Report-Taste – die Beschriftung des Tastenfelds zur Darstellung eines 
Ergebnisberichts der Bereitschaftstests 

 

You can click a button or Ready Check name in the preview screen to find the corresponding 

features in the table. 

To view a full-size version of the Touch screen:  

Wählen Sie die Markierung aus, die Sie verschieben möchten, indem Sie mit linker Maustaste darauf 
klicken und sie in die neue Position ziehen.Double-click the preview screen. 

To close the full-size preview, click Close in the top right corner. 

 

Benutzerdefiniertes Erscheinungsbild 

Sie können die Anmeldungs-Bildschirmseite eines Spectrum Touch Makro frei gestalten, um für 
jeden Anwender eine spezifisches Erscheinungsbild zu erhalten.  

1. Kopieren Sie das Bild nach Program Files (x86)/PerkinElmer/Spectrum/Images (für 64-Bit- 
Systeme) oder nach Program Files/PerkinElmer/Spectrum/Images (für 32-Bit-Systeme). 

Das Bild muss eine Datei .png sein. Am besten funktioniert ein kleineres Bild, ideal sind  
64 × 64 Pixel. 

2. Führen Sie in der Software Spectrum die Umbenennung des Bildes auf den Benutzernamen 
des Anwenders durch.  

So wird das Erscheinungsbild für den Administrator den Namen Administrator.png erhalten.  

Das Erscheinungsbild wird auf der Anmeldetaste des Benutzers sichtbar, wenn der 
Anmeldungsbildschirm in der Software Spectrum Touch eingeblendet wird. 
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Angaben zu den Touch Apps  

Eine Touch App kann auf die gleiche Art und Weise wie ein Makro eingerichtet werden, die 
Reihenfolge der Schritte ist jedoch von größerer Bedeutung, da sie den Arbeitsablauf bestimmt, den 
der Anwender der App befolgen wird. Dies kann anhand der folgenden Touch-App-Beispiele 
veranschaulicht werden, die zusammen mir Ihrer Software geliefert werden. 
 
HINWEIS: Wir empfehlen Ihnen, beim Lesen der Beschreibung in den Hilfethemen den Makro-

Einstellungsdialog für die verwendete Touch App auf dem Bildschirm zu öffnen.  

Touch App für Polymer-ID, Beispiel mit COMPARE 

Zielsetzung dieser Touch App ist es, Polymerproben zu identifizieren, indem ein IR-Spektrum 
anhand des ATR-Zubehörs aufgenommen und anschließend mit den Referenzspektren eines 
Ordners verglichen wird.  
Die in der App enthaltenen Schritte werden nachfolgend beschrieben. Um weitere Angaben zu 
jedem Schritt einzusehen, unterlegen Sie das Makro Polymer ID auf dem Reiter zur 
Makroeinstellung und klicken Sie auf Einstellungen. Sie können die App im Hauptmenü der 
Software Spectrum Touch oder auf dem Reiter der Makroeinstellung starten. 

Touch-Benutzeraufforderung 

Diese Bildschirmseite vermittelt dem Anwender eine Übersicht auf den Verwendungszweck der App. 
An den Standardeinstellungen wurden folgende Änderungen vorgenommen: 

· Es wurde eine Aufforderungsvorlage zur Probenvorbereitung benutzt, welche anders als die 
allgemeine Aufforderungsvorlage auch eine SOP-Taste einschließt, die mit dem Dokument 
der Standardarbeitsvorschrift (SOP) verknüpft werden kann. 

· Die Kopfzeile der Aufforderung, die Anleitungen und die Bilddatei der Aufforderung wurden 
passend zur Analyse geändert. 

Ein SOP-Dokument kann eingeschlossen werden, indem unter SOP-Dateipfad eine Datei 
angegeben wird. Wurde keine Datei ausgewählt, wird die SOP-Taste beim Aufrufen der App inaktiv 
sein. 

Spektrometereinstellung 

Mit diesem Schritt wird das Spektrometer mit geeigneten Einstellungen konfiguriert, um sicher zu 
stellen, dass die aufgenommenen Spektren ein entsprechendes Signal/Rausch-Verhältnis haben und 
mit den Referenzspektren kompatibel sind. 
Vor dem Erstellen der App, wurde das Spektrometer zweckentsprechend konfiguriert und die 
Einstellungen gespeichert. Wird die App bearbeitet, können diese gespeicherten Einstellungen bei 
dem Schritt der Spektrometereinstellung aufgerufen werden.  

Datenaufnahme 

Der Datenaufnahme-Schritt muss vor sämtliche Schritte der Untergrund- oder Probenaufnahme 
gestellt werden, da mit ihm die Probentabellen-Eigenschaften und bestimmte Aspekte der 
Vorgehensweise bei der Datenerfassung festgelegt werden. In unserem Beispiel wurde die Option 
Spektrenimport mit Touch zulassen aktiviert, so dass die App auch mit Spektren angewandt 
werden kann, die zuvor aufgenommen und auf Festplatte gespeichert wurden. 
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Touch-Untergrundaufnahme 

Bei diesem Schritt wird festgelegt, welche Informationen dem Anwender vor dem Start der 
Untergrundaufnahme vermittelt werden und wie häufig die Untergrundaufnahme stattfinden soll. In 
unserem Beispiel wurde das Intervall für Untergrundaufnahmen auf 30 Minuten eingestellt und es 
wurde vorgegeben, dass der Untergrund immer vor der ersten Probe einer Messreihe 
aufgenommen werden soll. Wie auch im Fall des Schritts der Benutzeraufforderung beim Start der 
App, wurde dieser Schritt mit geeigneten Bildern und Texten angepasst. 

Touch-Probenaufnahme 

Bei diesem Schritt wird die Gestaltung des Aufforderungsbildschirms festgelegt, welcher vor dem 
Aufnehmen des Probenspektrums angezeigt wird. Zudem ist es die ideale Stelle, um Angaben zur 
Probenvorbereitung zu liefern, falls solche erforderlich sind. In unserem Beispiel wurden 
Anleitungen dazu geliefert, wie repräsentative Spektren von harten und von weichen 
Polymerproben aufzunehmen sind. 
Sobald der Anwender bei dieser Bildschirmseite auf Weiter drückt, wird die Probenaufnahme 
starten. Alle nachfolgenden Schritte werden auf das bei diesem Schritt aufgenommene Spektrum 
zugreifen können. 

COMPARE 

Der einzige Prozessschritt bei dieser App ist der Schritt COMPARE. Die Konfiguration dieses Schritts 
ist genau die gleiche, wie im Menü Einstellungen der Software Spectrum. In unserem Beispiel 
wurde ein Ordner mit Polymerspektren in den Reiter Einstellen der COMPARE-Referenzen mit 
eingeschlossen und für die Standardeinstellungen auf dem Reiter Einstellen der COMPARE-
Parameter verwendet. 

Datenausgabe 

Es ist wichtig, in die Touch App einen Schritt zur Datenausgabe einzuschließen, da bei diesem 
Schritt dem Anwender die Ergebnisse angezeigt werden. Unsere Beispiel-App wurde entsprechend 
konfiguriert, um einen druckfähigen Ergebnisbericht zu erzeugen. Auf dem Reiter der 
Reportoptionen wurde Report speichern gewählt. Auf dem Reiter der Reportvorlagen wurde .pdf 
als Reportformat gewählt und aus der Vorlage mehrere Abschnitte ausgewählt. Es wird empfohlen, 
die standardmäßige Reportvorlage zu verwenden und die gewünschten Abschnitte aus der Liste 
auszuwählen. Um zu sehen, welche Angaben in jedem Abschnitt enthalten sind, wählen Sie 
zunächst alle aus und führen Sie die App durch. Sie erhalten so einen vollständigen Ergebnisbericht 
und können daraus die Abschnitte aussuchen, die für Ihre Analyse relevant sind. 

 

Touch App für Polystyrol-Schichtdicke, Beispiel mit Quant 

Zielsetzung dieser Touch App ist es, die Dicke eines Polystyrolfilms zu ermitteln, indem gemessene 
Peakhöhen mit Werten einer Kalibrierung verglichen werden, die mit der Software Spectrum Quant 
erzeugt wurde. 
Die in der App enthaltenen Schritte werden nachfolgend beschrieben. Um mehr Informationen zu 
jedem Schritt einzusehen, unterlegen Sie das Makro Polymer-Schichtdicke auf dem Reiter zur 
Makroeinstellung und klicken Sie auf Einstellungen. Sie können die App im Hauptmenü der 
Software Spectrum Touch oder auf dem Reiter zur Makroeinstellung starten. 
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Touch-Benutzeraufforderung 

Diese Bildschirmseite vermittelt dem Anwender eine Übersicht auf den Verwendungszweck der App. 
An den Standardeinstellungen wurden folgende Änderungen vorgenommen: 

· Es wurde eine Aufforderungsvorlage zur Probenvorbereitung benutzt, welche anders als die 
ursprüngliche Aufforderungsvorlage auch eine SOP-Taste einschließt, die mit dem 
Dokument der Standardarbeitsvorschrift (SOP) verknüpft werden kann. 

· Die Kopfzeile der Aufforderung, die Anleitungen und die Bilddatei der Aufforderung wurden 
passend zur Analyse geändert. 

Ein SOP-Dokument kann eingeschlossen werden, indem unter SOP-Dateipfad eine Datei 
angegeben wird. Wurde keine Datei ausgewählt, wird die SOP-Taste beim Aufrufen der App inaktiv 
sein. 

Spektrometereinstellung 

Mit diesem Schritt wird das Spektrometer mit geeigneten Einstellungen konfiguriert, um sicher zu 
stellen, dass die aufgenommenen Spektren ein entsprechendes Signal/Rausch-Verhältnis haben und 
mit den Referenzspektren kompatibel sind. 
Vor dem Erstellen der App, wurde das Spektrometer zweckentsprechend konfiguriert und die 
Einstellungen gespeichert. Wird die App bearbeitet, können diese gespeicherten Einstellungen bei 
dem Schritt der Spektrometereinstellung aufgerufen werden.  

Datenaufnahme 

Der Datenaufnahme-Schritt muss vor sämtliche Schritte der Untergrund- oder Probenaufnahme 
gestellt werden, da mit ihm die Probentabellen-Eigenschaften und bestimmte Aspekte der 
Vorgehensweise bei der Datenerfassung festgelegt werden. In unserem Beispiel wurde die Option 
Spektrenimport mit Touch zulassen aktiviert, so dass die App auch mit Spektren angewandt 
werden kann, die zuvor aufgenommen und auf Festplatte gespeichert wurden. 

Touch-Untergrundaufnahme 

Bei diesem Schritt wird festgelegt, welche Informationen dem Anwender vor dem Start der 
Untergrundaufnahme vermittelt werden und wie häufig die Untergrundaufnahme stattfinden soll. In 
unserem Beispiel wurde das Intervall für Untergrundaufnahmen auf 30 Minuten eingestellt und es 
wurde vorgegeben, dass der Untergrund immer vor der ersten Probe einer Messreihe 
aufgenommen werden soll. Wie auch im Fall des Schritts der Benutzeraufforderung beim Start der 
App, wurde dieser Schritt mit geeigneten Bildern und Texten angepasst. 

Touch-Probenaufnahme 

Bei diesem Schritt wird die Gestaltung des Aufforderungsbildschirms festgelegt, welcher vor dem 
Aufnehmen des Probenspektrums angezeigt wird. Zudem ist es die ideale Stelle, um Angaben zur 
Probenvorbereitung zu liefern, falls solche erforderlich sind.  
Sobald der Anwender bei dieser Bildschirmseite auf Weiter drückt, wird die Probenaufnahme 
starten. Alle nachfolgenden Schritte werden auf das bei diesem Schritt aufgenommene Spektrum 
zugreifen können. 

Quant 

Der einzige Prozessschritt bei dieser App ist der Schritt Quant. Die Konfiguration dieses Schritts ist 
genau die gleiche, wie im Menü Einstellungen der Software Spectrum. In unserem Beispiel wurde 
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die Methode der Schichtdicke eines Polystyrolfilms importiert. Um die Details der Methode 
einzusehen, öffnen Sie diese in der Software Spectrum Quant. 

Datenausgabe 

Es ist wichtig, in die Touch App einen Schritt zur Datenausgabe einzuschließen, da bei diesem 
Schritt dem Anwender die Ergebnisse angezeigt werden. Unsere Beispiel-App wurde entsprechend 
konfiguriert, um einen druckfähigen Ergebnisbericht zu erzeugen. Auf dem Reiter der 
Reportoptionen wurde Report speichern gewählt. Auf dem Reiter der Reportvorlagen wurde .pdf 
als Reportformat gewählt und aus der Vorlage mehrere Abschnitte ausgewählt. Es wird empfohlen, 
die standardmäßige Reportvorlage zu verwenden und die gewünschten Abschnitte aus der Liste 
auszuwählen. Um zu sehen, welche Angaben in jedem Abschnitt enthalten sind, wählen Sie 
zunächst alle aus und führen Sie die App durch. Sie erhalten so einen vollständigen Ergebnisbericht 
und können daraus die Abschnitte aussuchen, die für Ihre Analyse relevant sind. 

Touch App für Benzol, Beispiel mit bedingtem Ablauf  

Diese Touch App enthält ein komplexeres Makro, bestimmt durch den Ablauf von zwei quantitativen 
Methoden und der Auswahl von Ergebnissen in Abhängigkeit von der Probenkonzentration. Die 
Analyse dient zur Bestimmung von Benzol in Benzin anhand einer Transmissionsmessung in 
Flüssigküvetten mit KBr-Fenstern bei 0,025 mm Schichtdicke. Wenn Sie über den betreffenden 
Küvettentyp verfügen, können Sie geeignete Standards für die Analyse vorbereiten, indem Sie 
Benzol in Volumenanteilen zwischen 0 und 5 % zu Isooktan hinzufügen. Alternativ sind 
Beispielspektren zur Verfügung gestellt (gespeichert in C:\pel_data\spectra\Benzolbeispielspektren), 
die in die App importiert werden können, wenn diese mit der Software Spectrum Touch 
durchgeführt wird. 

In der App werden folgende Arbeitsgänge ausgeführt: 

· Konfigurieren des Spektrometers 

· Aufnehmen des Untergrundspektrums 

· Aufnehmen des Probenspektrums 

· Durchführen der Quant-Methode für niedrige Konzentration (Ergebnis ist „Wenig Benzol") 

· Durchführen der Quant-Methode für hohe Konzentration (Ergebnis ist “Viel Benzol") 

· Ausgabe des Ergebnisberichts 

In der App wird eine bedingte Ablaufstruktur verwendet, um zu entscheiden, welche Ergebnisse 
dem Anwender berichtet werden: 

 FALLS 

 “Wenig Benzol” > 1,3 und  “Viel Benzol” > 1,3 

– Ausgabe der Ergebnisse der Quant-Methode für hohe Konzentration 

SONST 

– Ausgabe der Ergebnisse der Quant-Methode für niedrige Konzentration  

 ENDE 

Die Einstellung der wichtigsten Schritte dieser App wird ausführlicher in der nachfolgenden Tabelle 
beschrieben. Die Zahlen in der ersten Spalte beziehen sich auf die Anzahl Schritte im Dialog der 
Makroeinstellungen. Wir empfehlen Ihnen, beim Betrachten der Tabelle auch den Dialog der 
Makroeinstellungen auf dem Bildschirm zu öffnen. 
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Schritt Schrittname Details 

3 Datenaufnahme Weil die Quant-Methode eine Schichtdickennormierung erfordert, 
enthält die beim Datenaufnahmeschritt verwendete 
Probentabelle auch die Spalte "Schichtdicke (mm)". Diese Spalte 
wurde vor dem Speichern der Probentabelle zur Anwendung in 
der App mit den Funktionen Einstellung > Schichtdicke 
aktiviert, um die Schichtdickennormierung zu ermöglichen. 

6 Quant Ein Quant-Einzelschritt kann multiple Methoden anwenden. Bei 
dieser App werden zwei Quant-Methoden PLS1 angewandt: 
BENZ_HI.MD und BENZ_LO.MD. Wählen Sie eine davon zum 
Aktivieren der Schichtdickennormierung aus. Ist diese Quant-
Methode mit Schichtdickennormierung konfiguriert, öffnet sich in 
der Parameterbox eine Drop-Down-Liste betitelt Schichtdicke. 
Geben Sie entweder eine feste Schichtdicke in mm ein oder 
wählen Sie Schichtdicke in der Spektrenkopfzeile, um den 
Wert zu benutzen, den der Anwender beim Ausführen der App 
eingibt. 

7-8 Gleichungen Bei den Schritten 7 und 8 werden zwei Gleichungen verwendet, 
um Konstanten ermitteln, die als Schwellenwerte für die 
Mahalanobis-Distanz (M) und das Restwertverhältnis der PLS1-
Vorhersagen dienen. Hohe Zahlen für diese Werte einer Analyse 
bedeuten, dass das Ergebnis der Quant-Methode weniger richtig 
ist. Das Kästchen Sichtbar ist nicht markiert, sodass diese 
Werte in den Ergebnisberichten nicht angezeigt werden. 

9 Bedingter 

Ablauf 

Der Schritt startet die Routine FALLS... SONST... ENDE, womit 
entschieden wird, welche Ergebnisse auszugeben sind. Die 
FALLS-Bedingung ist als Boolsche Gleichung spezifiziert, mit 
derselben Syntax wie bei Gleichungen. Die Liste <Variable> 
zeigt zahlenmäßig die innerhalb der App verfügbaren Variablen 
an, die in der Gleichung verwendet werden können. Die Schritte  
10-13 finden nur statt, wenn die FALLS-Bedingung (beide Quant-
Methoden liefern Werte größer als 1,3) erfüllt ist. 

10 Gleichung Die Gleichung bei diesem Schritt, genannt “Verwendeter 
Bereich” vermittelt dem Anwender, welche der beiden Methoden 
in diesem Zweig der Routine angewandt wurde. Da Gleichungen 
numerisch sein müssen, ist der Wert auf Null gesetzt und der 
Reiter der Ergebnisformatierung wird dazu verwendet, die 
bedingte Formatierung zu erstellen, welche die Ergebniswerte 
mit dem Text „Hoch“ ersetzt. 

11-13 Gleichungen Diese Schritte setzen für die Ausgaben “Benzol”, “M-Distanz” 
und “Restwertverhältnis” die entsprechenden Ergebnisse bei der 
Quant-Methode für hohe Konzentration. Die Schritte 12 und 13 
enthalten auch eine bedingte Formatierung, um nach Tests der 
M-Distanz und des Restwertverhältnisses den Anwender zu 
warnen, falls diese höher als die bei den Schritten 7 und 8 
vorgegebenen Schwellenwerte sind. 
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14 Bedingter 

Ablauf 

Der Schritt SONST löst eine Reihe von Schritten aus, die nur 
stattfinden, wenn die bei Schritt 9 definierte FALLS-Bedingung 
nicht erfüllt ist, d. h. eine der Quant-Methoden ergibt Werte die 
geringer als oder gleich mit 1,3 sind. 

15-18 Gleichungen Diese Schritte sind äquivalent zu den Schritten 10-13 bezüglich 
der Quant-Methode für niedrige Konzentration. Wenn Sie eine 
solche Struktur erstellen, mit denselben Gleichungen in multiplen 
Zweigen einer bedingten Ablaufstruktur, erhalten Sie die 
Warnmeldung, dass mehrfach dieselben Gleichungen definiert 
wurden. Sind Sie sicher, dass zur gleichen Zeit nur einer der 
Zweige ablaufen kann, verwerfen Sie die Warnung und fahren 
Sie fort mit der Erstellung der App. 

19 Bedingter 

Ablauf 

Der Schritt ENDE ist nötig, um die bedingte Ablaufstruktur 
abzuschließen. Alle weiteren Schritte der App werden 
unabhängig  vom Ergebnis der FALLS-Bedingung verlaufen. In 
unserer Beispiel-App gibt es nur noch einen Ausgabeschritt. 
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Einstellung von Berechnungen 

Berechnungen sind Befehle zur Ausführung von Rechnungen mit einem oder mehreren Spektren 
oder mit Daten, die das Ergebnis anderer Prozessen sind. 

Anhand des Dialogs Eigenschaften von Berechnung können Sie Berechnungen erstellen und 
das Ergebnis nach Wunsch in eine Konstruktion Wenn… dann… Sonst… einbringen. 

 Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Berechnungen 

oder 

Klicken Sie auf  im Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste. 

In der Dialogleiste werden aller momentan verfügbaren Berechnungen aufgelistet. 

Alle neu erstellten Berechnungen werden im Menü Prozesse dem Untermenü Berechnungen, 
der DropDown-Liste Berechnungen in der Werkzeugleiste Prozesse und dem Abschnitt 
Berechnungen in der Navigationsleiste hinzugefügt. 

HINWEIS:  Die Berechnungen im Verzeichnis Gängige Berechnungen werden für alle Anwender 

sichtbar sein. Dieses Verzeichnis wird bei der Installation der Software Spektrum 

festgelegt. Standardpfad ist C:\Pel_data\Berechnungen 

Berechnungen hinzufügen oder ändern  

1. Möchten Sie eine neue Berechnung einrichten und eine neue Zeile in der Liste der 
Berechnungen erzeugen, klicken Sie auf Hinzufügen.  

oder 

Wählen Sie ein Feld in der Zeile, welche die Berechnung beschreibt, die Sie ändern 
möchten und klicken Sie danach auf Einstellungen. 

Der Abschnitt Berechnungen der Navigationsleiste wird geöffnet und die Berechnungen in 
der Dialogleiste eingeblendet. 

2. Richten Sie die Berechnungen ein, wie unter Navigationsleiste - Berechnungen beschrieben 
ist. Das Fenster Berechnungen bleibt geöffnet und sie können mit dem Dialog 
Ergebnisse formatieren fortfahren oder im Fenster eine weitere Berechnung auswählen. 
Möchten Sie zur Registerseite Einstellung von Berechnungen zurückkehren, klicken Sie 
auf Zurück. 

Ihre Berechnung ist nun auch im Untermenü Berechnungen des Menüs Prozesse 
verfügbar. 

Berechnungen entfernen 

 Wählen Sie die Zeile an, welche die Berechnung enthält, die Sie entfernen möchten und 
klicken Sie danach auf Entfernen. 

Die Berechnung wird aus der Tabelle, aus dem Untermenü Berechnungen des Menüs 
Prozesse und aus der Liste der Seite Berechnungen der Navigationsleiste entfernt. 

Sie können auch mehrere Zeilen auswählen. Sie werden dann für jede ausgewählte 
Berechnung zur Bestätigung aufgefordert. 
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Berechnungen importieren 

Um eine Berechnung zu importieren: 

1. Klicken Sie auf Importieren und durchsuchen Sie anschließend nach der Berechnung, die 
Sie importieren möchten. 

2. Klicken Sie auf Öffnen. 

Wenn Sie in der Software Spectrum ES versuchen, eine nicht unterschriebene Berechnung 
zu importieen, können Sie zur Eingabe einer elektronischen Unterschrift aufgefordert 
werden. 

Die Berechnung wird der Liste von Berechnungen auf der Registerseite Einstellung von 
Berechnungen hinzugefügt und im Verzeichnis gängiger Berechnungen, das bei der 
Installation der Software Spectrum festgelegt wurde, gespeichert. Der Standardpfad dahin 
ist C:\Pel_data\Equations 

Berechnungen exportieren 

Um eine Berechnung zu exportieren: 

1. Wählen Sie die zu exportierende Berechnung in der Liste aus und klicken Sie danach auf 
Exportieren. 

Wenn Sie in der Software Spectrum ES versuchen, eine nicht unterschriebene Berechnung 
zu exportieen, können Sie zum Eingeben einer elektronischen Unterschrift aufgefordert 
werden. 

Der Dialog Speichern unter... wird eingeblendet. 

2. Geben Sie für die Berechnung einen geeigneten Dateinamen ein. 

3. Falls erforderlich, durchsuchen Sie nach dem Ordner, worin die Berechnung gespeichert 
werden soll. 

4. Klicken Sie auf Speichern. 

Die Berechnung wird am ausgewählten Speicherort gespeichert und der Dialog Speichern 
unter... wird geschlossen. 

Durchführung einer Berechnung 

 Rufen Sie das Spektrum oder die Spektren auf, bei welchen die Berechnung angewandt 
werden soll und klicken Sie auf Start. 

Die Registerseite Ergebnistabelle wird aktualisiert. Wenn ein Ergebnis das Quellspektrum 
verändert, wird das Ergebnisspektrum im Ansichtsfenster dargestellt und dem Verzeichnis 
hinzugefügt. 

Ergebnisspektren einer Berechnung werden nicht automatisch auf der Festplatte 
gespeichert. 
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Unterschreiben, Überprüfen oder Genehmigen einer Berechnung (nur Spectrum ES) 

Zum Unterschreiben einer Berechnung: 

1. Klicken Sie auf die Zeile, welche die zu unterschreibende Berechnung enthält, und 
anschließen in der DropDown-Liste Unterschriften auf Unterschreiben. 

Der Dialog Berechnung unterschreiben wird eingeblendet. Diese enthält die Einträge 
des Sicherheitsptotokolls für diese Berechnung und alle früher hinzugefügten 
Unterschriften. 

2. Klicken Sie zum Unterschreiben der Berechnung auf Unterschreiben. 

Der Dialog Berechnung wird eingeblendet. 

3. Geben Sie Ihren Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

4. Wählen Sie, falls erforderlich, in der DropDown-Liste den Grund aus. 

HINWEIS:  Eine Begründung ist dann erforderlich, wenn der Administrator auf der 

Registerseite Unterschriften einen Unterschriftspunkt mit Gründen für 

Berechnungen eingerichtet hat.  

5. Geben Sie bei Bedarf einen beliebigen Kommentar ein. 

6. Klicken Sie auf OK. 

Dem Sicherheitsprotokoll der Software Spectrum wird der Vorgang Berechnung 
unterschrieben hinzugefügt. 

Die Optionen Überprüfen und Genehmigen werden anschließend in der DropDown-Liste 
Unterschriften verfügbar. Wenn der Administrator der Gruppe, welcher Sie als Mitglied 
angehören, die geeigneten Berechtigungen vergeben hat, können Sie die Berechnung überprüfen 
oder genehmigen. Sie können eine bereits genehmigte Berechnung nicht überprüfen, jedoch 
können Sie eine nicht überprüfte Berechnung genehmigen. Lesen Sie weiter oben mehr über die 
Vorgehensweise zum Unterschreiben einer Berechnung. Zum Überprüfen oder Genehmigen einer 
Berechnung ist eine Unterschrift erforderlich, wenn vom Administrator für die Unterschriftspunkte 
Überprüfen oder Genehmigen Gründe hintergelegt worden sind. 
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Sicherheitsprotokoll (nur Spectrum ES) 

Alle innerhalb der Software Spectrum ES ausgeführten Aktivitäten, welche das Aufnehmen oder 
Speichern von Daten betreffen, werden in einem Arbeitsflächen-Sicherheitsprotokoll aufgezeichnet. 
Sie können das Sicherheitsprotokoll der aktuellen Arbeitsfläche oder jene aller gespeicherten 
Arbeitsflächen einsehen. Zudem können Sie eine gespeicherte Arbeitsfläche als neue aktuelle 
Arbeitsfläche aufrufen. 

Einträge in das Sicherheitsprotokoll erfolgen zum Zeitpunkt, wo sich Änderungen auf das 
Aufnehmen von Daten auswirken. So werden z. B. Änderungen der Spektrometereinstellungen erst 
dann im Sicherheitsprotokoll aufgezeichnet, wenn die Start-Taste gedrückt wird und nicht bereits 
beim Eingeben der Änderungen, zumal die Änderungen auch vom Spektrometer nur beim Start 
einer Datenaufnahme übernommen werden. Dies bedeutet, dass alle Änderungen der 
Geräteeinstellungen, die nachfolgend nicht angewandt wurden, beim Beenden der Software 
verworfen und nicht aufgezeichnet werden. 

Die Datenbank von Spectrum ES hat standardmäßig eine maximale Größe von 2 GB. Sobald dieses 
Volumen erreicht wird, erzeugt die Software automatisch eine neue Datenbank. Letzter Teil des 
Datenbank-Dateinamens ist eine Sequenznummer, welche bei jeder neuen Datenbank erhöht wird. 

Ansicht des Sicherheitsprotokolls 

 Klicken Sie im Menü Sicherheitsprotokoll auf die Schaltfläche Sicherheitsprotokoll. 

Der Dialog Sicherheitsprotokoll wird eingeblendet. 

Dieses Dialogfenster ermöglicht es Ihnen, die Arbeitsflächen der Datenbank einzusehen. 

Klicken Sie auf Details anzeigen, um im unteren Dialogbereich das detaillierte 
Sicherheitsprotokoll für die ausgewählte Arbeitsfläche zu sehen. 

Klicken Sie zum Verlassen des Dialogs Sicherheitsprotokoll auf Abbrechen. 
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Aufrufen einer Arbeitsfläche 

Sie können eine gefilterte Liste der verfügbaren Arbeitsflächen öffnen und eine davon aufrufen, um 
das jeweilige Sicherheitsprotokoll einzusehen. 

1. Wählen Sie in der DropDown-Liste die Datenbank aus, welche die Arbeitsfläche(n) 
enthält, die Sie ansehen möchten. 

2. Klicken Sie danach in der DropDown-Liste der Arbeitsflächenauswahl auf den 
geeigneten Filter.  

Verfügbare chronologische Optionen sind Aktuelle Arbeitsfläche, Erstellt, Zuletzt 
geändert, Unterschrieben, Überprüft, Genehmigt. 

3. Wählen Sie Datum und Uhrzeit für den Beginn der gewünschten Liste unter Von.  

Die Schaltfläche Von ermöglicht das Auswählen des Zeitpunkts, ab welchem Arbeitsflächen 
aufgerufen werden. Wurde z. B. die Option Zuletzt geändert für die 
Arbeitsflächenauswahl vorgegeben, werden nur die Arbeitsflächen aufgerufen, die zu 
diesem Zeitpunkt und danach geändert wurden. Wurde die Option Aktuelle 
Arbeitsfläche vorgegeben, ist die Schaltfläche Von nicht verfügbar. 

4. Wählen Sie unter Anzahl Arbeitsflächen die Höchstzahl der aufzurufenden Arbeitsflächen 
aus.  

Wurde z. B. die Option Zuletzt geändert vorgegeben und die Zahl 10 als Höchstzahl für 
aufzurufende Arbeitsflächen, werden nur die jüngsten 10 der ab dem Zeitpunkt Von 
geänderten Arbeitsflächen aufgerufen. Falls die Option Aktuelle Arbeitsfläche 
vorgegeben wurde, ist die Schaltfläche Anzahl Arbeitsflächen nicht verfügbar. 

Ändern der aktuellen Arbeitsfläche 

 Wählen Sie in der gefilterten Liste der Arbeitsflächen jene aus, die Sie öffnen möchten und 
klicken Sie auf Arbeitsfläche laden. 

Sie werden dazu aufgefordert, die aktuelle Arbeitsfläche zu unterschreiben. Danach wird die 
Software Spectrum ES einen Neustart ausführen und die ausgewählte Arbeitsfläche laden. 
Die Details des Sicherheitsprotokolls werden für die neue Arbeitsfläche aktualisiert. Alle 
Arbeitsflächen haben eine eindeutige ID. Wird eine gespeicherte Arbeitsfläche wieder 
aufgerufen, behält sie die ursprüngliche ID. Wird eine vormals genehmigte Arbeitsfläche 
aufgerufen, ist diese schreibgeschützt. Im betreffenden Sicherheitsprotokoll wird dessen 
ungeachtet eine Anmelde-Information aufgezeichnet. 
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Sicherheitsprotokoll 

Das Feld Sicherheitsprotokoll im unteren Bildschirmbereich enthält eine Tabelle mit der 
chronologischen Auflistung aller Aktivitäten, die innerhalb der Arbeitsfläche ausgeführt wurden (mit 
den jüngsten obenauf). Anhand des Spaltenwählers in der linken oberen Tabellenecke können Sie 
auswählen, welche Spalten in der Tabelle angezeigt werden. 

Die betreffenden Spalten sind: 

· Kategorie: – Liefert eine Übersicht auf die Aktionsarten, die protokolliert wurden, wie z. B. 
eine Einstellungs-Eingabe. 

· Unterkategorie: – Enthält die Gruppierung von Untermenüs. Ist z. B. die Kategorie 
Einstellung, könnte eine Unterkategorie beispielsweise Spektrometer und Zubehör 
sein. 

· Protokoll: – Die Protokolleinträge belegen, welche der Einstellungen geändert wurden. Z. 
B. bei der Kategorie Einstellungen mit einer Unterkategorie Spektrometer und 
Zubehör könnte der Protokolleintrag Datenaufnahme sein, falls eine der Einstellungen 
für die Datenaufnahme verändert wurde. 

· Protokollierte Aktivitäten: – Liefern Details hinsichtlich geänderter Einstellung, z. B. der 
Scantyp 

· Alter Wert: – Der frühere Wert bei der veränderten Konfiguration . Z. B. könnte der 
vorherige Scantyp Untergrundaufnahme gewesen sein. 

· Neuer Wert: – Der bei der Änderung der Konfiguration übernommene neue Wert, Z. B. 
könnte der Scantyp in Probenaufnahme geändert worden sein. 

· Anmeldungs-ID: – Die Identität des Anwenders, der die Änderung ausgeführt hat. 

· Benutzername: – Der vollständige Benutzername des Anwenders, der die Änderung 
ausgeführt hat. 

· Datum und Uhrzeit: – Das Datum und die Uhrzeit der Änderung. 

· Arbeitsflächen-ID – Die eindeutige Kennung (ID) der Arbeitsfläche. 

Die folgenden zusätzlichen Spalten sind von Bedeutung für Protokolleinträge, die eine Unterschrift 
erfordern: 

· Unterschriftspunkt: – Die Art des Unterschriftspunkts, z. B. zum Unterschreiben der 
Arbeitsfläche. Eine Liste der Unterschriftspunkte in der Software Spectrum ES und Hinweise 
zum Einrichten von Unterschriftspunkten finden Sie unter Unterschriften. 

· Unterschrift: – Die Unterschrift des Benutzers (gleich mit der Anmeldungs-ID). 

· Unterschrift (vollständiger Name): – Der vollständige Name des Anwenders (gleich mit 
dem Benutzernamen). 

· Grund: – Die Begründung der Unterschrift. 

· Kommentar: – Dem Unterschriftspunkt beigefügte beliebige Kommentare. 

· Datum und Uhrzeit der Unterschrift: – Das Datum und die Uhrzeit des 
Unterschriftspunkts. 
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Speichern des Sicherheitsprotokolls 

1. Klicken Sie zum Speichern des Sicherheitsprotokolls der aktuell angezeigten Arbeitsfläche 
auf Speichern.  

Ein Dialog Speichern unter... wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie den gewünschten Speicherort und geben Sie einen Dateinamen ein.  

Das Sicherheitsprotokoll wird als *.csv-Datei exportiert, die z. B. mit Microsoft Excel 
geöffnet werden kann. 

Drucken des Sicherheitsprotokolls 

1. Klicken Sie zum Drucken des Sicherheitsprotokolls der aktuell angezeigten Arbeitsfläche auf 
Drucken.  

Der Dialog Druckvorschau wird eingeblendet. 

2. Überprüfen Sie die Druckausgabe und klicken Sie danach im Menü Datei auf Drucken. 

Ergänzende Information 

Das Sicherheitsprotokoll der Software Spectrum ES wird in der Datenbank Spectrum10ES*.mdf 
gespeichert. 

Der Speicherort der Spectrum ES Datenbank ist: 

· in Windows XP: – C:\Documents and Settings\All Users\ Application 
Data\PerkinElmer\Spectrum\Spectrum10ES*.mdf 

Oder 

· in Windows 7/8 – C:\ProgramData\PerkinElmer\Spectrum\Spectrum10ES*.mdf 
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Unterschreiben 

Die Fähigkei zum förmlichen Unterschreiben an Unterschriftspunkte ist nur in der Softwareversion 
Spectrum ES verfügbar. Nur der Benutzer, welcher die Arbeitsfläche erzeugt hat oder ein Mitglied 
der Administratoren-Gruppe kann die Arbeitsfläche unterschreiben. Eine Benutzerunterschrift gilt für 
die gesamte Arbeitsfläche und deckt alle momentan nicht unterschriebenen Aktivitäten ab, für 
welche der Benutzer im Sicherheitsprotokoll der Spectrum ES angemeldet ist.  

Sie werden dazu aufgefordert, eine elektronische Unterschrift einzugeben, wenn sie eine Aktion 
durchführen, die eine Unterschrift erfordert, wie das Exportieren von Daten oder beim Beenden der 
Software. Sie können auch jederzeit die Arbeitsfläche unterschreiben, indem Sie im Menü des 
Sicherheitsprotokolls die Option Unterschreiben wählen.  

Objekte wie Berechnungen, Makros, Einstellungen des Spektrometers und der Probentabelle 
enthalten ihre eigenen Sicherheitsprotokolle und werden nicht als ein Teil der Arbeitsfläche 
unterschrieben. Um ein solches Objekt zu unterschreiben, wählen Sie Unterschreiben in der Drop-
Down-Liste Unterschriften auf den Registerseiten Einstellung von Berechnungen und Einrichten von 
Makros und den Dialogen Einstellungen der Probentabelle und Einstellungen des Spektrometers, 
falls anwendbar. S. dazu auch die Bildschirmhilfen, auf welche Sie bei diesen Dialogen Zugriff 
haben. Weitere Informationen finden Sie unter Unterschriftspunkte. 

Unterschreiben der Arbeitsfläche (Menü Sicherheitsprotokoll) 

1. Klicken Sie im Menü Sicherheitsprotokoll auf Unterschreiben.  

Der Dialog Arbeitsfläche unterschreiben wird eingeblendet. Der obere Bereich des Dialogs 
enhält das Sicherheitsprotokoll, der untere Bereich die Unterschriften der aktuellen 
Arbeitsfläche. Um die Liste der Unterschriftendetails einzublenden, stellen Sie sicher, dass 
die Option Unterschriftendetails anzeigen gewählt wurde. 

2. Klicken Sie zum Unterschreiben der Arbeitsfläche auf Unterschreiben.  

Der Dialog Unterschreiben wird eingeblendet. 

3. Geben Sie Ihren Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

4. Klicken Sie auf den Grund für die Überprüfung oder Genehmigung. 

HINWEIS:  Ein Grund ist erforderlich, wenn ein Administrator auf der Registerseite 

Unterschriftspunkte Gründe für das Unterschreiben der Arbeitsfläche definiert 

hat.  

5. Tragen Sie einen beliebigen geforderten Kommentar ein. 

6. Klicken Sie auf OK. 

Ergänzende Information 

Unterschriftspunkte sind vordefiniert und können nicht hinzugefügt werden, Mitglieder der Gruppe 
Administratoren können jedoch festlegen, welche Aktionen eine Unterschrift erfordern. Ist keine 
Unterschrift erforderlich, wird die Software den Unterschriftspunkt ignorieren und Sie werden nicht 
zur Eingabe einer Unterschrift aufgefordert. Sind jedoch irgendwelche Gründe im Unterschriftspunkt 
eingerichtet, werden Sie immer dazu aufgefordert, einen davon auszuwählen. S. dazu 
Unterschriften für weitere Informationen. 

Eine unterschriebene (und gesperrte) Arneitsfläche oder ein unterschriebenes Objekt können von 
Benutzern, die Mitglieder einer Gruppe mit Berechtigungen als Überprüfer oder Genehmiger sind, 
überprüft und genehmigt werden. S. dazu Überprüfen und Genehmigen für weitere Informationen. 
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Sperren/Entsperren der Arbeitsfläche (Nur Spectrum ES) 

Hat ein Anwender seine Arbeit auf einer Arbeitsfläche beendet, sollte er von berechtigten Benutzern 
abgemeldet werden. Die Arbeitsfläche muss gesperrt werden, um darauf hinzuweisen, dass sie 
bereit zur Überprüfung ist und im Sicherheitsprotokoll sichtbar gemacht wird, für weitere Benutzer 
mit Berechtigungen zum Überprüfen und/oder Genehmigen.  

Nur der Benutzer, welcher die Arbeitsfläche erzeugt hat, oder ein Mitglied der Administratoren-
Gruppe kann die Arbeitsfläche sperren oder entsperren. 

Sperren der Arbeitsfläche 

Die Option Arbeitsfläche sperren ermöglicht es dem Anwender, eine Arbeitsfläche verfügbar für 
eine Überprüfung und Genehmigung durch Benutzer mit den geeigneten Berechtigungen zu 
machen. Der Sperrbefehl ist nicht verfügbar, wenn die Arbeitsfläche bereits gesperrt ist. 

Wurde eine Arbeitsfläche gesperrt, ist sie schreibgeschützt. Benutzer mit der Berechtigung zum 
Überprüfen oder Genehmigen können die Arbeitsfläche aufrufen und sie danach überprüfen oder 
genehmigen, sie können jedoch keine Änderungen ihres Inhalts durchführen. 

Um eine Arbeitsfläche zu sperren: 

1. Stellen Sie die Arbeitsfläche, die Sie sperren möchten, auf dem Bildschirm dar. 

Sie können die aktuelle Arbeitsfläche sperren oder eine vormals gespeicherte Arbeitsfläche 
hochladen. 

2. Klicken Sie auf Sperren im Menü Sicherheitsprotokoll. 

Der Dialog Arbeitsfläche unterschreiben wird eingeblendet. Im oberen Teil des Dialogs 
ist das Sicherheitsprotokoll dargestellt. Im unteren Teil - falls dargestellt – sind die 
Unterschriften in der aktuellen Arbeitsfläche zu sehen. Um die Liste der 
Unterschriftendetails einzublenden, muss die Option Unterschriftendetails anzeigen 
gewählt sein. 

3. Klicken Sie auf Unterschreiben. 

Der Dialog Unterschreiben wird eingeblendet. 

4. Geben Sie Ihren Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

5. Wählen Sie den geeigneten voreingestellten Grund in der Drop-Down-Liste aus, falls er 
zutreffend ist. 

HINWEIS:  Ein Grund ist erforderlich, wenn ein Administrator auf dem Reiter Unterschreiben 

Gründe für elektronische Unterschriften der Arbeitsfläche definiert hat.  

6. Tragen Sie einen beliebigen gewünschten Kommentar ein. 

7. Klicken Sie auf OK. 

Der Status der Arbeitsfläche wechselt auf Gesperrt. Benutzer mit Berechtigungen für Überprüfen 
und/oder Genehmigen können danach die Arbeitsfläche im Dialog Sicherheitsprotokoll einsehen, 
unter Zur Überprüfung oder Zur Genehmigung. S. dazu Überprüfen und Genehmigen. 
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Entsperren der Arbeitsfläche 

Der Befehl zum Entsperren ist nicht verfügbar, wenn die Arbeitsfläche nicht gesperrt ist. Eine 
Arbeitsfläche kann nur von dem Benutzer entsperrt werden, der sie gesperrt hat oder von einem 
Administrator. Eine Arbeitsfläche kann nicht entsperrt werden, ehe sie genehmigt wurde 
(genehmigter Status der Arbeitsfläche). 

Zum Entsperren einer Arbeitsfläche: 

1. Stellen Sie die Arbeitsfläche, die Sie entsperren möchten, auf dem Bildschirm dar. 

2. Klicken Sie auf Entsperren im Menü Sicherheitsprotokoll. 

Der Status der Arbeitsfläche wechselt auf Entsperrt. Die Arbeitsfläche ist im Dialog 
Sicherheitsprotokoll unter Zur Überprüfung oder Zur Genehmigung nicht mehr 
einsehbar. 
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Überprüfen und Genehmigen von Arbeitsflächen 

Das Überprüfen und Genehmigen oder Zurücksetzen von Arbeitsflächen ist eine Funktion der 
Softwareversion für erhöhte Sicherheit, Spectrum ES, die nur von Anwendern mit entsprechender 
Berechtigung ausgeführt werden kann. Es ist Sache des Administrators, die korrekten Privilegien zu 
vergeben, um sicher zu stellen, dass nur die entsprechenden Personen Daten "unterschreiben" 
können. 

Wir verwenden den Begriff Überprüfen im Sinne, dass die Person die Daten angesehen und 
zugestimmt hat, dass sie korrekt sind. Dies entspricht der Rolle eines Gutachtergremiums und eine 
beliebige Anzahl von Mitarbeitern können Daten überprüfen, wie von Ihren internen 
Vorgehensweisen festgelegt ist. 

Wir verwenden den Begriff "Genehmigen" im Sinne einer Person, ausgestattet mit der Autorität, 
Daten zweckentsprechend freizugeben; die Details über Personen, die dazu berechtigt sind, müssen 
von Ihnen intern dokumentiert sein. Wurde eine Arbeitsfläche genehmigt, ist sie schreibgschützt. 
Sie können die Daten einsehen, jedoch nicht verändern. 

Wenn die Arbeit auf einer Arbeitsfläche beendet wurde, muss sie vom Benutzer gesperrt werden, 
um anzuzeigen, dass sie bereit zum Überprüfen und/oder Genehmigen ist. Ein Benutzer mit den 
Berechtigungen zum Überprüfen oder Genehmigen kann danach die Arbeitsfläche laden, um sie zu 
überprüfen. Die Befähigung, eine Arbeitsfläche zu laden, die von einem anderen Benutzer erstellt 
wurde, bedeutet dass der Überprüfer oder Genehmiger die Arbeitsfläche jederzeit in Abwesenheit 
des Benutzers überprüfen kann. Wenn Sie in einem Netzwerk arbeiten, kann ein Überprüfer oder 
Genehmiger die von einem anderen Benutzer erzeugte Arbeitsfläche laden, auch während dieser 
Benutzer in der Spectrum ES auf einem anderen PC angemeldet ist. 

Nach dem Überprüfen der Arbeitfläche können Überprüfer und Genehmiger eine elektronische 
Unterschrift hinzufügen, anhand der Optionen Zurücksetzen, Überprüfen oder Genehmigen im 
Menü Sicherheitsprotokoll. (Die angezeigten Angaben hängen von den Berechtigungen der 
Benutzer ab).Eine Arbeitsfläche kann öfter überprüft werden und von mehreren Benutzern. Eine 
Arbeitsfläche kann ohne Überprüfung genehmigt werden. Sobald eine Arbeitsfläche jedoch 
genehmigt wurde, ist sie schreibgeschützt und kann nicht länger überprüft werden. Falls Überprüfer 
oder Genehmiger sich die Daten ansehen und als nicht korrekt bewerten, dann können sie, falls sie 
die Berechtigung Arbeitsfläche zurücksetzen haben, die Arbeitsfläche "zurücksetzen", mit einer 
Beschreibung des erkannten Problems für den Benutzer. 

Manche Objekte, wie Berechnungen, Makros, Spektrometer- und Probentabelleneinstellungen 
enthalten ihre eigenen Sicherheitsprotokolle. Sie werden daher von der Arbeitsfläche getrennt 
überprüft oder genehmigt, anhand der Option Überprüfen oder Genehmigen in der Drop-Down-
Liste Unterschriften des entsprechenden Dialogs. S. dazu weitere Informationen in den 
Bildschirmhilfen, worauf Sie auf diesen Dialogseiten Zugriff haben. 

Überprüfen oder Genehmigen der Arbeitsfläche (Menü Sicherheitsprotokoll) 

Arbeitsflächen, die von einem Benutzer gesperrt wurden und bereit zum Überprüfen sind, können 
im Sicherheitsprotokoll von Benutzern mit Berechtigungen zum Überprüfen oder Genehmigen 
eingesehen werden. (Diese Berechtigungen sind standardmäßig den Mitgliedern der Gruppen 
Überprüfer und Genehmiger zugeordnet.  

Um eine Arbeitsfläche zu überprüfen oder genehmigen: 

1. Klicken Sie im Menü Sicherheitsprotokoll auf Sicherheitsprotokoll. 

Der Dialog Sicherheitsprotokoll wird eingeblendet. 

2. Verwenden Sie die Filter, um nur die Arbeitsfläche anzuzeigen, die Sie überprüfen möchten. 
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Wählen Sie Zur Überprüfung oder Zum Genehmigung als Option für die Arbeitsfläche. 
Klicken Sie danach in der Drop-Down-Liste auf die Erzeuger-ID des entsprechenden 
Benutzers oder auf Alle, um die Arbeitsflächen aller Benutzer zu sehen. 

HINWEIS:  In der Liste der Arbeitsflächen wird die Anmeldungs-ID des letzten Benutzers für 

den Zugriff auf die Arbeitsfläche angezeigt. Dies könnte der Erzeuger der 

Arbeitsfläche oder ein Überprüfer sein.  

3. Wählen Sie die Arbeitsfläche aus und klicken Sie danach auf Arbeitsfläche laden. 

4. Klicken Sie auf OK, um zu bestätigen, dass Sie die Arbeitsfläche laden möchten. 

Falls Sie in Ihrer momentanen Arbeitsfläche nicht unterschriebene Daten haben, werden Sie 
aufgefordert, die Arbeitfläche zu unterschreiben. 

Die Arbeitsfläche wird geschlossen. Spectrum wird neu geladen und die ausgewählte 
Arbeitsfläche eingeblendet. Die geladene Arbeitsfläche ist schreibgeschützt, die 
Anmeldungsinformation wird dennoch im Sicherheitsprotokoll gespeichert. 

5. Sobald Sie die Überprüfung der Arbeitsfläche beendet haben und ihr Inhalt korrekt ist, 
klicken Sie im Menü Sicherheitsprotokoll auf Überprüfen oder Genehmigen. 

Der Dialog Arbeitsfläche überprüfen oder Arbeitsfläche genehmigen wird eingeblendet. Der 
obere Teil des Dialogs enthält das Sicherheitsprotokoll. Der untere Bereich, falls dargestellt, 
enthält die Unterschriften in der aktuellen Arbeitsfläche. Um die Unterschriftendetails 
einzublenden, stellen Sie sicher, dass die Option Unterschriftendetails ausgewählt ist. 

ODER 

Wenn Sie das Überprüfen der Daten abgeschlossen haben und diese nicht korrekt sind, 
setzen Sie die Arbeitsfläche zurück zum Benutzer. 

6. Klicken Sie zum Überprüfen oder Genehmigen der Arbeitsfläche auf Überprüfen oder 
Genehmigen.  

Der Dialog Überprüfen oder Genehmigen wird eingeblendet. 

7. Geben Sie Ihren Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

8. Wählen Sie den entsprechenden vordefinierten Grund in der Drop-Down-Liste aus, falls 
anwendbar. 

HINWEIS:  Ein Grund wird gefordert, wenn ein Administrator Gründe für das Überprüfen 

oder Genehmigen auf der Registerseite Unterschriften eingerichtet hat. 

9. Tragen Sie einen beliebigen gewünschten Kommentar ein. 

10. Klicken Sie auf OK. 

Wenn die Arbeitsfläche überprüft wurde, ist sie noch im Sicherheitsprotokoll für Benutzer 
einsehbar, unter Zur Überprüfung oder Zur Genehmigung. Eine Arbeitsfläche kann öfter als 
einmal und von mehreren Benutzern überprüft werden. Der Benutzer, welcher die 
Arbeitsfläche erzeugt hat, und der Administrator können die Arbeitsfläche unter Überprüft 
einsehen. 

Sobald die Arbeitsfläche genehmigt wurde, ist sie nicht länger für Benutzer im 
Sicherheitsprotokoll unter Zur Überprüfung oder Zur Genehmigung sichtbar.. Der Benutzer, 
welcher die Arbeitsfläche erzeugt hat, und der Administrator können die Arbeitsfläche unter 
Genehmigt einsehen. Die Arbeitsfläche ist jetzt schreibgeschützt. 

11. Schließen der Arbeitsfläche. 
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Sie können bei Bedarf mehrere Arbeitsflächen überprüfen oder genehmigen, ohne die 
Software Spectrum zu verlassen. S. dazu Arbeitsfläche schließen mit weiteen 
Informationen. 

Zurücksetzen der Arbeitsfläche 

Falls ein Überprüfer oder ein Genehmiger ein Problem in der Arbeitsfläche erkennen und die 
Arbeitsfläche nicht eher überprüfen ode genehmigen möchten, bis diese korrigiert wurde, dann 
können sie die Arbeitsfläche für den Anwender zurücksetzen. Falls für die Option Arbeitsfläche 
zurücksetzen ein Unterschriftspunkt eingerichtet ist, kann ein Kommentar eingefügt werden, 
welcher das Problem beschreibt. 

Die Option Zurücksetzen ist nur dann im Menü Sicherheitsprotokoll verfügbar, wenn der Überprüfer 
oder Genehmiger die Berechtigung Arbeitsfläche zurücksetzen hat (standardmäßig den 
Mitgliedern der Gruppen Überprüfer und Genehmiger zugeordnet) und wenn eine gesperrte 
Arbeitsfläche geladen wurde. 

1. Klicken Sie auf Zurück im Menü Sicherheitsprotokoll.  

Der Dialog Arbeitsfläche zurücksetzen wird eingeblendet.  

2. Geben Sie Ihren Benutzernamen und Ihr Passwort ein. 

3. Wählen Sie einen entsprechenden vordefinierten Grund in der Drop-Down-Liste aus, falls 
anwendbar.  

HINWEIS:  Ein Grund ist erforderlich, wenn ein Administrator auf der Registerseite 

Unterschriften Gründe für das Zurücksetzen der Arbeitsfläche eingerichtet hat. 

4. Tragen Sie einen beliebigen gewünschten Kommentar ein. 

5. Klicken Sie auf OK. 

Die Arbeitsfläche ist für Benutzer mit Berechtigungen zum Überprüfen oder Genehmigen 
(standardmäßig den Mitgliedern der Gruppen Überprüfer oder Genehmiger zugeordnet) im 
Sicherheitsprotokoll unter Zur Überprüfung oder Zur Genehmigung nicht länger einsehbar. 
Der Benutzer, welcher die Arbeitsfläche erzeugt hat und der Administrator können die 
Arbeitsfläche unter Zurückgesetzt einsehen. 

Ergänzende Information 

S. dazu auch Unterschriften, mit weiteren Informationen zu Unterschriftspunkten in der Software 
Spectrum. 
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Arbeitsflächenbereiche 

Der folgende Abschnitt beschreibt die einzelnen Bereiche und Felder der Arbeitsfläche von 
Spectrum als Benutzerschnittstelle. 

Ansichtsfenster 

Datenexplorers 

Navigationsleiste 

Dialogleiste 

Menüs 

Werkzeugleisten 

Ergänzende Information 

· Das Menü Ansicht enthält Optionen, die es ermöglichen, einzelne Werkzeugleisten 

anzuzeigen  oder auszublenden. 

· Näheres zur Gestaltung der Werkzeugleisten und des Arbeitsflächenlayouts finden Sie unter 
Anzeigen, Ausblenden und Verschieben der Werkzeugleisten. 

· Ausführliches zur Anordnung der Tastenfelder von Werkzeugleisten finden Sie unter 
Persönliche Werkzeugleisten. 

· Die Statusleiste kann nicht verändert werden. 
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Das Ansichtsfenster 

Das Ansichtsfenster enthält eine oder mehrere Registerkarten, abhängig davon, welches Objekt im 
Datenexplorer ausgewählt und ob ein Spektrometer angeschlossen ist, bzw. ob dieses einen Scan 
durchführt. 

Offline 

Objektwahl Registerkarte 

[Verzeichnisname] 

Graphik 

[Verzeichnisname] 

  Ergebnistabelle 

[Spektrenname] 

Graphik 

[Spektrenname] 

  Protokoll 

Spektrometer angeschlossen 

Nicht im Scanlauf 

Objektwahl Registerkarte 

Probenliste Probenliste 

[Verzeichnisname] 
Graphik 

[Verzeichnisname] 

  Ergebnistabelle 

[Spektrenname] 
Graphik 

[Spektrenname] 

  Protokoll 
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Im Scanlauf 

Objektwahl Registerkarte Option 

[Verzeichnisname] Live Energie 

    Probe 

    Einstrahlbetrieb 

    Interferogramm 

    Anzeige der Druckkraft 

  
Graphik 

[Verzeichnisname] 
  

  Ergebnistabelle   
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Die Registerkarte Graphik 

Wenn Sie ein Spektrum darstellen, werden auf der Registerkarte Graphik der Kurvenverlauf und 
eine zusammenfassende Ergebnistabelle angezeigt. 

Wird ein Verzeichnis anhand des Datenexplorers aufgerufen, enthält die Registerkarte Graphik eine 
Spektrentabelle, die es ermöglicht, aus dem Verzeichnis ein gewünschtes Spektrum auszuwählen. 

Ergänzende Information 

Optimierung und Anpassung von Spektren 

· Näheres zur Optimierung von Spektren und ihrer Vorbereitung zur Druckausgabe durch 
Anpassung und Beschriftung finden Sie unter Darstellung von Spektren. 

· Die Ergebnistabelle enthält Spalten mit Namen, Beschreibung und Feldern für Hinweise, 
ob ein Spektrum gespeichert wurde und für Warnmeldungen, die von den Qualitätstests 
erzeugt werden. 

· Ein Feldwähler in der linken oberen Ecke ermöglicht es festzulegen, welche Spalten 
angezeigt werden. Sie können auch Spalten verschieben und die Spaltengröße per Mauszug 
ändern. 
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Die Registerkarte Protokoll 

Die Registerkarte Protokoll dient zur Anzeige von Informationen, welche die Vorgehensweise bei 
der Datenaufnahme und ggf. bei der weiteren Bearbeitung eines Spektrums betreffen. 

Beim Speichern eines Spektrums werden diese Informationen in der Kopfzeile der Datei abgelegt. 

1. Klicken Sie im Datenexplorer auf ein Spektrum.  

Das Spektrum wird im Ansichtsfenster dargestellt. 

2. Öffnen Sie den Reiter Protokoll.  

Es werden Informationen zum dargestellten Spektrum angezeigt, kategorisiert nach Probe, 
Spektrometer, Protokoll und Akzeptanztests. 

Die angezeigten Felder hängen von der Spektrometerkonfiguration ab und von der Anzahl 
der Bearbeitungsprozesse, denen das Spektrum unterworfen wurde. 

Ergänzende Information 

Wenn Sie Ihre Daten exportieren und dabei die Option Benutzerdefiniertes Format verwenden, 
können Sie die Information der Registerkarte Protokoll in der Kopfzeile der exportierten Datei 
unterbringen. Benutzen Sie dafür die Kopfzeilen-Optionen auf der Registerkarte Einstellungen 
für den Datenexport. 

Anpassung des Protokolls 

Die Angaben der Registerkarte Protokoll werden automatisch aufgenommen oder vorher in der 
Probenliste eingegeben und können nicht bearbeitet werden. 

Sie können nur die aktuellen Einträge für Beschreibung und Kommentare im Feld Probe 
verändern: 

1. Öffnen Sie die Registerkarte Graphik. 

2. Wählen Sie nach rechtem Mausklick auf das Spektrum die Option Informationen.  

Das Dialogfenster Status wird mit der Registerkarte Probe geöffnet. 

Sie finden darin eine nützliche Reihe von Angaben zu Abläufen. 

3. Ändern Sie bei Bedarf den Text der Felder Beschreibung und Bemerkungen. 

4. Schließen Sie das Dialogfenster Status. 

5. Klicken Sie zur Aktualisierung der Registerkarte Protokoll auf Speichern und Beenden 
und rufen Sie anschließend das Spektrum erneut auf. 
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Der Reiter Ergebnistabelle 

Das aktuelle Verzeichnis enthält die Übersichtstabelle aller ausgewählten Spektren. 

 Öffnen Sie die Registerkarte Ergebnistabelle. 

Die Tabelle enthält je eine Zeile für die Spektren eines Verzeichnisses und Spalten für 
Namen und Beschreibungen, sowie für Symbole, die anzeigen ob Spektren gespeichert 
wurden und für Symbole, die auf Warnungen nach QC-Tests hinweisen. 

Wenn eine Ergebnistabelle zu komplex wird, können Spalten mit Zwischenergebnissen 
ausgeblendet werden: 

 Verwenden Sie den Spaltenwähler links oben in der Tabelle, um festzulegen, welche 
Spalten anzuzeigen sind. 

 Um die Spaltengröße zu ändern, verschieben Sie ihre Ränder per Mauszug. 

 Nach Mausklick auf ihren Titel, können Sie Spalten auch komplett verschieben. 

Sie können in der Standardversion der Software Spectrum eine Spalte Berechnungs-Ergebnisse 
aus der Ergebnistabelle löschen: 

 Klicken Sie zum Löschen einer Spalte Berechnungs-Ergebnisse mit rechter Maustaste in 
die Spalte und danach auf Löschen im Kontextmenü. 

Ergebnisse von Prozessen und Berechnungen 

· Wurde anhand eines Prozesses ein neues Spektrum erzeugt, wird es dem Verzeichnis 
hinzugefügt und als neue Zeile in die Ergebnistabelle aufgenommen. 

· Wurde anhand einer Berechnung ein numerisches Ergebnis erzeugt, wird der Tabelle eine 
neue Spalte hinzugefügt und das Ergebnis in das entsprechende Feld eingetragen. 

Ergebnisse von Suchprozessen 

· Das komplette Ergebnis der besten Treffer, geordnet nach Quoten, wird auf der 
Registerkarte SEARCH dargestellt. 

Standardmäßig wird der beste Treffer auch in Spalten der Ergebnistabelle angezeigt. 

· Wird ein Suchprozess für mehrere Spektren ausgeführt, enthält die Ergebnistabelle eine 
Zeile für jedes Spektrum und in den entsprechenden Spalten das Ergebnis für die jeweils 
besten Treffer. 

· Wird ein neuer Suchprozess für ein Spektrum ausgeführt, erhält die Ergebnistabelle wieder 
eine neue Zeile und neue Spalten für das Suchergebnis. 

Falls Sie entscheiden, dass der angezeigte beste Treffer für eine Probe ungeeignet ist, können Sie 
einen anderen Treffer auswählen: 

1. Öffnen Sie die Registerkarte SEARCH und wählen Sie die gewünschte Zeile in der Tabelle 
der Suchergebnisse.  

Wurde nach einem Spektrenverzeichnis gesucht, enthält die Tabelle der Suchergebnisse auf 
der Registerkarte SEARCH die Ergebnisse für alle Proben des Verzeichnisses. Wurde nach 
einem einzelnen Spektrum des Verzeichnisses gesucht, enthält die Tabelle das Ergebnis für 
die betreffende Probe. 
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2. Wählen Sie die gewünschte Zeile in der Tabelle der durchsuchten Bibliotheken an und 
klicken Sie auf die Befehlstaste Als besten Treffer zulassen.  

Die entsprechenden Felder mit Suchergebnissen der Registerkarte Ergebnistabelle 
werden für das neue Ergebnis aktualisiert. 

Sie können auch das Suchergebnis für eine bestimmte Probe verwerfen: 

1. Öffnen Sie die Registerkarte SEARCH und wählen Sie die betreffende Zeile der Tabelle mit 
Spektrensuchergebnissen an. 

2. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die betreffende Zeile und wählen Sie im 
eingeblendeten Kontextmenü den Befehl Ausgewähltes Ergebnis entfernen.  

Die entsprechenden Felder mit Suchergebnissen der Registerkarte Ergebnistabelle werden 
für das neue Ergebnis aktualisiert. 

Ergebnisse von Makros 

· Bei einer Makro werden das Verzeichnis und die Ergebnistabelle nach jedem Prozessschritt 
aktualisiert. 

Dies ermöglicht es, alle Zwischenergebnisse zu überprüfen. 

· Damit jedes Zwischenergebnis geprüft werden kann, erfolgt bei keinem Prozessschritt ein 
Überschreiben des Quellspektrums. Ein Überschreiben ist nur bei Einzelprozessen möglich, 
wie etwa bei einer Glättung. Um jedoch Spektren oder Ergebnisse, die während eines 
Makroschritts  erzeugt werden, dem aktuellen Spektrenverzeichnis hizuzufügen und im 
Ansichtsfenster darzustellen oder in die Ergebnistabelle einzufügen, muss im Dialog 
Makroeinstellungen die Funktion Sichtbar aktiviert sein. 

· Wird eine Makro auf mehrere Spektren angewandt, werden die einzelnen Schritte nach 
einander für jedes Spektrum ausgeführt. 

Quant-Ergebnisse 

· Die Ergebnistabelle enthält den Probennamen, den Methodennamen und alle 
Ergebnisse, die einer Methode zugeordnet sind, wie etwa die Gesamte M-Distanz. 

Sie können auswählen, welche Spalten in der Tabelle anzuzeigen sind, indem Sie dazu den 
Spaltenwähler in der linken oberen Ecke benutzen. 

· Die kompletten Details zu jedem Ergebnis werden im rechten oberen Quadrant der 
Registerseite Quant angezeigt. 

· Wenn Sie mit einem Spektrum einen weiteren Quant-Prozess durchführen, wird auf der 
Registerseite Quant eine zusätziche Zeile erzeugt und in der Ergebnistabelle ein weiterer 
Satz von Quant-Spalten. 

Aufnahmen wiederholen (Nur Raman-Spektrometer)  

Wenn Sie auf der Registerseite Einstellungen der Spektrometerdaten eine oder mehrere 
Aufnahmewiederholungen gewählt haben, erzeugt eine Probe aus der Probenliste eine 
entsprechende Anzahl von Zeilen in der Ergebnistabelle, mit jeweils einer angehängten Zahl [_nnn] 
am Namen der Originalprobe. 
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Die Registerkarte „Live-Darstellung” 

Datenaufnahme 

Die Registerkarte Live-Darstellung ist standardmäßig während eines Scans geöffnet und dient zur 
laufenden Überwachung. Sobald das Spektrum fertig ist, wird sie durch die Registerkarte Graphik 
ersetzt. 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind, wird in der oberen Werkzeugleiste das 
Fortschreiten der Messung angezeigt (in %). Der untere Forschrittsbalken liefert die Übersicht auf 
den Gesamtvorgang der Datenerfassung, der aus mehreren Markern oder einer Anzahl von 
Messwiederholungen bestehen könnte, wie etwa Scan 1 von 3. 

Soll die Registerkarte Live-Darstellung während der Spektrenaufnahme geschlossen bleiben, 
muss die Markierung der Option Live-Anzeige im Dialog Datenaufnahmeoptionen entfernt 
werden. 

Überwachung 

Die Registerkarte Live-Darstellung enthält eine Reihe von Werkzeugen zur laufenden 
Überwachung. 

Vorschau 

Mit der Option Vorschau wird auch die Registerkarte Live-Darstellung geöffnet, um dabei zu 
helfen, die Scanbedingungen zu überprüfen, bevor die Datenaufnahme startet. Dies ist hilfreich bei 
Zubehören, wie Universal ATR und HATR, wo ein Kraftmesser dazu dient, das Optimum der 
Transmission bei Minimierung des Risikos eines Kristallbruchs zu erreichen. Außerdem ist die 
Vorschau von Nutzen bei der Raman-Datenaufnahme, wo Belichtungsdauer und Laserleistung vor 
dem Messbeginn angepasst werden können. 
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Probentabelle 

Die Probentabelle dient zur Eingabe der Probennamen und Beschreibungen einer Reihe ähnlicher 
Proben. 

Die Probentabelle ist nur verfügbar, wenn ein Spektrometer angeschlossen ist. Im Offline-Modus 
ist die Probentabelle nicht verfügbar. 

Aufrufen der Probentabelle 

 Klicken Sie im Menü Datenaufnahme auf Probentabelle. 

oder 

Öffnen Sie den Datenexplorer und wählen Sie Probentabelle. 

Die Probentabelle wird im Ansichtsfenster eingeblendet. 

Speicherpfad 

Dieses Feld zeigt den aktuellen Pfad zu den gespeicherten Spektren an. 

 Möchten Sie den Pfad ändern, klicken Sie auf , suchen Sie den gewünschten Speicherort 
und klicken Sie danach auf OK. 

Vorschau 

Die Option Vorschau initiert den Monitomodus zur Optimierung der Scanbedingungen vor dem 
Start der Datenaufnahme. Dies ist hilfreich bei Zubehören, wie Universelle ATR und HATR, wo die 
Krafteinwirkung auf eine Probe über einen Druckarm von Bedeutung sein kann, oder bei Raman-
Datenaufnahmen, wenn die Optimierung der Belichtungsdauer und der Laserleistung erforderlich 
ist. 

1. Wählen Sie die Option Vorschau und klicken Sie danach im Menü Datenaufnahme auf 

Probe vermessen oder in der Werkzeugleiste auf .  

Die Datenaufnahme wird laufend auf der Registerkarte Live-Darstellung angezeigt, während 
Sie die Probe einstellen oder Justierungen durchführen. 

2. Sind Sie mit Ihren Einstellungen zufrieden, klicken Sie auf .  

Die Probe wird vermessen. 

Probenname und Beschreibung 

Die Felder Proben-ID und Beschreibung der Leiste Spektrometereinstellungen entsprechen 
jenen der ersten Zeile nicht gemessener Proben in der Probentabelle. 
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Die Standardeinträge in den Feldern Proben-ID und Beschreibung hängen von den 
Einstellungen auf der Registerkarte Auto-Namen der Spektrometereinstellungen ab. 

 Klicken Sie zum Ändern eines Probennamens oder einer Beschreibung doppelt auf das 
jeweilige Feld und tragen Sie einen neuen Text ein. 

Setzen Sie den Mauszeiger in das Feld, um den vorhandenen Text nicht zu löschen. 

Mit rechtem Mausklick können die Befehle Kopieren (CTRL+C) und Einfügen (CTRL+Y) 
eingeblendet werden. 

Ein Pobenname kann nur einmal vergeben werden. Jede doppelte Eingabe wird pinkfarben 
unterlegt und die Datenaufnahme findet nicht statt. 

Probenzeilen 

Die Probentabelle enthält standardmäßig je eine Zeile für ausgeführte Datenaufnahmen und eine 
Zeile für die nachfolgende Messung. 

Für eine Probenreihe kann eine Liste mit der entsprechenden Anzahl 'ungemessener' Zeilen erstellt 
werden. 

Auswahl von Zeilen 

 Mit einem Klick auf das Feld der ersten Spalte wird eine komplette Zeile der Probentabelle 
an- oder abgewählt. Die zuletzt geänderte Zeile ist markiert und jede angewählte Zeile ist 
hell unterlegt. 

Um mehrere Zeilen gleichzeitig anzuwählen, klicken Sie bei gerdückter SHIFT-Taste auf den 
ersten und danach auf den letzten Dateinamen der Spalte oder markieren Sie alle Zeilen 
der Gruppe per Mauszug in der Tabelle. 

Um einzelne Zeilen an- oder abzuwählen, klicken Sie darauf bei gedrückter CTRL-Taste. 

Hinzufügen von Zeilen 

Um an das Ende der Probentabelle eine Anzahl neuer Zeilen hinzuzufügen: 

1. Geben Sie die Anzahl einzufügender Zeilen ein. 

2. Klicken Sie auf Hinzufügen.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Tabelle und dann auf Hinzufügen. 

HINWEIS: Falls Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie ohne entsprechende 

Berechtigung der Probentabelle keine neuen Zeilen hinzufügen. 

 



466 . Spectrum Benutzerhandbuch 

Verschieben und Einfügen von Zeilen 

Sie können Zeilen verschieben, um eine gewünschte Reihenfolge der Probenmessung zu erstellen. 
Fügen Sie eine Zeile ein, um eine Probe in eine bestimmte Position zu bringen. 

 Wählen Sie die Zeilen ungemessener Proben aus, die Sie verschieben möchten und klicken 
Sie auf Nach oben oder Nach unten (oder wählen Sie Nach oben oder Nach unten im 
Kontextmenü nach einem rechten Mausklick in die Liste). 

 Klicken Sie zum Einfügen einer neuen Zeile oberhalb einer angewählten Zeile auf Einfügen 
(oder wählen Sie Einfügen im Kontextmenü nach rechtem Mausklick in die Liste). 

Entfernen und Löschen von Zeilen 

Sie können die Probentabelle aufräumen, so dass nur die aktuelle Probenreihe darin vorkommt. 

 Wählen Sie die Zeilen aus, die nicht mehr benötigt werden und klicken Sie auf Entfernen. 

 Klicken Sie auf Gemessene Löschen, um alle Zeilen gemessener Proben zu löschen. 

HINWEIS: Das Entfernen oder Löschen von Zeilen der Probentabelle betrifft nicht die Verzeichnisse 

und Verknüpfungen, die im Datenexplorer eingerichtet sind. 

Benutzerdefinierte Spalten 

Auswählen von Spalten 

 Sie können eine komplette Spalte auswählen, indem Sie auf deren Kopfzeile klicken. Die 
gewählten Spalten werden hell unterlegt. 

Um einen Block von Spalten auszuwählen, halten Sie die SHIFT-Taste gedrückt und klicken 
Sie auf die erste und danach auf die letzte Kopfzeile der Spalten des Blocks oder hellen Sie 
die Spalten per Mauszug auf. 

Um einzelne Spalten nach einander auszuwählen, halten Sie die CTRL-Taste gedrückt und 
klicken sie auf die Titel der gewünschten Spalten. 

Hinzufügen von Spalten 

HINWEIS: Falls Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie ohne entsprechende 

Berechtigung der Probentabelle keine neuen Spalten hinzufügen.  

Um der Probentabelle eine Spalte hizuzufügen: 

1. Klicken Sie auf Spalte hinzufügen.  

Oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf einen Spaltentitel und wählen Sie Spalte einfügen. 

Der Dialog Benutzerdefinierte Spalte hinzufügen wird eingeblendet. 

2. Tragen Sie in das Feld Name einen Titel für die Spalte ein.  

Der Spaltenname darf nicht leer bleiben und ein bereits vorhandener Titel darf nicht 
verwendet werden. Ein Spaltentitel darf nicht ausschließlich aus Zahlen bestehen. 
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3. Wählen Sie den Typ der benutzerdefinierten Spalte aus und definieren Sie alle 
Einstellungen für diesen Typ.  

Die Optionen sind: Dateneingabe, Numerisch, Liste oder Bild. 

Die benutzerdefinierten Spalten vom Typ Dateneingabe lassen sowohl numerische als auch 
Texteinträge zu. 

Benutzerdefinierte Spalten vom Typ Dateneingabe erlauben dann numerische und 
Texteingaben, wenn Sie die Option Text wählen. Falls Sie einen Barcode-Leser haben und 
in diese Spalte Barcodes übernehmen möchten, wählen Sie die Option Barcode. Sie 
können dann optional eine Barcode-Vorsilbe auswählen, welche als Filter für die in die 
Spalte übernommenen Barcodes wirken wird. Ausführlichere Angaben finden Sie unter 
Barcode-Leser. 

Der Befehl Benutzerdefinierte Spalten auflisten ermöglicht das Erzeugen einer Liste 
von Optionen für den Anwender. Es können nur Objekte aus dieser Liste für die Spalten der 
Probentabelle verwendet werden. Neue Einträge in die Liste erfolgen nach einem Klicken 
auf die Taste Hinzufügen im Dialog Benutzerdefinierte Spalte hinzufügen. Benutzen 
Sie zum Ändern der Reihenfolge in der Liste die Tasten Nach oben und Nach unten. Um 
einen Eintrag zu löschen, klicken Sie zunächst darauf zum Aufhellen und dann auf 
Entfernen. 

Numerische benutzerdefinierte Spalten können für eine bestimmte Anzahl von 
Dezimalstellen oder Signifikante Zahlen eingerichtet werden. In Spalten dieses Typs 
dürfen nur Zahlenwerte eingegeben werden. 

Spalten vom Typ Bild enthalten eine Browser-Taste, die es ermöglicht zu einem Bild zu 
navigieren. Es können Dateien vom Typ *.bmp, *.jpg und *.gif geöffnet werden. 

4. Sollen Benutzer dazu gezwungen werden, einen Eintrag in eine Spalte durchzuführen, 
bevor die Probe vermessen wird, wählen Sie Zwingend. 

5. Klicken Sie auf OK.  

Die Probentabelle wird mit den hinzugefügten Spalten aktualisiert. Alle Felder für 
zwingende Einträge werden rot unterlegt, bis die Eingabe erfolgt ist. Falls Sie versuchen, 
eine Probe zu vermessen, deren Zeile ein rot unterlegtes Feld enthält, wird die 
Datenaufnahme nicht gestartet und es erscheint eine Warnmeldung. 

Spalten verschieben und Einfügen 

Sie können Spalten verschieben, um die Reihenfolge der Datenanzeige zu ändern. 

 Klicken Sie auf die Spalte, die Sie verschieben möchten und bewegen Sie diese per 
Mauszug. Die neue Stellung wird mit Pfeilen angezeigt. 

 Um eine neue Spalte links neben einer ausgewählten Spalte einzufügen, klicken Sie auf 
diese mit rechter Maustaste und danach auf Spalte einfügen. 

Bearbeiten von benutzerdefinierten Spalten 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Titel der Spalte, die Sie verändern möchten und 
wählen Sie Spalte bearbeiten.  

Der Dialog Benutzerdefinierte Spalte bearbeiten wird eingeblendet. 

2. Soll eine Spalte umbenannt werden, klicken Sie auf Name bearbeiten und editieren Sie 
das Feld Name. 
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3. Soll ein Typ geändert werden, wählen Sie eine neue Option in der "DropDown"-Liste aus.  

Sobald Sie einen neuen Typ auswählen, gehen alle vorher erfolgten Dateneinträge in der 
betreffenden Spalte verloren. 

4. Klicken Sie auf OK. 

Benutzerdefinierte Spalte vor Änderungen schützen 

Nach der Eingabe aller Daten in eine benutzerdefinierte Spalte können Sie diese schreibgeschützt 
machen. 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Titel der Spalte, die geschützt werden soll und 
wählen Sie Spalte bearbeiten.  

Der Dialog Benutzerdefinierte Spalte bearbeiten wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf Schreibgeschützt. 

3. Klicken Sie abschließend auf OK.  

Die Einträge in dieser Spalte der Probentabelle können danach nicht mehr bearbeitet 
werden. 

Einstellungen  

Sie können die Probentabelle speichern oder eine früher gespeicherte Probentabelle aufrufen. 
Klicken Sie zum Öffnen des Dialogfensters Einstellungen der Probentabelle auf Einstellungen.  

Der Dialog Einstellungen der Probentabelle enthält eine Reihe von Einstellungen für die 
Probentabelle, die zuvor gespeichert wurden. Sie können daraus eine gespeicherte Probentabelle 
auswählen und diese mit dem Befehl Als aktuell einstellen zur aktuellen Probentabelle machen.  

Die Reihe von Einstellungen für die Probentabelle ist spezifisch für den momentan in der Software 
Spectrum angemeldeten Benutzer. Anhand des Befehls Exportieren können Sie Ihre Einstellung 
der Probentabelle exportieren oder mit dem Befehl Importieren aus einer vorhandenen Datei 
aufrufen. 

Die Einstellungen einer Probentabelle können auch geladen und als Teil eines Makro verwendet 
werden. 

In der Software Spectrum ES können Sie den Einstellungen einer Probentabelle auch eine 
elektronische Unterschrift hinzufügen. Nähere Angaben dazu finden Sie unter Unterschreiben.  

HINWEIS:  Das Verzeichnis gängiger Probentabelleneinstellungen wird für alle Anwender einsehbar 

sein. Dieses Verzeichnis wird bei der Installation der Software Spectrum festgelegt. 

Standardmäßiger Pfad ist C:\Pel_data\SampleTableSetups. 

CSV-Datei importieren 

Sie können in die Probentabelle eine CSV-Datei importieren, die Probeninformationen enthält. 

1. Stellen Sie sicher, dass die aufgerufene Probentabelleneinstellung die geeigneten Spalten 
für die Proben enthält, die Sie hinzufügen möchten. 

Der Import der CSV-Datei wird Daten in die Spalten einbringen, die in der Probentabelle 
definiert sind. Es werden keine neuen Spalten erzeugt oder vorhandene Spalten neu 
geordnet. 
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2. Erstellen Sie eine CSV-Datei, welche die Daten enthält, die Sie in die Probentabelle 
importieren möchten.  

Es ist angebracht, zunächst eine Testdatei zu erzeugen, um zu prüfen, ob die Spalten 
korrekt eingestellt sind, bevor eine größere Menge Probendaten importiert werden. 

Die CSV-Datei muss Einträge enthalten, die den Spalten in den Probentabelleneinstellungen 
in der richtigen Reihenfolge entsprechen. Sie sollten auch leere Spalten einschließen, als 
Platzhalter für benutzerdefinierte Bild-Spalten. Sind in diese Spalte irgend welche Daten 
eingetragen, werden diese nicht in die Bild-Spalte importiert. 

Sie dürfen keine Platzhalter für die Spalte ganz links einschschließen, die anzeigt, ob die 
Datenaufnahme abgeschlossen wurde, sowie für die Salte die anzeigt, ob die Spektren 
gespeichert wurden und für die Spalte die anzeigt, ob bei Qualitätstests Warnungen 
erzeugt wurden. 

Wenn Sie Texte einschließen, die in eine Liste benutzerdefinierter Spalten aufgenommen 
werden, jedoch zu keinem der vordefinierten Einträge passen, wird das Feld leer bleiben, 
wenn die CSV-Datei importiert wird. Falls Sie einen Text einschließen, der in eine 
numerische benutzerdefinierte Spalte eingetragen werden soll, wird das betreffende Feld 
leer bleiben. In eine numerische benutzerdefinierte Spalte können nur Einträge von 
Zahlenwerten importiert werden. 

Falls Sie in Ihre CSV-Datei Einträge einschließen möchten, die ein Komma enthalten, setzen 
Sie diese Einträge in Anführungszeichen. Z. B. "2,00","1,00".  

Jegliche leere Zeile in der CSV-Datei wird ignoriert, wenn die Datei importiert wird. 

3. Klicken Sie auf CSV importieren. 

Der Dialog CSV importieren wird eingeblendet. 

4. Durchsuchen Sie und wählen Sie die Datei *.csv aus, die Sie importieren möchten und 
klicken Sie danach auf Öffnen. 

5. Klicken Sie auf Ja, um in der Probentabelle vorhandene Proben mit jenen der CSV-Datei zu 
überschreiben. 

Oder 

Klicken Sie auf Nein, um den Import abzubrechen. 
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Ergänzende Information 

· Standardmäßig werden die in der Probentabelle eingetragenen Probennamen im 
Nachrichtenfeld der Werkzeugleiste Datenaufnahme angezeigt. Dieses Nachrichtenfeld 
Anzeige verhält sich analog zur Bildschirmanzeige einiger Spektrometer.  

· Die Probentabelle enthält standardmäßig Spalten die anzeigen, ob die Messung 
abgeschlossen wurde, sowie Spalten mit Proben-ID, Beschreibung, einer Anzeige, ob das 
Spektrum gespeichert wurde und Symbole, die anzeigen ob nach Qualitätstests 
Warnmeldungen erzeugt wurden. 

· Ein Spaltenwähler in der linken oberen Ecke ermöglicht es festzulegen, welche Spalten in 
der Tabelle angezeigt werden. Sie können auch Spalten nach einem Klicken auf ihre 
Kopfzeile per Mauszug verschieben oder nach einem Klicken auf ihren Ränder per Mauszug 
die Spaltengröße ändern. 

· Benutzerdefinierte Spalteneinträge sind als Variable auf der Registerseite Berechnungen 
verfügbar. 

· Angaben zu Proben, die nicht gemessen wurden, einschließlich benutzerdefinierter 
Spalteneinträge, werden nur dann beim Verlassen und erneuten Öffnen der Software 
bewahrt, wenn Sie die Option Speichern zum Aufrufen beim nächsten Mal im Dialog 
Optionen zum Speichern vor dem Schließen der Software aktiviert haben. 

· Wird auf der Registerseite Schichtdicke einstellen die Option Schichtdicke aktivieren 
gewählt, dann wird der Probentabelle eine Spalte Schichtdicke (mm) hinzugefügt. 
Nähere Angaben dazu finden Sie unter Schichtdicke einstellen. 

Raman-Spektrometer 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer mit motorisiertem Probentisch verbunden sind, können 
Sie zwischen zwei Vorgehensweisen zur Datenerfassung wählen. Sie können der Probentabelle 
weitere Proben hinzufügen, für "Schnappschuss-Aufnahmen", bei welchen Sie einen Bereich Ihrer 
Probe auswählen, die Messparameter einstellen und gleich danach auf Start drücken, um Daten 
mit der momentanen Position des Probentischs aufzunehmen. Oder Sie können die Steuerbefehle 
der Registerkarten XYZ-Einstellungen des Probenraums oder XYZ-Einstellungen des 
Mikroskops dazu verwenden, um Datenerfassungen an multiplen Stellen durchzuführen, wie z. B. 
Markierungs-, Karten- und Linienscans. 

Objekte, die Sie auf den Registerseiten XYZ-Einstellungen hinzufügen, werden nicht in die 
Probentabelle eingefügt und werden vorrangig vor allen anderen Proben gemessen, die in der Liste 
enthalten sind. Nähere Informationen finden Sie auf der Registerseite XYZ-Einstellungen des 
Probentischs. 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer mit motorisiertem Probentisch verbunden sind und Daten 
anhand der Probentabelle aufnehmen, wird jede Einstellungsauswahl für Probenaufnahmen von der 
Registerseite XYZ-Einstellungen des Probentischs übernommen. 

Barcode-Leser 

Sie können einen Barcode-Leser dazu verwenden, um Daten in die Probentabelle zu übernehmen. 
Standardmäßig wird jeder Barcode in die nächste leere Zelle in die betreffende Spalte der 
Probentabelle übernommen, als würden Sie die Daten in die Zelle eintippen und die Eingabe-Taste 
drücken.  
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Sie können den von PerkinElmer mitgelieferten Barcode-Leser (Bestellnummer L9004196) so 
konfigurieren, dass Barcode-Daten nur in die benutzerdefinierten Spalten Dateneingabe 
eindetragen werden, die auf Barcode eingestellt sind. Wenn Sie auch ein Barcode-Präfix 
eingeben, werden nur Barcodes mit diesem Präfix in die Spalte eingetragen. Zum Konfigurieren des 
Barcode-Lesers müssen Sie zunächst eine Sequenz von Barcodes einscannen, wie in der 
Druckschrift (Bestellnummer L1050245) beschrieben ist, die zusammen mit dem Barcode-Leser 
geliefert wurde. 

Sie können z. B. eine benutzerdefinierte Spalte für die Kennziffer eines Materials mit dem Präfix LX 
festlegen, für eine Kunden-ID mit dem Präfix Z und für die Chargennummer mit Präfix 9. Wird eine 
Anzahl Barcodes nach einander eingescannt, erkennt die Software Spectrum, dass jeder 
Dateneingang ein Barcode ist, überprüft das Präfix und trägt danach die Barcode-Daten in die 
nächstfolgende leere Zelle der entsprechenden Spalte ein. Z. B. wird jeder Barcode beginnend mit 
LX in der ersten verfügbaren Zelle der betreffenden Spalte der Probentabelle eingetragen.  
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Die Registerseite Peaktabelle 

Wenn Sie einen Prozess Peaktabelle oder Peak-Fläche/Höhe durchführen, werden die Ergebnisse 
auf der Registerseite Peaktabelle angezeigt. 

· Im oberen linken Quadrant der Registerseite sind alle Spektren aufgelistet. 

Sie können anhand des Spaltenwählers in der oberen linken Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle im Detail zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

· Die Liste der Peaks für jedes Spektrum befindet sich im oberen rechten Quadrant der 
Registerseite Peaktabelle. 

Sie können anhand des Spaltenwählers in der oberen linken Ecke festlegen, welche Spalten 
in der Tabelle anzuzeigen sind. 

Um die Tabelle im Detail zu sehen, kann es hilfreich sein, sie per Mauszug zu vergrößern. 

Die Peakflächen werden schattiert angegeben und die Peakhöhen werden markiert, wenn 
ein Prozess Peak-Fläche/Höhe stattgefunden hat. 

· Verwenden Sie das Kontextmenü zum Kopieren der Peaktabelle in die Zwischenablage 
oder den Befehl Senden nach zum Übertragen des Inhalts des Ansichtsfensters in ein 
Word- oder WordPad-Dokument. 
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Der Datenexplorer 

Zusammen mit dem Ansichtsfenster dient der Datenexplorer zur Organisation der Probendaten auf 
der Arbeitsfläche der Software Spectrum. 

· Die Fläche des Datenexplorers befindet sich auf der linken Seite der Arbeitsfläche. 

· Er enthält Verzeichnisse und Verknüpfungen, die beim Aufrufen, Aufnehmen, Bearbeiten 
und Ausgeben von Spektren hilfreich sind. 

HINWEIS: Verzeichnisse sind virtuelle Ordner, die dazu dienen, Ihre Spektren auf der 

Arbeitsfläche von Spectrum zu organisieren. Sie haben keinen expliziten 

Zusammenhang damit, ob und wo die Spektren gespeichert sind. 

· Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, enthält der Datenexplorer auch einen 
Papierkorb. Alle Spektren, die Sie aus einem Verzeichnis löschen, werden in diesem 
Papierkorb gespeichert.  

· Wenn Sie mit einem Gerät verbunden sind, ermöglicht der Datenexplorer auch das Öffnen 
der Probentabelle, die es ermöglicht, die Datenaufnahme für eine Reihe von Proben 
einzurichten. 

· Das Ansichtsfenster ist die Mitte der Arbeitsfläche von Spectrum. 

· Sie enthält eine oder mehrere Registerkarten, gemäß dem aktuellen Verzeichnis oder der 
gewählten Verknüpfungen. 

Die Einrichtung des Ansichtsfensters wird gespeichert, wenn die Software mit dem Befehl Ansicht 
wiederherstellen beendet wird. 

Arbeiten mit Verzeichnissen 

Erzeugen eines neuen Verzeichnisses 

 Klicken Sie im Menü Datei auf Neu. 

Hinzufügen eines Spektrums in ein Verzeichnis 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Verzeichnis und wählen Sie Öffnen.  

Der Dialog Datei laden wird eingeblendet. 

2. Suchen Sie das gewünschte Spektrum und klicken Sie auf Öffnen. 

Umbenennen eines Verzeichnisses 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das gewünschte Verzeichnis und danach auf 
Umbenennen.  

Der Dialog Verzeichnisses umbenennen wird eingeblendet. 

2. Tragen Sie einen neuen Namen ein und klicken Sie auf OK.  

Wurde ein ungültiger Name vergeben, erscheint im Dialog ein Warnhinweis. 
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Löschen eines Verzeichnisses 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Verzeichnis und wählen Sie Löschen. 

Das Verzeichnis und seine Verknüpfungen werden gelöscht. Auf der Festplatte gespeicherte 
Spektren sind davon nicht betroffen. 

HINWEIS:  Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie zum Löschen 

eines Verzeichnisses dazu aufgefordert werden, eine elektronische Unterschrift 

einzugeben. Der Inhalt des Verzeichnisses wird danach im Papierkorb des 

Datenexplorers gespeichert. 

Arbeiten mit Verknüpfungen 

Erzeugen neuer Verknüpfungen 

Neue Verknüpfungen werden automatisch erstellt, wenn Spektren aufgenommen, geöffnet oder 
bearbeitet werden. Der Inhalt eines Verzeichnisses widerspiegelt die Vorgänge, die mit einer Probe 
ausgeführt wurden. 

Kopieren in ein neues Verzeichnis 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Verknüpfung und wählen Sie Kopieren in ein 
neues Verzeichnis. 

Umbenennen einer Probe 

1. Klicken Sie mit rechter Maustaste auf den Namen und wählen Sie Umbenennen.  

Der Dialog Probe umbenennen wird eingeblendet. 

2. Tragen Sie den gewünschten neuen Namen ein und klicken Sie auf OK.  

Wurde ein ungültiger Name vergeben, erscheint im Dialog ein Warnhinweis. 

Löschen einer Verknüpfung 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf die Verknüpfung und wählen Sie Löschen. 

Die Verknüpfung wird im Datenexplorer gelöscht. Ein auf der Festplatte gespeichertes 
Spektrum ist davon nicht betroffen. 

HINWEIS:  Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, können Sie zum Löschen einer 

Verknüpfung dazu aufgefordert werden, eine elektronische Unterschrift 

einzugeben. Der Inhalt des Verzeichnisses wird danach im Papierkorb des 

Datenexplorers gespeichert. 

Kopieren einer Verknüpfung in ein anderes Verzeichnis 

 Klicken Sie auf die Verknüpfung und ziehen Sie sie mit der Maus in das neue Verzeichnis. 

Enthält das neue Verzeichnis bereits den gleichen Namen, wird dem Namen der 
Verknüpfung ein Suffix hinzugefügt. 
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Working with the Recycle Bin (Spectrum ES only) 

Restoring a Sample 

 Right-click on the sample link in the Recycle Bin and then select Restore. 

The sample link is restored in the Samples View. If the Samples View had been deleted 
previously, it is recreated and the samples link added. 

Restoring Samples Views  

 Right-click on the Recycle Bin in the Data Explorer pane and then select Restore All. 

Any Samples Views in the Recycle Bin will be recreated in the Data Explorer, together with 
any spectra they contained. 

NOTE:   If you have Spectrum ES, the contents of the Samples View will be added to the 

Recycle Bin. 

Aufnahmen wiederholen (Nur Raman-Spektrometer) 

Wird auf der Registerseite Spektrometereinstellungen zur Datenaufnahme der Befehl Aufnahmen 
wiederholen gewählt, führt Spectrum bei jeder Spektrenaufnahme einer Probe die vorgegebene 
Anzahl von Scan-Wiederholungen durch. Die Spektren werden in einem Verzeichnis mit dem Namen 
[Probenname] gruppiert, wobei dieser Probenname der Probenliste entnommen wird. Der 
Dateiname eine jeden Spektrums ist der Probenname, gefolgt von einer Zahl _nnn, welche der 
Anzahl von Wiederholungen der Datenaufnahme entspricht. Z. B. [Probenname]_[nnn].sp.  

HINWEIS:  Sie können zur selben Zeit nur jeweils eine Datenaufnahmenwiederholung starten. Sie 

können nicht gleichzeitig eine Messwiederholung anhand der Registerseiten XYZ-

Einrichtung des Probenraums oder XYZ-Einrichtung des Mikroskops ausführen, wie etwa 

Markierungen, Karten- und Linien-Scans. Wurden solche Messungen gestartet, ist keine 

Aufnahmenwiederholung möglich, bevor diese Messaufgaben abgeschlossen oder 

aufgehoben wurden. 

Zellenmarkierer und Markierungen (Nur Raman-Spektrometer)  

Die für jede Markierung aufgenommenen Spektren werden einem neuen Verzeichnis hinzugefügt, 
mit dem Namen Markierer nnn. Jedes Spektrum erhält einen Namen [Probenname].sp, mit 
Verwendung des Probennamens, der unter Markierer-Einstellungen auf den Registerseiten 
Einrichtung des XYZ-Probentischs des Probenraums oder Einrichtung des XYZ-Probentischs des 
Mikroskops vorgegeben ist. 

Die aufgenommenen Spektren für jeden Zellenmarkierer werden einem neuen Verzeichnis 
hinzugefügt, mit dem Namen [Basis Proben-ID], wie unter Zellenmarkierer-Einstellungen auf den 
Registerseiten Einrichtung des XYZ-Probentischs des Probenraums oder Einrichtung des XYZ-
Probentischs des Mikroskops vorgegeben ist. Der Basis-Probenname ist auch der Dateiname, unter 
welchem das Spektrum für jeden Zellenmarkierer gespeichert wird, zusammen mit einer 
angehängten Zahl, welche die Position in der Multiwell-Platte angibt. Z. B. [Basis Proben-
ID]_[Zeile][Spalte].sp. 
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Falls der Basis-Probenname bereits verwendet wurde, wird zusätzlich eine Zahl _nnn angehängt, 
um dem Spektrum einen eindeutigen Dateinamen zu vergeben. Z. B.[Basis-
Probenname]_A2_001.sp.  

Linien- und Karten-Scans (Nur Raman-Spektrometer)  

Die Spektren eines jeden Linien- oder Karten-Scans werden einem neuen Verzeichnis hinzugefügt, 
mit dem Namen [Basis-Probenname], wie unter Einstellungen für Linien-Scans oder Einstellungen 
für Karten-Scans auf den Registerseiten Einrichtung des XYZ-Probentischs des Probenraums oder 
Einrichtung des XYZ-Probentischs des Mikroskops vorgegeben ist.  

Der Basis-Probenname ist auch der Dateiname, unter welchem das Spektrum für jeden Linien-Scan 
gespeichert wird, mit einer angehängten Zahl für die Position in der Linie. Z. B. [Basis-
Probenname]_(2).sp für Position 2 eines Linien-Scans oder [Basis-Probenname]_(1)(3).sp für Zeile 
1, Spalte 3 eines Karten-Scans. 

Falls der Basis-Probenname bereits verwendet wurde, wird zusätzlich eine Zahl _nnn angehängt, 
um dem Spektrum einen eindeutigen Dateinamen zu vergeben. Z. B. [Basis-
Probenname]_(2)_001.sp.  

HINWEIS:  Spektren für Linien- und Karten-Scans werden nur dann einem Verzeichnis hinzugefügt, 
wenn die Option Graphisch darstellen unter Einstellungen für Linien-Scans oder 
Einstellungen für Karten-Scans auf den Registerseiten Einrichtung des XYZ-Probentischs 
des Probenraums oder Einrichtung des XYZ-Probentischs des Mikroskops gewählt wurde. 
Falls Ihr Linien- oder Karten-Scan jedoch mehr als 200 Spektren erzeugt, können Sie 
diese Option nicht wählen. 

Ergänzende Information 

Öffnen und Schließen der Leisten 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen des Datenexplorers auf die Taste in der Mitte der 
linken Kante des Ansichtsfensters 

oder 

klicken Sie im Menü Ansicht auf Datenexplorer. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Navigationsleiste auf die Taste in der Mitte 
der rechten Kante des Ansichtsfensters 

oder 

klicken Sie im Menü Ansicht auf Navigationsleiste. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Dialogleiste auf die Taste in der Mitte der 
unteren Kante des Ansichtsfensters 

oder 

klicken Sie im Menü Ansicht auf Dialogleiste. 

 Um den Datenexplorer, die Navigationsleiste und die Dialogleiste gleichzeitig zu öffnen oder 
zu schließen, klicken Sie nach einander auf die betreffenden Tasten mit gedrückter SHIFT-
Taste 

Größenänderung der Leistenflächen 

 Klicken Sie auf die Kante, welche die Taste enthält (nicht auf die Taste selbst) und 
verändern Sie per Mauszug die Größe der betreffenden Leistenfläche. 
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Die Navigationsleiste 

Die Navigationsleiste dient zusammen mit der Dialogleiste zur Einstellung Ihres Spektrometers 
und zur Bearbeitung von Spektren. 

· Die Navigationsleiste befindet sich auf der rechten Seite der Arbeitsfläche von 
Spectrum. 

· Der Bereich Einstellungen enthält die Symbole der Befehle des Menüs Einstellungen.  

Der Bereich Spektrenbibliotheken enthält Verknüpfungen zu den aktuellen 
Spektrenbibliotheken und Dateien der Registerkarte Einrichten von Spektrenbibliotheken. 

Der Bereich Berechnungen enthält Abkürzungen für Rechenoperationen, die auf der 
Registerseite Einrichtung einer Formel aufgelistet sind. Nach der Auswahl einer Berechnung 
in der Leiste werden die Einstellungen der Formel angezeigt, welche weiter bearbeitet 
werden können. 

Wurde der Biodiesel-Analysator installiert, kann auch der Prozess Biodiesel ausgeführt 
werden, um den FAME-Gehalt in Biodieselgemischen nach ASTM D7371-07 oder nach EN 
14078:2003 zu bestimmen. 

· Die Dialogleiste befindet sich auf der Arbeitsfläche von Spectrum unterhalb des 
Ansichtsfensters. 

· Die Registerkarten der Dialogleiste entsprechen den Befehlen der Navigationsleiste. 

HINWEIS: Um Inhalte der Registerkarten vollständig zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert 

werden. 

Ergänzende Information 

Öffnen und Schließen der Dialog- und Navigationsleisten 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Dialogleiste auf die Taste in der Mitte der 
unteren Kante des Ansichtsfensters 

oder 

klicken Sie im Menü Ansicht auf Dialogleiste. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Navigationsleiste auf die Taste in der Mitte 
der rechten Kante des Ansichtsfensters 

oder 

klicken Sie im Menü Ansicht auf Navigationsleiste. 

 Um den Datenexplorer, die Navigationsleiste und die Dialogleiste gleichzeitig zu öffnen oder 
zu schließen, klicken Sie nach einander auf die betreffenden Tasten mit gedrückter SHIFT-
Taste. 

Größenänderung der Leistenflächen 

 Klicken Sie auf die Kante, welche die Taste enthält (nicht auf die Taste selbst) und 
verändern Sie per Mauszug die Größe der betreffenden Leistenfläche. 
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Navigationsleiste - Einstellungen 

Klicken Sie in der Navigationsleiste auf Einstellungen, damit die Symbole der Befehle des Menüs 
Einstellungen angezeigt werden. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Ihr Geräts. 

Bei Offline-Anwendungen steht dieses Symbol nicht zur Verfügung. 

 Das Symbol  ,   oder   betrifft die Einstellungen für die Raman-
Spektrometer. 

Bei Offline-Anwendungen steht dieses Symbol nicht zur Verfügung. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Bereitschaftstests. 

Bei Offline-Anwendungen steht dieses Symbol nicht zur Verfügung. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Spektrometerprüftest (IPV). 

Bei Offline-Anwendungen steht dieses Symbol nicht zur Verfügung. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für die Funktion Exportieren. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für die Peakdetektion. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Ansicht. 

 Das Symbol   betrifft zur Einstellung einer globalen Schichtdicke. 

 Das Symbol   betrifft die Einstellungen für die Funktion COMPARE. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für die Erzeugung von Formeln. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Quant. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Überprüfen. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Spektrenbibliotheken und Suchparameter. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Adulterant Screen. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen für Biodiesel. 

 Das Symbol  betrifft die Einstellungen zum Erzeugen einer Makro. 

Nach dem Anklicken eines Symbols erscheinen in der Dialogleiste am unteren Rand der 
Arbeitsfläche von Spectrum die Registerkarten zur Ausführung der jeweiligen Aufgabenstellungen. 

HINWEIS: Vergrößern Sie die Dialogleiste, um die Registerkarten komplett zu sehen. 
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Ergänzende Information 

Changing the Order of the Options in the Navigation Pane 

 To change the order of items in the Navigation Pane, click the icon you wish to move using 
the left mouse button, and drag to the new position. 

Öffnen und Schließen der Dialog- oder der Navigationsleiste 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Dialogleiste auf die Taste in der Mitte der 
unteren Kante des Ansichtsfensters. 

oder 

Klicken Sie im Menü Ansicht auf das Tastenfeld Dialogleiste. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Navigationsleiste auf die Taste in der Mitte 
der rechten Kante des Ansichtsfensters. 

oder 

Klicken Sie im Menü Ansicht auf das Tastenfeld Navigationsleiste. 

 Um gleichzeitig den Datenexplorer, die Navigationsleiste und Dialogleiste zu öffnen, klicken 
Sie bei gedrückter SHIFT-Taste nach einander auf die Tasten, welche diese Leisten öffnen 
oder schließen. 

Größenänderung einer Leiste 

 Öffnen Sie die Leiste und bewegen Sie per Mauszug einen Rand der Leiste, bis zum 
Erreichen der gewünschten Breite oder Höhe. 
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Navigationsleiste - Spektrenbibliotheken 

Die Spektrenbibliotheken enthalten die Referenzspektren für den Suchprozess. 

 Klicken Sie in der Navigationsleiste auf Spektrenbibliotheken, um die Symbole für 
Spektrenbibliotheken anzuzeigen, die auf der Registerkarte Tabelle der 
Spektrenbibliotheken eingerichtet wurden. 
 

HINWEIS: Der Suchprozess erstreckt sich nur auf die Spektrenbibliotheken, die Sie beim Einrichten 

des Prozesses einbeziehen und nicht auf alle Bibliotheken der Leiste. 

Die Verknüpfung eines Symbols ergibt den Hinweis auf die Bibliotheksart, (benutzerdefiniert oder 
kommerziell) und auf ihren Speicherort (lokal oder Netzwerk). 

· Eine benutzerdefinierte Spektrenbibliothek ist ein Ordner mit einer bestimmten Anzahl von 
Referenzspektren. 

· Eine kommerzielle Spektrenbibliothek ist eine einzelne Datei, die eine Vielzahl von 
Referenzspektren enthält (d. h. eine Datenbankdatei). 

Die Symbole für Spektrenbibliotheken 

  Symbol für eine benutzerdefinierte Spektrenbibliothek, die in einem lokalen Ordner 
gespeichert ist. 

  Symbol für eine benutzerdefinierte Spektrenbibliothek, die in einem Netzwerk 
gespeichert oder für ein Netzwerk zugriffsbereit ist. 

  Symbol für eine lokal gespeicherte kommerzielle Spektrenbibliothek. 

  Symbol für eine kommerzielle Spektrenbibliothek, die in einem Netzwerk 
gespeichert oder für ein Netzwerk zugriffsbereit ist. 

In der Dialogleiste erscheint nach dem Klicken auf ein Symbol der Browser für 
Spektrenbibliotheken. 

HINWEIS: Sie können einer ungesicherten Bibliothek Spektren hinzufügen, indem Sie diese im 

Spektrenverzeichnis oder in der Graphik mit der Maus anklicken und auf das 

Bibliothekssysmbol ziehen oder die Bibliotheksleiste. 

  

HINWEIS: Vergrößern Sie die Dialogleiste, um Dialoge komplett zu sehen. 
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Der Browser für Spektrenbibliotheken 

Der Browser für Spektrenbibliotheken erscheint in der Dialogleiste nach dem Klicken auf das 
Symbol einer Spektrenbibliothek in der Navigationsleiste. Er dient zum Aufrufen der 
Verzeichnisstruktur und Durchsuchen der ausgewählten Spektrenbibliothek. 

Die Bibliotheksleiste 

Auf der linken Seite des Browserdialogs werden alle Spektren der Bibliothek aufgelistet. 

 Klicken Sie auf Ansicht, um zu entscheiden, wie das Spektrum dargestellt wird. 

Wählen Sie Details, Symbole, Liste oder Vorschau. 

In der Ansicht Details kann die Bibliothek nach Anklicken von Spaltentiteln auf- oder 
absteigend sortiert werden. Die angezeigten Spalten bei der Detailansicht sind Name und 
Beschreibung. Außerdem können Größe, Typ, Erzeugungsdatum, Änderungsdatum und 
weitere benutzerdefinierte Felder in der Bibliothek angezeigt werden. Das Symbol in der 
linken oberen Ecke der Liste ermöglicht eine Auswahl der Spalten, die angezeigt werden. 

Die Leiste mit ergänzenden Eigenschaften 

Auf der rechten Seite des Browserdialogs werden ergänzende Eigenschaften der Proben aufgelistet, 
darunter physikalische und andere Eigenschaften (Schmelzpunkt, Anteil einer Komponente, CAS-
Nummer oder Abbildung einer Struktureinheit). 

Falls keine Angaben zur Verfügung stehen, kann diese Leiste geschlossen werden. 

 Klicken Sie auf Ergänzende Eigenschaften, um die Leiste zu öffnen oder zu schließen. 

Um die Bibliothek auf- oder absteigend nach Eigenschaften oder nach  zu sortieren, 
klicken Sie auf den Spaltentitel. 

Suchwerkzeuge 

Die Suchwerkzeuge dienen zum Auffinden von Textinformationen, die den Spektren als ergänzende 
Eigenschaften zugeordnet sind. 

1. Geben Sie im Feld Text finden den Suchtext ein..  

Sie können z. B. eine CAS-Nummer (Chemical Abstracts Service) eingeben, vorausgesetzt, 
dass diese in der Bibliothek eingepflegt wurde. 

Die Taste Finden ist aktiviert. 

2. Zur gezielten Suche kann eine der folgenden Optionen gewählt werden:   

Alle Suchfelder, Name, Größe, Art, Einrichtungsdatum oder Änderungsdatum. 

3. Klicken Sie auf Finden.  

Die Bibliotheksleiste wird danach nur die Spektren auflisten, die den angegebenen Text 
enhalten. 

Die Taste Beenden ist jetzt aktiv, die Befehlstaste Finden ist inaktiv. 
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Um die Suche aufzuheben: 

 Klicken Sie auf Beenden. 

Die Bibliotheksleiste listet wieder alle Spektren der Bibliothek auf. 

Das Feld des Text finden ist geleert und die Tasten Finden und Beenden sind 
beide inaktiv. 

Kontextmenü 

Mit einem rechten Mausklick auf das entsprechende Symbol einer Spektrenbibliothek in der 
Navigationsleiste wird ein Kontextmenü mit folgenden Befehlen eingeblendet: 

 

Bibliothek 

entfernen 

Entfernt das Symbol der Spektrenbibliothek auf der Navigationsleiste und die 

Bibliothek aus der Registerkarte Einrichten von Spektrenbibliotheken. Dabei 

werden keine Dateien auf der Festplatte gelöscht. 

 

Bibliothek 

verwalten 

Öffnet den Bibliothekseditor. 

Der Bibliothekseditor 

Der Bibliothekseditor ermöglicht es, eine Spektrenbibliothek im Detail zu überprüfen. 

Bei einer benutzerdefinierten Bibliothek ermöglicht der Editor auch das Hinzufügen oder Entfernen 
von Spektren und das Eintragen und Ändern von Ergänzenden Eigenschaften, wie etwa 
physikalischer Eigenschaften des Probenmaterials. 

Aufrufen des Bibliothekseditors: 

 Klicken Sie im Bibliotheksbrowser auf Verwalten. 

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das gewünschte Bibliothekssymbol der 
Navigationsleiste und im Kontextmenü auf Bibliothek verwalten. 

Der Bibliothekseditor wird eingeblendet. 

Die Registerkarte „Bibliotheksinhalt“ 

Die Registerkarte Bibliotheksinhalt listet sämtliche Spektren der Bibliothek auf, mit einer 
dynamischen Vorschau des aktuell ausgewählten Spektrums und einem Verzeichnis seiner Peaks. 
Sobald der Mauszeiger auf einem Peak der Vorschau verharrt, erscheint in einer Pop-Up-
Beschriftung dessen Positionsangabe. 

Die Spalten des Bibliotheksinhalts enthalten Namen, Größe, Spektrenart, Aufnahmedatum 
und Änderungsdatum. Das Symbol in der linken oberen Ecke ermöglicht eine Auswahl der 
Spalten, die angezeigt werden. 

Es kann nach an- oder absteigender Reihenfolge sortiert werden, indem Sie auf einen Spaltentitel 
klicken. 

Sie können die Vorschau eines Spektrums mit verfügbaren Graphikwerkzeugen zoomen und 
beschriften. Beim Schließen der Bibliothek gehen diese Änderungen alle verloren. 
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Die Registerkarte „Zusammenfassung” 

Die Registerkarte Zusammenfassung bietet zusammenfassende Angaben zur Bibliothek und zeigt 
den Pfad zu ihrem Speicherort an. Außerdem ermöglicht sie, den Namen und die Beschreibung 
der Bibliothek zu editieren und die Vergabe des Attributs Schreibgeschützt. 

Hinzufügen eines Spektrums 

1. Klicken Sie auf Eintrag Hinzufügen.  

Oder 

Klicken Sie im Menü Bearbeiten auf den Befehl Hinzufügen. 

Ein Browser-Dialog wird eingeblendet. 

2. Wählen Sie ein Spektrum aus, das Sie der Bibliothek hinzufügen möchten und klicken Sie 
auf Öffnen. 

Entfernen eines Spektrums 

1. Wählen Sie das Spektrum auf der Registerkarte Bibliotheksinhalt aus. 

2. Klicken Sie aus Entfernen.  

oder 

Klicken Sie im Menü Bearbeiten auf Entfernen. 

Ergänzende Eigenschaften 

Wenn ergänzende Eigenschaften definiert wurden (z. B. physikalische Eigenschaften, die CAS-
Nummerierung oder die Abbildung einer Struktureinheit) erscheint auf der Registerkarte 
Bibliotheksinhalt für alle festgelegten Eigenschaften je eine Spalte. 

Die Spalten werden standardmäßig angezeigt, anhand des Spaltenwählers in der linken oberen 
Ecke der Karte können sie jedoch ein- oder ausgeblendet werden. 

Hinzufügen einer Eigenschaftsspalte: 

1. Wählen Sie das Spektrum auf der Registerkarte Bibliotheksinhalt aus. 

2. Klicken Sie auf Eigenschaft hinzufügen.  

oder 

Klicken Sie im Menü Bearbeiten auf den Befehl Hinzufügen. 

3. Erstellen Sie die Einträge im Dialog Eigenschaft hinzufügen. 

4. Klicken Sie auf OK. 

Änderung eines Eintrags für eine Eigenschaft: 

 Klicken Sie doppelt auf das betreffende Feld, ändern Sie den Eintrag anhand des Dialogs 
Daten eingeben und klicken Sie abschließend auf OK. 

Die Daten für eine Eigenschaft können ein Text oder die Datei einer Abbildung sein. 
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Entfernung der Spalte einer Eigenschaft: 

1. Klicken Sie doppelt auf den Spaltentitel. 

2. Klicken Sie auf Entfernen.  

oder 

Klicken Sie im Menü Bearbeiten auf den Befehl Entfernen. 

Aktualisierung einer Bibliothek 

Wurde der Inhalt einer Bibliothek extern geändert, indem z. B. Spektren eingefügt oder gelöscht 
wurden, kann der Bibliotheksinhalt anhand der Indexdatei synchronisiert werden, die bei der 
Definition des Ordners als Spektrenbibliothek erzeugt wurde. 

Synchronisierung der BIbliothek: 

1. Stellen Sie sicher, dass die Box Schreibgeschützt für diese Bibliothek auf der 
Registerkarte Einrichten von Spektrenbibliotheken nicht markiert ist. 

2. Klicken Sie im Spektreneditor auf Aktualisieren. 

Drucken und Druckvorschau 

Ausdrucken der Graphik eines oder mehrerer Spektren einer Bibliothek: 

1. Wählen Sie die Spektren, die Sie ausdrucken möchten, im Bibliotheksinhalt aus.  

Um mehrere Spektren auszuwählen, klicken Sie auf deren Zeilen mit gedrückter SHIFT-oder 
CTRL-Taste. 

2. Anhand des Spaltenwählers in der linken oberen Ecke der Tabelle können Sie festlegen, 
welche Angaben in einer Vorschau angezeigt oder ausgeblendet werden. 

3. Klicken Sie zum Überprüfung der Druckausgabe auf Druckvorschau (oder klicken Sie 
im Menü Datei auf Druckvorschau). 

4. Klicken Sie entweder im Fenster des Bibliothekseditors oder im Dialog Druckvorschau auf 
Drucken.  

oder 

Klicken Sie im Menü Datei auf das Feld Drucken. 

Eine Ausdruck der Graphik wird erstellt, mit einem Anhang, der auch die Daten der 
betreffenden Zeile der Registerkarte Bibliotheksinhalt enthält. Wurden mehrere Spektren 
ausgewählt, werden diese in einer einzigen Graphik überlagert gedruckt und darunter als 
Anhang die Daten aus den betreffenden Zeilen. 

Kontextmenüs 

Die Graphik des Bibliothekseditors beinhaltet eine Auswahl von Symbolen und ein Kontextmenü, 
das es ermöglicht, die Graphik zu optimieren und zu beschriften oder in die Windows-
Zwischenablage zu kopieren, um Sie danach z. B. in einen Word-Text einzufügen. 

 Um das Kontextmenüs aufzurufen, klicken Sie mir der rechten Maustaste in die Graphik. 
 

HINWEIS: Um das Verfälschen von Spektren, Abbildungen und Texten kommerzieller 

Bibliotheken zu unterbinden, sind diese kopiergeschützt. 
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Den Bibliothekseditor schließen 

1. Klicken Sie auf Editor schließen,  

oder 

Wählen Sie im Menü Datei Editor schließen. 

2. Wählen Sie Speichern und Bibliothekseditor schließen, um alle ausgeführten 
Änderungen zu bestätigen.  

oder 

Wählen Sie Schließen ohne zu speichern, um alle ausgeführten Änderungen zu 
verwerfen. 

3. Klicken Sie auf OK. 

Ergänzende Information 

Öffnen und Schließen der Leisten 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Dialogleiste auf die Taste in der Mitte der 
unteren Kante des Ansichtsfensters 

oder 

Wählen Sie Dialogleiste im Menü Ansicht. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Navigationsleiste auf die Taste in der Mitte der 
rechten Kante des Ansichtsfensters 

oder 

Wählen Sie Navigationsleiste im Menü Ansicht. 

 Um den Datenexplorer, die Navigationsleiste und die Dialogleiste gleichzeitig zu öffnen oder 
zu schließen, klicken Sie nach einander auf die betreffenden Tasten mit gedrückter SHIFT-
Taste. 

Größenänderung der Leistenflächen 

 Klicken Sie auf die Kante, welche die Taste enthält (nicht auf die Taste selbst) und 
verändern Sie per Mauszug die Größe der betreffenden Leistenfläche. 
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Navigationsleiste - Berechnungen 

Der Abschnitt Berechnungen der Navigationsleiste enthält Abkürzungen für die Formeln, die auf 
der Registerseite Einstellung von Berechnungen aufgelistet sind. Auf dieser Registerseite 
werden auch neue Berechnungen hinzugefügt. 

 Klicken Sie auf Berechnungen in der Navigationsleiste, um die Abkürzungen für 
Rechenoperationen anzuzeigen, die auf der Registerseite Einstellung von Berechnungen 
aufgelistet sind. 

Zum Einstellen von Berechnungen können Sie eine Reihe von Funktionen und Operatoren 
verwenden und das Ergebnis nach Wunsch in eine Konstruktion Falls… dann...sonst… einbringen. 

Einstellen einer Berechnung 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Berechnungen oder klicken Sie auf   im 
Abschnitt Einstellungen der Navigationsleiste.  

Die Dialogleiste am unteren Rand der Spectrum-Arbeitsfläche zum Anzeigen (oder 
Aktualisieren der Einstellungen) der Berechnungen wird geöffnet. 

2. Klicken Sie auf die Reiter Berechnungen. 

3. Ändern Sie bei Bedarf die Einträge für Name der Berechnung und Beschreibung.  

Der neue Name erscheint auch im Untermenü Berechnungen des Menüs Prozesse. 

4. Öffnen Sie den Reiter Formel des Dialogs Eigenschaften von Berechnung Tragen Sie 
die Formel direkt ein oder klicken Sie auf die entsprechenden Einträge der Listen 
Operationen, Funktionen und Variablen.  

Jede Funktion besteht aus einer Anzahl notwendiger oder optionaler Argumente, die in 
einem “Pop-up”-Fenster angezeigt werden, wenn Sie auf eine Zeile klicken. 

Häufig ist das erste Argument <Spektrum > als Variable standardmäßig auf Alle gesetzt, 
was bedeutet, dass die Formel bei allen Proben anzuwenden ist. Soll die Formel nur bei 
einer bestimmten Probe angewandt werden, klicken Sie auf Durchsuchen und wählen Sie 
das betreffende Spektrum aus. Benutzerdefinierte Spalten-Einstellungen der Probentabelle 
sind in der Liste der Variablen verfügbar.  

5. Klicken Sie auf Test, um zu prüfen, ob die Syntax Ihrer Formel korrekt ist. 

Die Formel wird aktualisiert, der Dialog bleibt jedoch geöffnet und Sie können auf der Registerkarte 
Ergebnis formatieren fortfahren.  

Ihre Berechnung ist jetzt im Untermenü Berechnungen des Menüs Prozesse verfügbar. 
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Formatierung von Rechenergebnissen 

Sie können das numerische Ergebnis einer Berechnung je nach Zahlenwert in verschiedener Farbe 
oder Größe darstellen. Im Wesentlichen wird dazu die Konstruktion Wenn… dann… Sonst… 
verwendet. 

1. Öffnen den Reiter Ergebnis formatieren. 

2. Tragen Sie im Feld Wenn eine Konstante oder das Ergebnis Ihrer momentanen 
Berechnung ein, gefolgt von einem Operator (wie etwa 'größer als') und einem Kriterium 
(eine Konstante oder das Ergebnis einer anderen Berechnung).  

Verfügbare Bedingungen sind <>, <=, >=, <, >, =, 'nicht zwischen' und 'zwischen'. Die 
Operatoren 'nicht zwischen' und 'zwischen' erfordern jeweils zwei Kriterien, so dass Sie die 
Felder Kriterium 1 und Kriterium 2 beide ausfüllen müssen. 

3. Wählen Sie einen Eintrag für das Feld Dann aus, der besagt, was geschieht, falls der 
Eintrag Wenn stimmt. Wählen Sie Keine besondere Formatierung, falls nichts 
geschehen soll.  

Wählen Sie Ergebnis ersetzen mit folgendem Text oder Folgenden Text zum 
Ergebnis hinzufügen, um ein Textfeld zu öffnen und einen Wortlaut einzutragen. 

Wählen Sie Schriftart verändern, falls kein zusätzlicher Text erforderlich ist. 

Klicken Sie auf Schriftart ändern, um Farbe, Größe und Art der Zeichen zu ändern oder 
einen Text zu unterstreichen. Mit Zellenfüllfarbe kann eine Hintergrundfarbe ausgewählt 
und mit dem Befehl Auf Zeile anwenden für die Zeile angewandt werden, die Ihr 
Ergebnis enthält. 

4. Wählen Sie einen Eintrag für das Feld Sonst aus, der besagt, was geschieht falls der 
Eintrag Wenn falsch ist. Wählen Sie Keine besondere Formatierung, falls nichts 
geschehen soll.  

Wählen Sie andere Einträge, wie unter Schritt 3 beschrieben. 

Funktionen 

Die Funktion Fläche 

Die Funktion Fläche dient zur Berechnung der im Abstand zwischen zwei Punkten unter der Kurve 
eingeschlossenen Fläche. Die Syntax der Funktion ist Fläche[<Spektrum >; x linke Grenze; x 
rechte Grenze; linker Basislinienpunkt (optional); rechter Basislinienpunkt (optional)] 

Z. B.: Fläche(All, 3100, 3000, 3150, 2930) berechnet die Fläche aller Spektren zwischen den 
Abszissen 3100 cm-1 und 3000 cm-1 über einem Untergrund mit den Basislinienpunkten bei 3150 
und 2930 cm-1. 
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Die berechnete Fläche liegt zwischen der linken Grenze und der rechten Grenze entweder 
relativ zur Abszisse oder zu einer Geraden, die das Spektrum in den angegebenen 
Basislinienpunkten schneidet. Werden keine Basislinienpunkte angegeben, liegt die berechnete 
Fläche oberhalb der Abszisse. Wird nur ein einziger Basislinienpunkt angegeben, wird durch diesen 
Punkt eine Parallele zur Abszisse gelegt. 

Die Funktion Yval 

Die Funktion Yval dient zur Berechnung des Ordinatenwerts bei einer gegebenen 
Abszissenposition. 

Die Syntax der Funktion ist Yval[<Spektrum >; x Position]. 

Z. B.: Yval[All, 3100] berechnet den Ordinatenwert aller Spektren bei 3100 cm-1. 

Die Funktion Yval ist hilfreich bei der Berechnung einer Nettoabsorption aus der Differenz der 
Absorptionen zweier Punkte. Sie ermöglicht auch die Berechnung der Amplitude einer Bande bei 
einem ansteigenden Untergrund. 

Die Funktion PeakX 

Die Funktion PeakX dient zur Auffindung der Position einer Bande oder eines Tals innerhalb eines 
vorgegebenen Bereichs. 

Die Syntax der Funktion ist PeakX[<Spektrum>; von x; bis x; Bandenschwellenwert; 
1=Maximum/-1=Basispunkt; 1=Interpoliert (Vorgabe)/0=nächster Datenpunkt 
(optional)]. 

Eine Bande wird durch ein Tal identifiziert, das den gewählten Schwellenwert auf beiden Seiten 
überschreitet. PeakX ist die Abszissenposition einer Bande oder eines Tals innerhalb des 
festgelegten Bereichs. Gibt es darin mehrere Banden, wird nur der Wert der ersten gefundenen 
Bande oder des Tals ermittelt. 

Z. B.: PeakX[All, 3500, 3000, 0.1, 1, 0] ermittelt bei allen Spektren die erste Bande zwischen 
3500 und 3000 cm-1 mit einem Schwellenwert von 0,1 über den Datenpunkten an den 
angegebenen Abszissenpositionen. 
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Die Funktion Ymax 

Die Funktion Ymax dient zum Auffinden des höchsten Ordinatenwerts innerhalb eines festgelegten 
Bereichs, anstelle des Werts an einem bestimmten Punkt. Werden mehrere Spektren bearbeitet, 
erlaubt es die Funktion Ymax eine Bandendrift zu erkennen. 

Die Syntax der Funktion ist Ymax[<Spektrum>; von x; bis x]. 

Z. B.: Ymax[All, 3150, 3000] ermittelt das Ordinatenmaximum zwischen 3150 cm-1 und 3000 
cm-1. 

Die Funktion Ymin 

Die Funktion Ymin dient zum Auffinden des kleinsten Ordinatenwerts innerhalb eines festgelegten 
Bereichs. Werden mehrere Spektren bearbeitet, erlaubt es diese Funktion eine Drift spektraler 
Merkmale zu erkennen. 

Die Syntax der Funktion ist Ymin[<Spektrum>; von x; bis x]. 

Z. B.: Ymin[All, 3150, 3000] ermittelt das Ordinatenminimum zwischen 3150 cm-1 und  
3000 cm-1. 

Die Funktion XYmax 

Die Funktion XYmax dient zur Ermittlung der Abszissenposition des höchsten Ordinatenwerts durch 
Interpolation in einem festgelegten Bereich. 

Die Syntax der Funktion ist XYmax[<Spektrum>; von x; bis x]. 

Z. B.: XYmax[All, 3150, 3000] e rmittelt die Abszissenposition des höchsten Ordinatenwerts 
zwischen 3150 cm-1 und 3000 cm-1. 

Die Funktion XYmin 

Die Funktion XYmin dient zur Ermittlung der Abszissenposition des kleinsten Ordinatenwerts durch 
Interpolation in einem festgelegten Bereich. 

Die Syntax der Funktion ist XYmin[<Spektrum >; von y; bis x]. 

Z. B.: XYmin[All, 3150, 3000] ermittelt die Abszissenposition des kleinsten Ordinatenwerts 
zwischen 3150 cm-1 und 3000 cm-1. 

Die Funktion Höhe 

Die Funktion Höhe dient zur Berechnung des Ordinatenwerts an einer bestimmten 
Abszissenposition in Bezug zu einer optionalen Basislinie. 

Die Syntax der Funktion ist Höhe[<Spektrum >; x Position; linker Basislinienpunkt 
(optional); rechter Basislinienpunkt (optional)]. 

Z. B.: Höhet[All, 3000, 3050, 2950] berechnet die Ordinate bei 3000 cm-1, korrigiert für eine 
Basislinie, gezogen zwischen 3050 cm-1 und 2950 cm-1. 

Wird nur ein Basislinienpunkt angegeben, wird durch den betreffenden Punkt eine Horizontale 
gelegt. Wird kein Basislinienpunkt angegeben, erfolgt keine Korrektur der Höhe in Bezug zur 
Grundlinie. 
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Die Funktion Intervall 

Die Funktion Intervall dient zum Ermittlung des Datenpunktintervalls eines Spektrums. 

Die Syntax der Funktion ist Intervall[<Spektrum>]. 

Z. B.: Intervall[All] ermittelt das Datenpunktintervall bei allen Spektren. 

Die Funktion Npts 

Die Funktion Npts dient zur Ermittlung der Anzahl von Datenpunkten eines Spektrums. 

Die Syntax der Funktion ist End[<Spektrum>].. 

Z. B.: Npts[All] ermittelt den letzten Abszissenpunkt bei jedem Spektrum. 

Die Funktion Ende 

Die Funktion Ende dient zur Ermittlung des letzten Abszissenpunkts eines Spektrums . 

Die Syntax der Funktion ist Ende[<Spektrum>]. 

Z. B.:Ende[All] ermittelt den letzten Abszissenpunkt bei jedem Spektrum. 

Sie können den Befehl Ende auch mit andern Befehlen verbinden. 

Z. B.: XYmax[All, Anfang[All], Ende[All]] ermittelt den Abszissenwert für die höchste Ordinate 
in jedem Spektrum ohne Vorgabe des Anfangs- und Endwerts. 

Wird der Befehl Ende mit einem anderen wellenlängenbestimmten Befehl verbunden, wird dieser 
für die letzte Wellenlänge ausgeführt. 

Z. B.: Höhe[All, Ende[All]] ermittelt die Höhe für die letzte Wellenlänge in der Liste, ohne 
Eingabe des betreffenden Werts. 

Die Funktion Anfang 

Die Funktion Anfang ermittelt den ersten Abszissenpunkt eines Spektrums. 

Die Syntax der Funktion ist Anfang[<Spektrum>]. 

Z. B.: Anfang[All] ermittelt den ersten Abszissenpunkt bei jedem Spektrum. 

Sie können den Befehl Start auch mit andern Befehlen verbinden. 

Z.B.: XYmax[All, Anfang[All], Ende[All]] ermittelt den Abszissenwert für die höchste Ordinate 
in jedem Spektrum ohne Vorgabe des Anfangs- und Endwerts. 

Wird der Befehl Anfang mit einem anderen wellenlängenbestimmten Befehl verbunden, wird dieser 
für die erste Wellenlänge ausgeführt. 

Z.B.: Höhe[All, Anfang[All]] ermittelt die Höhe für die erste Wellenlänge in der Liste, ohne 
Eingabe des betreffenden Werts. 

Die Funktion MaxHt 

Die Funktion MaxHt dient zur Höhenbestimmung der schmalsten Bande eines Bereichs in Bezug 
auf die Basislinie. Die Funktion ist hilfreich bei der Ermittlung von Absorptionen für quantitative 
Bestimmungen. 

Die Syntax der Funktion ist MaxHt[<Spektrum>; von x; bis x; linker Basislinienpunkt; 
rechter Basislinienpunkt]. 
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Z.B.: MaxHt[All, 3150, 3050, 3200, 300] ermittelt die Höhe der schmalsten Bande zwischen 
3150 cm-1 und 3050 cm-1, korrigiert für eine Basislinie konstruiert zwischen 3200 cm-1 und  
3000 cm-1, bei kubischer Interpolation zwischen den Datenpunkten. 

Werden für Linker Basislinienpunkt und für Rechter Basislinienpunkt die gleichen Werte 
eingegeben, wird eine horizontale Basislinie verwendet. 

 

Die Funktionen Mittel, SD und RMS 

Die Funktionen Mittel (Mittelwert), SD (Standardabweichung) und RMS (Quadratischer Mittelwert) 
sind statistische Standardfunktionen. Werden Sie bei spektralen Daten angewandt, ermitteln Sie 
den Mittelwert, die Standardabweichung oder den RMS-Wert für die Ordinate über den gesamten 
Wellenlängenbereich. 

Sie können den Mittelwert und die Standardabweichung zur Bewertung der Ergebnisse wiederholter 
Messungen anwenden, um deren Präzision und Unsicherheit auszuweisen. Die RMS-Funktion wird 
auf ähnliche Art zur Bestimmung der Variabilität eingesetzt, z. B. als ein Maß für das Rauschen in 
einem Bereich des Spektrums. 

Die Syntax dieser Funktionen ist [<Spektrum> oder <Zahlenreihe>]. 

Sie können die Funktionen Mittel, SD und RMS bei einem Spektrum oder bei dem numerischen 
Ergebnis anderer Berechnungen anwenden. 

Beispielsweise können Sie bei Messwiederholungen und Berechnungen von Bandenflächen den 
Mittelwert der Flächen ermitteln. 

Die Funktion Trend 

Die Funktion Trend dient zur Bewertung einer langsamen Änderung, die eher als eine Drift und 
nicht als Rauschen betrachtet werden kann. 

Die Funktion Trend berechnet den Anstieg der linearen Regression eines Spektrums. Sie kann für 
das gesamte Spektrum oder für einen Teilbereich angewandt werden, der von einem 
Bereichsanfang und einem Bereichsende definiert ist. 

Die Syntax der Funktion: Trend[<Spektrum>; von x (optional); bis x (optional)]. 
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Z. B. : Trend[All, 3500, 3000] berechnet den Anstieg der linearen Regression für alle Daten 
zwischen 3500 cm-1 und 3000 cm-1. 

Die Funktionen Exp, Log, Sqr, Sqrt und Ln 

Die Funktionen Exp (Exponent), Log (Logarithmus), Sqr (Quadrat), Sqrt (Quadratwurzel) und Ln 
(natürlicher Logarithmus) sind standardmäßige mathematische Werkzeuge, die bei Spektren und 
numerischen Ergebnissen anderer Berechnungen angewandt werden können. 

HINWEIS: Wird versucht die Funktionen Log, Ln oder Sqrt bei negativen Zahlen anzuwenden, 

erhält man als Ergebnis den Wert Null. 

Die Funktion Log ermittelt den Logarithmus eines Spektrums oder einer Zahl zur Basis <n>. Die 
Syntax der Funktion ist Log[<Spektrum> oder Zahl, Basis]. 

Z. B.: Log[All, 10] würde den Logarithmus zur Basis 10 für alle Spektren ermitteln. 

Die Funktion XVal 

Die Funktion XVal dient zur Bestimmung des Abszissenwerts für einen gegebenen Y-Wert. Sie 
verwendet standardmäßig eine Interpolation, um den X-Wert für einen bestimmten Y-Wert zu 
ermitteln. 

Wird in der Syntax der Funktion 0 anstelle von Interpolation vorgegeben, ermittelt die Funktion den 
Abszissenwert des nächsten Datenpunkts. 

Die Funktion XVal ermittelt den ersten Abszissenwert für den vorgegebenen Y-Wert. Gibt es im 
Spektrum für den vorgegebenen Y-Wert mehrere Abszissenwerte, ist in der Syntax eine Angabe von 
Start- und Endpunkten sinnvoll. Die Wahl eines Endpunktes für das Spektrum stellt sicher, dass der 
benötigte X-Wert ermittelt wird. 

Die Syntax der Funktion ist XVal[<Spektrum>; y-Wert; von x; bis x; 1=Ausgehend vom 
Startwert(Vorgabe)/-1=Ausgehend vom Endwert(optional); 
1=interpoliert(Vorgabe)/0=nächster Datenpunkt (optional)]. 

HINWEIS: Enthält die Funktion Xval den Parameter Interpoliert, muss sie auch den Parameter 

Ausgehend von enthalten. XVal[All, 1.2, 3500, 2500, 1] würde das Spektrum vom 

Ende her anhand der Standardinterpolation durchsuchen, und XVal[All, 1.2, 3500, 

2500, , 1] ohne den Parameter Ausgehend von würde zur Warnmeldung vor einer 

inkorrekten Syntax führen.  

Beispiele: 

XVal[All, 1.2, 3500, 2500, 1, 1] würde zwischen 3500 cm-1 und 3000 cm-1   den Abszissenwert 
bei allen Spektren für die Ordinate Y gleich 1,2 ermitteln. Die Suche würde bei 3500 cm-1 beginnen 
und einen interpolierten Abszissenwert ergeben, anstelle des Werts für den nächsten Datenpunkt. 

XVal[All, 1.1, 3500, 3000, -1, 0] würde zwischen 3500 cm-1 und 3000 cm-1 den Abszissenwert 
bei allen Spektren für die Ordinate 1,1 ermitteln. Die Suche würde bei 3000 cm-1 beginnen (Suche 
vom Ende her) und würde den Abszissenwert des nächsten Datenpunkt anstelle eines interpolierten 
Werts ergeben. 

XVal[All, 1.2, 3500, 3000] würde zwischen 3500 cm-1 und 3000 cm-1 den Abszissenwert bei allen 
Spektren für die Ordinate 1,2 ermitteln. Die Suche würde standardmäßig bei 3500 cm-1 beginnen 
und einen interpolierten Abszissenwert ergeben. 
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Halbwertsbreite 

Sie können die Funktion XVal auch dazu nutzen, um die Bandenbreite bei halber Höhe zu 
bestimmen: 

 

XVal[All,Ymax[All, 2535, 2545]/2,XYMax[All, 2535, 2545],2545]-
XVal[All,Ymax[All,2535,2545]/2,XYMax[All,2535,2545],2535] 

Diese Funktion würde zwischen 2535 cm-1 and 2545 cm-1 bei allen Spektren nach einer Bande 
suchen und die Halbwertsbreite ermitteln. Zu Berechnung von XVal werden die Funktionen Ymax 
und XYMax herangezogen. Ymax berechnet den höchsten Ordinatenwert im angegebenen 
Bereich und XYMax dessen Abszissenposition. 

Im ersten Teil der Formel:  XVal[All, Ymax[All, 2535, 2545] / 2, XYMax[All, 2535, 2545], 2545] - 

Ist 2545 der erste XVal, wonach angefangen von 2545 cm-1 gesucht wird. 

Im zweiten Teil der Formel: - XVal[All, Ymax[All, 2535, 2545] / 2, XYMax[All, 2535, 2545], 2535] - 

Ist 2535 der erste XVal, wonach angefangen von 2535 cm-1 gesucht wird. 

Die obige Formel kann zur Ermittlung der Halbwertsbreite einer beliebigen Bande verwendet 
werden, es müssen dafür nur anstelle der Zahlen 2535 und 2545 die entsprechenden Werte 
eingegeben werden. 

Die Funktion YShift  

Die Funktion YShift dient zum Auffinden der Ordinatenwertsdifferenz bei einer gewählten 
Abszissenposition zwischen zwei linear am besten passenden Linien mit Datenpunkten x Position 
bei festgelegter Breite. 

Die Syntax der Funktion ist "YShift[<spectrum>, x Position zur Shiftberechnunga, x Breite 
für lineare Anpassung]". 

Die Funktion Rkoeff 

Die Funktion Rkoeff dient zur Berechnung des Korrelationskoeffizienten. 

Die Syntax der Funktion ist Rkoeff[<Spektrum>; von x (optional); bis x (optional)]. 

Ohne von- und bis-Werte, wird zur Berechnung das gesamte Spektrum herangezogen. 
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Die Funktion Ri 

Die Funktion Ri dient zur Ermittlung des Brechungsindex einer Probe. 

Die Syntax der Funktion ist Ri[<Spektrum>; von x; bis x; Schichtdicke; Anzahl 
Interferenzmuster (-1=Auto); Einfallswinkel; Einheit der Schichtdicke: 1=Å/2=µm; 
Peakschwellenwert (optional)] 

Die Funktion Tcalc 

Die Funktion Tcalc dient zur Berechnung der Schichtdicke einer Probe. 

Die Syntax der Funktion ist Tcalc[<Spektrum>; von x; bis x; Brechungsindex; Anzahl der 
Interferenzmuster(-1=Auto); Einfallswinkel; Ergebniseinheit: 1=Å/2=µm, 
Peakschwellenwert (optional)]. 
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Die Dialogleiste 

Die Dialogleiste dient zusammen mit der Navigationleiste zur Einstellung Ihres Spektrometers und 
zur Bearbeitung von Spektren. 

· Die Dialogleiste befindet sich auf der Arbeitsfläche von Spectrum unterhalb des 
Ansichtsfensters. 

· Die Registerkarten der Dialogleiste entsprechen den Befehlen der Navigationsleiste. 

· Die Navigationsleiste befindet sich auf der rechten Seite der Arbeitsfläche von 
Spectrum. 

· Sie finden darin ein Feld Einstellungen, welches die Verknüpfungen der Befehle des Menüs 
Einstellungen enthält.  

HINWEIS: Um alle Registerkarten vollständig zu sehen, kann die Dialogleiste vergrößert werden. 

Ergänzende Information 

Öffnen und Schließen der Dialog- und Navigationsleisten 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Dialogleiste auf die Taste in der Mitte der 
unteren Kante des Ansichtsfensters 

oder 

Klicken Sie im Menü Ansicht auf Dialogleiste. 

 Klicken Sie zum Öffnen oder Schließen der Navigationsleiste auf die Taste in der Mitte 
der rechten Kante des Ansichtsfensters 

oder 

Klicken Sie im Menü Ansicht auf Navigationsleiste. 

 Um den Datenexplorer, die Navigationsleiste und die Dialogleiste gleichzeitig zu öffnen oder 
zu schließen, klicken Sie nach einander auf die betreffenden Tasten mit gedrückter SHIFT-
Taste. 

Größenänderung der Leistenflächen 

 Klicken Sie auf die Kante, welche die Taste enthält (nicht auf die Taste selbst) und 
verändern Sie per Mauszug die Größe der betreffenden Leistenfläche. 
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Die Menüleiste 

Die Menüleiste am oberen Bildschirmrand enthält folgende Hauptmenüs: 

Datei 

Ansicht 

Datenaufnahme 

Prozesse 

Einstellungen 

Sicherheitsprotokoll  

Navigation 

Hilfe 

Ergänzende Information 

Die Menüleiste kann nicht ausgeblendet, verschoben oder benutzerdefiniert verändert werden. Sie 
befindet sich am oberen Rand der Spectrum-Arbeitsfläche, oberhalb der Werkzeugleisten 
Spektrometereinstellungen und/oder Datenaufnahme. 

HINWEIS: Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten und für keine der Funktionen des 

Menüs eine Zugriffsberechtigung haben, wird das Menü nicht angezeigt. Falls Sie für 

einige der Funktionen - jedoch nicht für alle - eine Zugriffsberechtigung haben, wird das 

Menü nur mit den Funktionen dargestellt, wofür Sie eine Berechtigung haben you have 

permission. 
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Das Menü Datei 

Das Menü Datei enthält eine Reihe von Befehlen, die Sie anklicken können, um mehr darüber zu 
erfahren: 

 

Neu CTRL+N         

 

Öffnen CTRL+O         

 

ES-Report öffnen (nur ES)  CTRL+T         

  Senden nach > Word > 
 

Neues Word-Dokument 

      WordPad > 
 

Neues WordPad-Dokument 

      Excel > 
 

Neues Arbeitsblatt-Dokument 

      Email > 
 

Email 

      KnowItAll >   AnalyzeIT 

            SearchIT 

   Spotfire > 
 

 

 

Exportieren CTRL+E         

 
Nach Spotfire exportieren CTRL+F     

 

Report CTRL+R         

 

Speichern CTRL+S         

 

Speichern unter...           

  Alle speichern           

 

Druckvorschau           

 

Drucken CTRL+P         

 

Beenden           
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Ergänzende Informationen 

Näheres zum Öffnen und Speichern von Dateien finden Sie unter Aufrufen und Speichern. 

Näheres zur Druckausgabe von Ergebnissen finden Sie unter Ergebnisausgabe. 

Die Befehle Senden nach Excel, Senden nach Word, Senden nach Spotfire und Senden 
nach KnowItAll sind nur dann verfügbar, wenn Sie auf Ihrem Computer die entsprechende 
Software installiert haben. 

NOTE: Falls Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, könnten einige der Befehle dieses Menüs 

nicht verfügbar sein, wenn Ihnen die betreffenden Berechtigungen fehlen. 
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Das Menü „Ansicht” 

Nachfolgend sehen Sie die im Menü Ansicht verfügbaren Befehle. Um mehr über einen Befehl zu 
erfahren, klicken Sie auf das betreffende Tastenfeld. 

 

Ganze Achsenweite       

 

Autoweite X       

 

Autoweite Y       

 

Vorherige Vergrößerung       

 

Offset aufheben       

 

Darstellung anpassen       

 

Text hinzufügen       

 

Vertikaler Cursor       

 

Banden bestimmen       

 

Autoskalierung Y       

 

Optimieren       

 

Überlagert/Getrennt       

  Werkzeugleisten > 
 

Ansicht 

      
 

Prozesse 

        Anpassen 

  Datenaufnahme >   Datei 

        Spektrometereinstellungen 

        Zubehör 

        Datenaufnahme 

        Anpassen 

 

Datenexplorer       

 

Navigationsleiste       

 

Dialogleiste       
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Ergänzende Informationen 

Um die Spektrometereinstellungen oder die Werkeugleisten Datenaufnahme auf dem 
Bildschirm zu sehen, müssen Sie mit einem Spektrometer verbunden sein. 

Darstellung von Spektren 

Die Menübefehle zur Darstellung von Spektren sind auch in der Ansichtswerkzeugleiste verfügbar. 

Näheres zur Spektrendarstellung finden Sie unter Optimierung von Spektren. 

Anzeigen oder Ausblenden von Leisten 

Die Menüfelder zu Werkzeugleisten ermöglichen ein schnelles Anzeigen oder Ausblenden von 

Leisten der Software Spectrum. Die Markierung  links neben dem Feld einer Werkzeugleiste 
weist darauf hin, dass diese Leiste angezeigt wird. 

Bei dem Datenexplorer, der Navigations- und der Dialogleiste bedeutet diese Markierung, dass die 
Leisten geöffnet sind. 

 Klicken Sie auf das Feld   am rechten Rand der Werkzeugleiste und wählen Sie 
Symbole hinzufügen/entfernen und den Namen der Werkzeugleiste. Entfernen Sie 

danach die Markierung  links neben dem Befehl, den Sie ausblenden möchten, 

oder 

Klicken in den grauen Bereich links neben dem Befehl, dessen Schaltfläche Sie in der Leiste 
anzeigen möchten. 
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Das Menü Datenaufnahme 

Das Menü Datenaufnahme enthält eine Reihe von Befehlen, die Sie anklicken können, um mehr 
darüber zu erfahren. 

Wenn Sie mit einem FTIR-Spektrometer verbunden sind: 

 

Probe vermessen             

 

Scanalyze > 
 

Scan und COMPARE-

Prozess 

      

      
 

Scan und Suchprozess       

      
 

Scan und Quant-Prozess       

 

Stopp             

 

Untergrund 

aufnehmen 

            

 

Monitormodus             

 

Probentabelle             

  Spektrometertests > 
 

Bereitschaftstests  > 
 

Gewählte 

Bereitschaftstests 

ausführen 

            
 

Abszisse 

            
 

Rauschen 

            
 

Durchsatz 

            
 

Verunreinigung 

            
 

Quant-Prüftest  

      
 

Spektrometerprüftests        

      
 

Komponententests  

(nur Spectrum Two) 
      

 

Standardisieren 

(AVI)  

            

 

Feuchtigkeits-

Schutzschild  

(nur Spectrum Two) 

            

 

Stromsparmodus  

(nur Spectrum Two) 
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Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind: 

 

Probe vermessen       

 

Stopp       

 

Monitormodus       

  Scanalyze > 
 

Scan und COMPARE-Prozess 

      
 

Scan und Suchprozess 

      
 

Scan und Quant-Prozess 

 

Probenliste       

Ergänzende Informationen 

Näheres über die Durchführung von Messungen finden Sie unter Datenaufnahme. 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind, an welches eine getriggerte Sonde als 
Zubehör angeschlossen ist, werden die Symbole Start   und Monitormodus  anzeigen, dass 
eine Sonde vorhanden ist und dass diese Funktionen deaktiviert sind. Die Befehle Start und 
Vorschau können nur anhand des Triggers an der Sonde ausgelöst werden. Dies vermeidet die 
Gefährdung durch Laserstrahlen beim Arbeiten in Abstand vom Steuer-PC des Spektrometers. 

HINWEIS: Wenn Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, könnten einige Befehle dieses Menüs 

nicht verfügbar sein, falls sie dafür nicht die entsprechenden Berechtigungen haben. 

Wenn Sie für keinen der Menübefehle über eine Zugriffsberechtigung verfügen, wird das 

Menü nicht angezeigt. 
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Das Menü Prozesse 

Das Menü Prozesse enthält eine Reihe von Befehlen, die Sie anklicken können, um mehr darüber 
zu erfahren: 

 

Absorption     

 

% Transmission     

 

Daten Tune-up     

 

Grundlinienkorrektur     

 

Interaktive 

Basislinienkorrektur 

    

 

Differenz     

 

Normierung     

 

Interpolation     

 

XKonvert     

 

Glätten     

 

Ableitung     

 

ATR-Korrektur     

 

Spektrenrechner     

 

Kubelka-Munk     

 

Kramers-Kronig     

 

Dekonvolution     

 

Biodiesel     

 

Peaktabelle     

 

Peak-Fläche/Höhe     

 

Quant     

 

COMPARE     

 SEARCH   

 

Überprüfung     

 Adulterant Screen   

   Berechnungen >   

  Makros >   
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Ergänzende Information 

Diese Befehle sind als Kontextmenu auch im Ansichtsfenster verfügbar und können in die 
Prozesswerkzeugleiste aufgenommen werden. 

Wurde der Biodiesel-Analysatgor installiert, ist im Menü Prozesse auch der Prozess Biodiesel 
verfügbar. 
 
HINWEIS: Falls Sie mit der Software Spectrum ES arbeiten, könnten einige Befehle dieses Menüs 

nicht verfügbar sein, weil Ihnen dafür die entsprechenden Berechtigungen fehlen. Falls 

Sie für keinen der Befehle des Menüs eine Berechtigung haben, wird das Menü nicht 

angezeigt. 
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Das Menü Einstellungen 

Das Menü Einstellungen enthält eine Reihe von Befehlen, die Sie anklicken können, um mehr 
darüber zu erfahren: 

  Administration >   Benutzereinstellungen 

        

Benutzer-

Sicherheitsprotokoll 

(nur ES) 

  Spektrometer > 
 

Spektrometer 

hinzufügen 

      
 

Spektrometer 

entfernen 

      
 

Spektrometer 

auswählen 

      
 

Automatisch 

verbinden 

/  

 

IR-

Spektrometer/Raman-

Spektrometer 

      

 

Bereitschaftstests 

(nur FTIR-

Spektrometer)  

      

 

Spektrometer-

Prüftests 

(nur FTIR-

Spektrometer)  

      

 

Laboratoriumsplaner  

(nur FTIR-

Spektrometer)  

      

 

Export und Email       

 

Bandendetektion       

 

Ansicht       

 

Schichtdicke       
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(nur FTIR-

Spektrometer) 

 

COMPARE       

 

Berechnungen       

 

Bibliotheken und 

Spektrensuche 

      

 

Biodiesel 

(nur Biodiesel-

Analysator)  

      

 Überprüfung    

 Adulterant Screen    

 

Quant       

 

Makros       

  Layout wiederherstellen       
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Ergänzende Information 

Wenn Sie den Biodiesel-Analysator installieren, wird im Menü Einstellungen auch die Funktion 
Biodiesel verfügbar. 

Die in der Untergruppe Administration des Menüs Einstellungen verfügbaren Optionen, hängen 
davon ab, ob Sie die Standardversion der Software Spectrum oder die Version für erhöhte 
Datensicherheit Spectrum ES installiert haben. Um das Untermenü Administration einzusehen, 
müssen Sie Administratorrechte haben.  

Für den Zugriff auf die Optionen Spektrometer hinzufügen und Spektrometer entfernen im 
Untermenü Spektrometer benötigen Sie ebenfalls Adminisratorrechte. 
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Das Menü Sicherheitsprotokoll (nur in der Software Spectrum ES) 

Dies sind die im Menü Sicherheitsprotokoll enthaltenen Befehle. Das Menü 
Sicherheitsprotokoll  ist nur in der Software Spectrum ES verfügbar. 

Um mehr über einen der Befehle zu erfahren, klicken Sie auf dessen Namen. 

 

Sicherheitsprotokoll 

 

Unterschreiben 

 

Überprüfen 

 

Genehmigen 
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Das Menü „Navigation” 

Das Menü Navigation enthält eine Reihe von Befehlen, die Sie anklicken können, um mehr darüber 
zu erfahren: 

  Probenliste   

  Verzeichnis 1 n   

Ergänzende Information 

Das Feld Probenliste ist nur verfügbar, wenn ein Gerät angeschlossen ist. 

Die Anzahl der Felder mit Verzeichnissen ist identisch mit jener im Datenexplorer Wählen Sie 
darunter das aktuelle Verzeichnis aus. 
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Das Menü „Hilfe” 

Das Menü Hilfe enthält eine Reihe von Befehlen, die Sie anklicken können, um mehr darüber zu 
erfahren: 

  Inhalt     

  Index     

  Suchen     

  Online-Einführungen > Einführungen 1: Einführung in Spectrum 

      Einführungen n: ... 

  Über     

Ergänzende Information 

Die Online-Einführungen werden bei einer Auflösung von mindestens 1280 x 768 als ganzer 
Bildschirm dargestellt. Ist die vertikale Auflösung Ihres Bildschirms niedriger, wird die Online-
Einführung angezeigt, die Playback-Steuerbefehle sind jedoch abgedunkelt. Durch Drücken der 
Taste ESC kann die Online-Einführung jederzeit geschlossen werden. 
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Werkzeugleisten 

Die Arbeitsfläche der Spectrum enthält mehrere globale Werkzeugleisten: 

· Die Werkzeugleisten Spektrometereinstellungen und Datenaufnahme befinden sich 
standardmäßig im oberen Bereich der Arbeitsfläche, unter der Menüleiste. 

· Die Statusleiste am unteren Rand der Arbeitsfläche. 

Im Ansichtsfenster können eine oder mehrere lokale Werkzeugleisten enthalten: 

· Die Ansichtswerkzeugleiste, die standardmäßig links oberhalb des Ansichtsfensters 
angeordnet ist. 

· Die Prozesswerkzeugleiste, die standardmäßig links oberhalb des Ansichtsfensters 
angeordnet ist. 

Ergänzende Information 

· Das Menü Ansicht enthält Optionen zum Festlegen, ob eine Werkzeugleiste angezeigt  
oder ausgeblendet wird. 

· Näheres über die Handhabung von Werkzeugen und das Zurücksetzen des 
Arbeitsflächenlayouts finden Sie unter Anzeigen, Ausblenden und Verschieben von 
Werkzeugleisten. 

· Näheres zur Gestaltung eigener Werkzeugleisten finden Sie unter Persönliche 
Werkzeugleisten. 

· Die Statusleiste kann nicht verändert werden. 
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Die Werkzeugleiste Datei 

Die Werkzeugleiste Datei dient zum Erzeugen neuer Spektrenverzeichnisse, zun Öffnen von 
Spektren in der Software Spectrum, zum Speichern von Spektren und zur Ausgabe von Daten in 
andere Formate und Anwendungen. 

 

 

Öffnen 

 

 

 Speichern unter... 

 

 

Report 

 

 

 Drucken 

Ergänzende Information 

Die standardmäßig in der Werkzeugleiste dargestellten Befehle hängen von der Option ab, welche 
bei der Installation der Software Spectrum ausewählt wurde. Sie können entscheiden, ob weitere 
häufig verwendete Darstellungs-Befehle in die Leiste aufgenommen werden sollen. S. dazu 
Persönliche Werkzeugleisten. 
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Die Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen 

Die Werkzeugleiste Spektrometereinstellungen dient zur Übersicht und Änderung von 
Einstellungen zur Datenaufnahme und von Probeninformationen der aktuellen Messung. 

Wenn Sie mit einem FTIR-Spektrometer verbunden sind, stehen für die Leiste folgende Funktionen 
zur Verfügung: 

 

  Von (cm-1) 

 

  Bis (cm-1) 

 

  Anzahl Scans/Scandauer 

 

  Probenname 

 

  Beschreibung 

    Modus 

    Scantyp 

    Auflösung (cm-1) 
    Ordinateneinheiten 

    AVI-Kalibrierung 

    CO2/H2O 

    Phasenkorrektur 

    Apodisierung 

    Scangeschwindigkeit (cm/s) 
    Datenpunktintervall(cm-1) 
    B-Stopp 

    J-Stopp 

    Scan-Startverzögerung (s) 
    Abszissen- einheiten 

 

 

Einstellungen laden 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind, stehen folgende Funktionen zur 
Verfügung: 

 

Von (cm-1) 

 

Bis (cm-1) 

 

Akkumulierungen 

 

Probenname 

 

Beschreibung 

  Datenpunktintervall(cm-1) 

 

Belichtungsdauer (s) 
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Ergänzende Informationen 

Das Symbol   bedeutet, dass dieser Befehl in der werksseitigen Standardform der Leiste 
Spektrometereinstellungen enthalten ist. Die standardmäßig angezeigten Befehle in der 
Werkzeugleiste hängen von den bei der Softwareinstallation gewählten Optionen ab.Sie können 
dabei entscheiden, welche häufig genutzten Befehle in die Leiste aufzunehmen sind.  

Näheres dazu finden Sie unter Persönliche Werkzeugleisten.  

Näheres zur Einstellung des Spektrometers finden Sie unter Spektrometereinstellungen oder 
Raman-Spektrometereinstellungen. 

Näheres zu Einträgen für Probennamen finden Sie unter Probentabelle. 
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Die Werkzeugleiste Datenaufnahme 

Die Symbole der Werkzeugleiste Datenaufnahme und die Anzeige im Nachrichtenfeld dienen 
zur Steuerung des Spektrometers. 

Wenn Sie mit einem FTIR-Spektrometer verbunden sind, stehen folgende Befehle zur Verfügung: 

 

  Nachrichtenfeld       

 

 

Start        

 

 

Stopp        

 

 

Untergrund aufnehmen        

  
 

Monitormodus        

 

 

Scanalyze > 
 

Scan und COMPARE-Prozess 

        
 

Scan und Suchprozess 

        
 

Scan und Quant-Prozess 

  
 

Scan und COMPARE-Prozess       

  
 

Scan und Suchprozess       

  
 

Scan und Quant-Prozess       

    Vorschau        

  
 

Probentabelle        

  
 

Standardisieren        

  
 

Feuchtigkeits-Schutzschild       

  
 

Stromsparmodus  

(nur Spectrum Two) 
      

  
 

Makro-Datenaufnahme       
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Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind, stehen folgende Befehle zur Verfügung: 

 

  Nachrichtenfeld       

 

  
 

      

 

 

Start       

 

 

Stopp       

 

 

Monitormodus       

 

 

Scan und Prozess >   Scan und COMPARE-Prozess 

          Scan und Suchprozess 

          Scan und Quant-Prozess 

  
 

Scan und COMPARE-Prozess       

  
 

Scan und Suchprozess       

  
 

Scan und Quant-Prozess       

    Vorschau       

  
 

Probentabelle       

Ergänzende Informationen 

Die standardmäßig in der Werkzeugleiste angezeigten Befehle hängen von den bei der 
Softwareinstallation gewählten Optionen ab. Sie können dabei entscheiden, welche häufig 
genutzten Befehle in die Leiste aufzunehmen sind. Näheres dazu finden Sie unter Persönliche 
Werkzeugleisten. 

Sie können außerdem in die Werkzeugleiste Datenaufnahme Spektrometerprüftests und 
Bereitschaftstests aufnehmen. 

FTIR-Spektrometer 

Das Nachrichtenfeld enthält die gleichen Anzeigen, wie der Gerätebildschirm einiger 
Spektrometermodelle. Dies kann besonders dann von Nutzen sein, wenn Sie mit einer Vielzahl von 
Proben arbeiten und eine Probentabelle erstellen möchten. 

Die Funktion Makro-Datenaufnahme ist nur dann verfügbar, wenn ein Datenaufnahmeschritt 
innerhalb eines Makro durchgeführt wird. 

Die Option Stromsparmodus des Spektrometers Spectrum Two ist während einer Datenaufnahme 
deaktiviert. 
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Raman-Spektrometer 

Das Symbol Laserstatus eines Raman-Spektrometers liefert Angaben zum aktuellen Status seines 
Lasers. Außerdem liefert es wichtige Sicherheitsinformationen zu Ihrem System, wie etwa: 

·  Laser AUS 

· Laser stabilisierend 

· Laser AN, Verschlussblende geschlossen 

· Laser AN, Sicherheitsverriegelung unterbrochen 

· System Klasse 1, Laser AN, Verschlussblende geöffnet  

· System Klasse 3B, Laser AN, Verschlussblende geöffnet oder bereit zum Öffnen 

Wenn Sie mit einem Raman-Spektrometer verbunden sind, an welches eine getriggerte Sonde als 

Zubehör angeschlossen ist, werden die Symbole Start und Monitormodus anzeigen, 
dass eine Sonde vorhanden ist und dass diese Funktionen deaktiviert sind. Die Befehle Start und 
Vorschau können nur anhand des Triggers an der Sonde ausgelöst werden. Dies vermeidet die 
Gefährdung durch Laserstrahlen beim Arbeiten in Abstand vom Steuer-PC des Spektrometers. 
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Die Graphikwerkzeugleiste 

Die Graphikwerkzeugleiste dient zur Optimierung der Spektrendarstellung für eine Druckausgabe 
oder zum Ausschneiden und Einfügen in eine andere Anwendung. 

 

 

Öffnen 

 

 

Auto XY 

  
 

Auto X 

 

 

Auto Y 

  
 

Zurück 

  
 

Offset aufheben 

  
 

Anpassen 

  
 

Text 

 

 

Vertikaler Cursor 

  
 

Horizontaler Cursor  

 

 

Beschriftungen 

  
 

Autoskalierung Y 

  
 

Optimieren 

 

 

Trennen 

Ergänzende Information 

Die standardmäßig in der Werkzeugleiste dargestellten Befehle hängen von der Option ab, die beim 
Installieren der Software gewählt wurde. Sie können darüber entscheiden, ob weitere häufig 
verwendete Befehle in die Werkzeugleiste aufgenommen werden.  
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Die Prozesswerkzeugleiste 

Die Prozesswerkzeugleiste dient zur Durchführung von Bearbeitungen eines ausgewählten 
Spektrums. 

 

 

Absorption 

 

 

Transmission 

  
 

Daten Tune-up 

  
 

Grundlinienkorrektur 

 

 

Interaktive 

Basislinienkorrektur 

 

 

Differenz 

  
 

Normierung 

  
 

Interpolation 

  
 

Glätten 

  
 

Ableitung 

  
 

ATR-Korrektur 

  
 

Spektrenrechner 

  
 

XKonvert 

  
 

Kubelka-Munk 

  
 

Kramers-Kronig 

  
 

Dekonvolution 
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Biodiesel 

  
 

Peaktabelle 

  
 

Peak-Fläche/Höhe 

 

 

Quant 

 

 

COMPARE 

  
SEARCH 

 

 

Überprüfung 

 
 

Adulterant Screen 

 

 

Makros 

 

 

Berechnungen 

Ergänzende Information 

Die Markierung   eines Feldes bedeutet, dass dieser Befehl in der Standardform der 
Werkzeugleiste Datenaufnahme enthalten ist. 

Näheres dazu finden Sie unter Persönliche Werkzeugleiste. 

Wurde derBiodiesel-Analysator installiert, enthält die standardmäßige Prozesswerkzeugleiste auch 
den Prozess Biodiesel und die Makros Biodiesel HATR und Biodiesel UATR. 

Die Befehle sind auch als Kontextmenu im Ansichtsfenster, und im Menü Prozesse verfügbar. 
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Die Statusleiste 

Die Statusleiste ist eine globale Werkzeugleiste, die sich am unteren Rand der Arbeitsfläche von 
Spectrum befindet. 

Die Statusleiste zeigt den Namen des Benutzers an, der momentan angemeldet ist und den 
Betriebsmodus der Software: Nicht verbunden oder Verbunden. 

Wenn ein Spektrometer angeschlossen ist, zeigt die Statusleiste an, ob: 

· Die Verbindung zu einem vernetzten Gerät hergestellt ist. 

· Das Spektrometer im Leerlauf ist oder einen Scan durchführt. 

· Der Spektrometerservice oder der Trockenmittelaustausch fällig ist. 

· Die J-Stopp-Karte in einem Spektrometer für die aktuelle Auflösung ausgetauscht werden 
muss. 

· Bei dem Spektrometer Spectrum 400 der Modus seit der letzten Verwendung des Geräts 
geändert wurde. 

· Den momentanen Gerätestatus des Mikroskops, falls ein Spotlight 150 Imaging-System an 
das Spektrometer angeschlossen ist. So z. B. ob das Mikroskop initialisiert wird oder ob 
eine Aperturkalibrierung abläuft. 

· Den momentanen Status des Lasers. Z. B. AUS, Stabilisierend, EIN mit geschlossener 
Schutzklappe, EIN mit geöffneter Schutzklappe oder EIN mit verletzter 
Sicherheitsverriegelung. 

· Den momentanen Detektorstatus. Z. B. ob der Detektor gekühlt wird und seine aktuelle 
Temperatur. 
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Die Zubehörleiste 

Die Zubehörleiste enthält die entsprechenden Befehle für die momentan im Spektrometer 
eingebauten Zubehöre. Die Werkzeugleiste enthält das Symbol zur Erkennung des eingebauten 
Zubehörs. Wenn Sie ein Zubehör zur Probeneinführung austauschen, wird die Zubehörleiste 
automatisch mit den entsprechenden neuen Befehlen aktualisiert. 

Ergänzende Information 

Sie können Werkzeugleisten individuell gestalten, indem Sie deren Inhalt anpassen und 
Schaltflächen anzeigen, ausblenden oder umordnen. Siehe dazu Persönliche Werkzeugleisten. 

Wenn Ihre Spektrometerkonfiguration ein Mikroskop Spotlight 150 Imaging System umfasst, enthält 

die Zubehörleiste auch das Symbol des Mikroskops. Durch ein Klicken auf   wird die 
Registerseite Einstellungen des Mikroskops eingeblendet. 
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Anzeigen, Ausblenden und Verschieben von Werkzeugleisten 

Anzeigen und Ausblenden von Werkzeugleisten 

Sie können beim Gestalten Ihrer Arbeitsfläche eine Werkzeugleiste ausblenden oder eine 
ausgeblendete Leiste wieder einblenden. 

 Klicken Sie im Menü Ansicht auf die Markierung des Symbols links neben dem Namen 
der Werkzeugleiste, welche Sie ausblenden möchten, 

oder 

Klicken Sie im Menü Ansicht zum Einblenden einer Werkzeugleiste auf den blauen Bereich 
links neben ihrem Namen. 

HINWEIS: Menü- und Statusleisten können nicht ausgeblendet werden. 

Verschieben einer Werkzeugleiste 

Eine nicht gesperrte Leiste hat am linken Rand einen punktierten Balken. Dieser dient zum 
Bewegen der Leiste per Mauszug oder zum Verschieben in ein anderes Fenster. 

 Setzen Sie den Mauszeiger auf den punktierten Balken und schieben Sie per Mauszug die 
Werkzeugleiste an die neue Stelle. 

Sperrung von Werkzeugleisten 

Die Sperrung einer Werkzeugleiste schützt diese vor versehentlichen Änderungen. Die gesperrte 
Leiste kann ausgeblendet und ihre Tasten können umgruppiert werden, sie kann jedoch nicht 
verändert oder an eine andere Stelle verschoben werden. 

 Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Feld  am rechten Rand der Werkzeugleiste 
und dann auf den Befehl Werkzeugleisten sperren. 

Die Leisten sind gesperrt, wenn links neben dem Befehl das Symbol  angezeigt wird 

HINWEIS: Die Leisten sind so gruppiert, dass z. B. die Sperrung einer Datenaufnahmeleiste die 

gleichzeitige Sperrung der Werkzeugleisten Zubehör, Datei, Spektrometereinstellungen 

und Datenaufnahme bewirkt und eine Sperrung der Graphikwerkzeugleiste gleichzeitig 

die Werkzeugleisten Graphik und Prozesse sperrt. 

Zurücksetzen des Layouts  

Um alle Werkzeugleisten zurück in die Standardpositionen zu setzen: 

1. Klicken Sie im Menü Einstellungen auf Layout zurücksetzen.  

Der Dialog Layout zurücksetzen wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf OK, um das Zurücksetzen zu bestätigen.  

Spectrum wird vorübergehend geschlossen und mit dem werkseitigen Standardlayout 
erneut geöffnet. 
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Ergänzende Informationen 

· Näheres zur Gestaltung von Leisten finden Sie unter Persönliche Werkzeugleisten. 

· Informationen zum Hinzufügen oder Entfernen von Tastenfeldern der Werkzeugleisten oder 
Menüs finden Sie unter Benutzerdefinierte Werkzeugleisten und Menüs. 

· Die Statusleiste kann nicht benutzerdefiniert verändert werden. 
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Persönliche Werkzeugleisten 

Sie können persönliche Werkzeugleisten erstellen, indem Sie deren Erscheinungsbild durch 
Anzeigen, Ausblenden und Umordnen von Tasten verändern. 

HINWEIS: Die Werkzeugleisten sind so gruppiert, dass z. B. ein Verrändern des Erscheinungsbilds 

der Graphik-Werkzeugleiste gleichzeitig das Erscheinungsbild der Prozesswerkzeugleiste 

und jenes der Graphikwerkzeugleiste verändert. 

Anzeige und Positionierung von Text 

Standardmäßig werden in der Werkzeugleiste die Namen der Befehle unterhalb der Symbole 
angezeigt. 

1. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Werkzeugleisten oder auf Datenaufnahmeleisten 
und wählen Sie Benutzerdefiniert.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in eine Werkzeugleiste und danach auf 
Benutzerdefiniert. 

Der Dialog Benutzerdefiniert wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Werkzeugleisten-Text.  

Standardmäßig ist die Box In Werkzeugleisten Symbole und Text anzeigen markiert 
und die Option Text unter dem Smbol gewählt. 

3. Möchten Sie die Symbole in den Werkzeuleisten ohne Text darstellen, entfernen Sie die 
Markierung der Box In Werkzeugleisten Symbole und Text anzeigen.  

oder 

Klicken Sie auf eine der Textanzeigeoptionen. 

4. Klicken Sie abschließend auf Schließen. 

Ändern der Symbolgröße 

1. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Werkzeugleisten oder auf Datenaufnahmeleisten 
und wählen Sie Benutzerdefiniert.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in eine Werkzeugleiste und wählen Sie 
Benutzerdefiniert.  

Der Dialog Benutzerdefiniert wird eingeblendet. 

2. Klicken Sie auf den Reiter Optionen.  

Standardmäßig ist die Option Große Symbole in Werkzeugleiste aktiviert. 

3. Entfernen Sie die Markierung der obigen Option, wenn Sie die Tasten der Werkzeugleisten 
mit kleineren Symbolen anzeigen möchten. 

4. Klicken Sie auf Schließen. 
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Anzeigen und Ausblenden von Tasten 

Die Werkzeugleisten enthalten standardmäßig bestimmte Sätze von Tasten (Symbole oder 
Textfelder), abhängig vom gewählten Installationstyp beim Einrichten von Spectrum. Sie können 
Ihre Arbeitsfläche so einrichten, dass selten benutzte Schaltflächen ausgeblendet und häufig 
verwendete Befehle, die ausgeblendet waren, wieder angezeigt werden. 

 Klicken Sie auf die Taste   am rechten Rand der Werkzeugleiste, die Sie verändern 
möchten, und wählen Sie Symbole hinzufügen oder entfernen und den Namen der 

Werkzeugleiste. Klicken Sie danach auf das Zeichen  links neben der Taste, die Sie 
ausblenden möchten 

Oder 

Klicken in das verlasste Feld links neben dem Namen der Taste, die sie wieder anzeigen 
möchten. 

Neuordnen der Tasten einer Werkzeugleiste 

Sie können die Tasten einer Werkzeugleiste entsprechend Ihrer bevorzugten Arbeitsmethode neu 
ordnen. 

1. Klicken Sie bei gedrückter ALT-Taste auf die Taste, welche Sie verschieben möchten. Die 
Taste wird schwarz umrahmt. 

2. Bewegen Sie die Taste per Mauszug an die neue Stelle in der Leiste.  

Die Schaltfläche verbleibt in der gewählten Position des Mauszeigers. 

Zurücksetzen einer Werkzeugleiste 

 Klicken Sie auf das Feld   rechts neben de Werkzeugleiste, dann auf Symbole 
hinzufügen oder entfernen, anschließend auf den Namen der Werkzeugleiste und 
danach auf Werkzeugleiste zurücksetzen. 

Die Werkzeugleiste wird auf werksseitige Standardanordnung der Tasten zurückgesetzt. 
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Ergänzende Informationen 

· Näheres zur Gestaltung der Werkzeugleisten und Zurücksetzen des Arbeitsflächenlayouts 
finden Sie unter Anzeigen, Ausblenden und Verschieben von Werkzeugleisten. 

· Informationen zum Hinzufügen oder Entfernen von Tasten von Werkzeugleisten oder 
Menü-Objekten finden Sie unter Benutzerdefinierte Werkzeugleisten. 

· Die Statusleiste kann nicht verändert werden. 
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Benutzerdefinierte Werkzeugleisten und Menüs 

Hinzufügen von Symbolen zu einer Werkzeugleiste 

Sie können eine maßgeschneiderte Werkzeugleiste erstellen, indem Sie Tasten hinzufügen, die 
momentan nicht nur ausgeblendet sind. So können Sie z. B. eine Taste hinzunehmen, die 
normalerweise in einer anderen Werkzeugleiste enthalten ist. 

1. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Graphikwerkzeugleiste, wenn Sie eine persönliche 
Graphik- oder eine Prozesswerkzeugleiste erstellen möchten oder auf Datenaufnahme-
Werkzeugleisten, wenn Sie die Werkzeugleisten Datei, Spektrometereinstellungen oder 
Datenaufnahme benutzerdefiniert einrichten möchten. Klicken Sie danach auf 
Benutzerdefiniert.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Symbol  rechts neben einer Werkzeugleiste, 
danach auf Tasten hinzufügen oder entfernen und anschließend auf 
Benutzerdefiniert. 

Der Dialog Benutzerdefiniert wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Befehle und klicken Sie auf Befehle neu ordnen. Der Dialog 
Befehle neu ordnen wird eingeblendet. 

3. Wählen Sie die Option Werkzeugleiste und danach die Leiste, welche Sie 
maßgeschneidert erstellen möchten und klicken Sie auf Hinzufügen.  

Der Dialog Befehle Hinzufügen wird eingeblendet. 

4. Wählen Sie unter Kategorien verfügbarer Befehle einen Befehl aus, den Sie hinzunehmen 
möchten.  

In der Kategorie Alle Befehle finden Sie alle wählbaren Befehle. 

5. Klicken Sie abschließend auf OK.  

Der ausgewählte Befehl wird in die Liste aufgenommen, die Sie anschließend neu ordnen 
können. 

6. Positionieren Sie den Befehl in der Werkzeugleiste anhand der Tasten Nach oben und 
Nach unten. 

7. Möchten Sie nach einer Taste ein Trennzeichen einfügen, klicken Sie auf Auswahl 
verändern und auf die Option Eine Gruppe beginnen. 

8. Klicken Sie auf Schließen. 

9. Damit schließen Sie den Dialog Benutzerdefiniert. 

HINWEIS: Anstatt einen Befehl im Dialog Befehle neu ordnen aus einer Werkzeugleiste zu 

löschen, könnte es einfacher sein, diesen Befehl auszublenden. 
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Erzeugen einer neuen Werkzeugleiste 

Für besondere Aufgabenstellungen kann mit den verfügbaren Befehlen eine neue Werkzeugleiste 
erstellt werden. Wird sie nicht benötigt, kann sie ausgeblendet werden. 

Eine neue Werkzeugleiste kann entweder den Graphikwerkzeugleisten (d. h. der Graphik- und der 
Prozess-Werkzeugleiste) oder den Datenaufnahme-Werkzeugleisten (d. h. den Werkzeugleisten 
Zubehör, Datei, Spektrometereinstellungen und Datenausnahme) zugeordnet werden. 

1. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Graphikwerkzeugleisten oder auf Datenaufnahme-
Werkzeugleisten und wählen Sie Benutzerdefiniert.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste auf das Symbol  rechts neben einer Werkzeugleiste 
und anschließend auf Benutzerdefiniert. 

Der Dialog Benutzerdefiniert wird eingeblendet. 

2. Öffnen Sie den Reiter Werkzeugleisten und klicken Sie auf Neu.  

Der Dialog Neue Werkzeugleiste wird eingeblendet. 

3. Geben Sie einen Werkzeugleistennamen ein und seinen Speicherort und klicken Sie auf 
OK.  

Der Dialog Neue Werkzeugleiste wird geschlossen und eine leere Werkzeugleiste in der 
Software Spectrum hinzugefügt. 

Der Name der Werkzeugleiste wird in das entsprechende Untermenü des Menüs Ansicht 
eingefügt, das es Ihnen ermöglicht, sie ein- oder auszublenden. 

4. Soll die Werkzeugleiste standardmäßig ausgeblendet sein, entfernen Sie die Markierung 
links neben ihrem Namen im Bereich der Werkzeugleisten. 

5. Zum Aufbau der Werkzeugleiste machen Sie weiter ab Schritt 2 des Abschnitts Hinzufügen 
von Befehlen zu einer Werkzeugleiste.  

oder 

Klicken Sie auf Schließen. 
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Benutzerdefinierte Menüleiste 

HINWEIS: Das Menüsystem ist sehr flexibel, jedoch mit einigen Einschränkungen. So wird auf 

manche Untermenüs getrennt zugegriffen und es sind nicht alle Befehle darin verfügbar. 

Sie können keine neues Menü in die Menüleiste einfügen und keine Befehle verwenden, die nicht in 
der Software vorhanden sind. Sie können jedoch Menüs vereinfachen, indem Sie nicht verwendete 
Befehle weglassen, Befehle in ein anderes Menü aufnehmen oder ein Menü neu gruppieren, um 
Befehle nach ihrem Rang zu ordnen. 

1. Klicken Sie im Menü Ansicht auf Datenaufnahme-Werkzeugleisten und danach auf die 
Option Benutzerdefiniert.  

oder 

Klicken Sie mit rechter Maustaste in die Menüleiste und anschließend auf 
Benutzerdefiniert. 

Der Dialog Benutzerdefiniert wird eingeblendet. 

2.  Öffnen Sie den Reiter Befehle und klicken Sie auf Befehle neu ordnen.  

Der Dialog Befehle neu ordnen wird eingeblendet. 

3. Wählen Sie die Option Menüleiste und danach das Menü oder Untermenü, das 
maßgeschneidert gestaltet werden soll.  

Falls vorhandene Befehle des Menüs geändert werden können, sind diese in der 
Befehlsleiste aufgelistet. 

4. Möchten Sie in das Menü einen Befehl einfügen, klicken Sie auf Einfügen, wählen Sie 
einen Befehl im Dialog Befehl hinzufügen aus und klicken Sie danach auf OK.  

Der ausgewählte Befehl wird in die Liste aufgenommen, die Sie neu ordnen können. 

5. Positionieren Sie den hinzugefügten Befehl im Menü anhand der Tasten Nach oben und 
Nach unten oder löschen Sie ihn mit der Taste Löschen. 

6. Möchten Sie nach einem Befehle ein Trennzeichen einfügen, klicken Sie auf Auswahl 
ändern und wählen Sie anschließend die Option Neue Gruppe beginnen. 

7. Klicken Sie auf Schließen.  

8. Damit schließen Sie den Dialog Benutzerdefiniert. 

Ergänzende Informationen 

· Ausführliche Angaben zur Gestaltung von Werkzeugleisten und zum Zurücksetzen des 
Arbeitsflächenlayouts finden Sie unter Anzeigen, Ausblenden und Verschieben von 
Werkzeugleisten. 

· Ausführliche Informationen zur Einrichtung der Tasten einer Werkzeugleiste finden Sie 
unter Persönliche Werkzeugleisten. 

· Die Statusleiste kann nicht benutzerdefiniert verändert werden. 

 

 



Spectrum Benutzerhandbuch . 531 

Glossar 

A 
Ableitung: Ableitungsspektren haben gewöhnlich schärfer ausgeprägte Merkmale als die 
Originalspektren. Bei der quantitativen Analyse können sie dazu verwendet werden, die Effekte von 
Bandenüberlappungen zu verringern. Desgleichen kann die Aufhebung einiger Basislinieneffekte in 
Ableitungspektren bei quantitativen Methoden von Nutzen sein. Spektren in zweiter Ableitung 
haben scharfe Minima dort wo die Originalspektren ihre Maxima haben und können somit dazu 
dienen, die Bandenpositionen innerhalb komplexer Spektrenbereiche zu bestimmen. 

Absorption: Traditionell wird die Skalierung in Absorption für die quantitative Auswertung von 
Spektren verwendet, während die Skalierung in Transmission bei qualitativen Interpretationen 
verwendet wird. 

Apodisierung: Das echte Interferogramm einer Lichtquelle ist in seiner Länge unendlich. Ein 
Spektrometer kann nur einen endlichen Teil des Interferogramms erfassen; dies bewirkt, dass 
ungewollte Schwingungen oder "Seitenlappen" an beiden Enden des Spektrums in Form schmaler 
Interferenzbanden auftreten. Die Apodisierung ist eine mathematische Funktion, welche diese 
Seitenlappen entfernt. 

ATR: Abgeschwächte Gesamtreflexion (Attenuated Total Reflectance). Die ATR-Korrektur macht ein 
mit dem ATR-Zubehör aufgenommenes Spektrum vergleichbar mit einem Transmissionsspektrum. 

AVI: Absolutes Virtuelles Spektrometer (Absolute Virtual Instrument). Die AVI-Korrektur misst die 
momentane Spektrometerleistung anhand eines absoluten Standards (eine Methanküvette im 
Filterrad) sowie einer Funktion der idealen Linienform und führt eine Korrektur durch. 

B 
Basislinienkorrektur: Die Basislinienkorrektur beseitigt die Auswirkungen der 
Basislinienmerkmale auf ein Spektrum, wie etwa den Basislinienanstieg durch Streuverluste. 

C 
CO2/H2O-Unterdrückung: Routine zur atmosphärischen Korrektur, die auch eine durch 
Auflösung bedingte Nichtlinearität aufhebtt, sowie die Temperaturabhängigkeit und den Einfluss 
von J-Stopp, Probe und Zubehör auf die Linienform und die Kalibration. 

D 
Datenpunktintervall: Das Datenpunktintervall oder die digitale Auflösung bezieht sich auf den 
Abszissenabstand der Datenpunkte eines Spektrums oder Interferogramms. Die Einheit für das 
spektrale Datenpunktintervall ist die Wellenzahl (cm-1) und für die Interferogrammdaten die Anzahl 
der erfassten Interferogrammdatenpunkte. 

Differenz: Gewichtete Subtraktion eines Spektrums von einem anderen. 
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F 
FTIR: Fouriertransformations-Infrarot (Fourier Transform Infra Red). Ein Gattungsbegriff, 
gewöhnlich auf ein Spektrometer bezogen, das für den Mittleren Infrarotbereich optimiertes ist. 

FTNIR: Fouriertransformations-Nahinfrarot (Fourier Transform Near Infra Red). Bezieht sich auf 
ein Spektrometer, das für den Nahen Infrarotbereich optimiert ist. 

I 
Interpolieren: Bei genügend breiten Merkmalen eines Spektrums können weniger Punkte zu 
seiner Definition ausreichen. Interpolieren entfernt Datenpunkte und fügt neue hinzu, um eine 
Kopie des Spektrums aus einem verminderten Datensatz zu erzeugen. 

J 
J-Stopp: Jacquinot-Stopp. Einstellung einer Aperturblende zum Einschränken der Strahldivergenz 
auf einen optimalen Wert für die gewünschte Auflösung. 

Justage: In diesem Zusammenhang bedeutet Justage die Winkeljustage des 
Interferometerspiegels zwecks Optimierung der Mittelpunktamplitude des Interferogramms. 

N 
Normieren: Eine Funktion, womit bei mehreren Spekrten eine gemeinsame Bande auf den 
gleichen Ordinatenwert gesetzt wird, damit andere spektrale Merkmale miteinander verglichen 
werden können. 

O 
Optimieren: Eine Darstellungsfunktion, die Ausreißer oder atmosphärische CO2- und H20-Peaks 
ignoriert, so dass spektrale Merkmale von Interesse leichter erkennbar sind. 

R 
Referenzmaterial: Ein stabiles, homogenes Material mit einer oder mehreren detlich 
ausgeprägten Eigenschaften, das zur Kalibration eines Spektrometers, zur Kontrolle einer Methode 
oder zur Bestimmung von Werten andere Materialien verwendet wird. 

S 
Spectrum: Firmeneigene Software zum Steuern eines PerkinElmer-Spektrometers und zur 
Darstellung, Bearbeitung und Speichern aufgenommener Datensätze (Spektrum oder Gruppen von 
Spektren). 

Spektrendatei: Eine Datei, die ein Spektrum enthält. Spektrendateien haben die Erweiterung *.sp 

Strahlteiler: Der Strahlteiler ist eine Scheibe mit etwa gleichem Transmissions- und 
Reflexionsvermögen, die zum Erzeugen und Wiedervereinigen der beiden Strahlen eines 
Interferometers dient. 
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T 
Transmission: Traditionell wird die Skalierung in Transmission zur qualitativen Interpretation von 
Spektren verwendet. Die Skalierung in Absorption dient zur quantitativen Auswertung. 
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