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ATR-Imaging — Datenaufnahme & Datenauswertung

Wichtig fiir die Aufnahme aussagekraftiger Spektren ist eine glatte und ebene Oberflache der
Proben, die einen optimalen Kontakt zwischen Probe und ATR-Imaging-Kristall zuldsst. Die
Probenhohe ist auf 9mm limitiert.

Weitere Informationen und ausfiihrlichere Darstellung sind in dem Dokument Leitfaden zu
SpectrumIMAGE oder in der Onlinehilfe von Spectrum IMAGE zu finden.

Datenaufnahme
Die Parameter zur Aufnahme des Images missen bereits vorher fiir die Untergrundaufnahme
verwendet werden. Die Untergrundaufnahme erfolgt ,,in Luft”, ohne Kontakt zwischen dem Kristall
und dem Probenteller!

Probentischsteuerung: Scan — ATR-Untergrund aufnehmen
Fakten zur Datenaufnahme (Scanparameter: Auflésung 16cm™, Scan pr Pixel 2):

PixelgrofRe 6.25um, 400x400um ergibt 4000 Spektren, Datenaufnahme etwa 2 Minuten
PixelgroRe 1.56um, 400x400um ergibt 65000 Spektren, Datenaufnahme etwa 15 Minuten

fir die ATR-L [z

Welcome to the ATR Imaging Background Wizard

ATR Imaging
Background Wizard

. Fokussieren Sie bitte auf die Oberfliche des
» Untergrund fur ATR-Kristalls und zentrieren Sie das Bild

Parameter
Zur letzten Kristalposition bewegen

Der ATR-Kristall muss sauber und trocken
sein und darf nicht in Kontakt mit der Probe
stehen.

Bitte wahlen Sie fur die Untergrundmessung
eine Aufidsung und eine Pixelgrolie
(VegroBerung).

n

Auflidsung: 16 | et
Spiegelgeschw.: m ==
Pixelgrofie: o seum

* 6.25um

Sie bendtigen fur jede Kombination aus
Auflasung und Vergroerung einen eigenen
Untergrund.

[ad

‘Wahlen Sie Beenden, um den Tisch
zuriickzufahren, das Mikroskop zu
fokussieren und den ATR-Imaging Untergrund
aufzunehmen.

Fertigstellen Abbrechen
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Imageaufnahme einer Probe

Das Messprozedere mit ATR-Imaging wird (iber einen gefihrten Wizard in der Software Schritt fiir
Schritt angeleitet.

Probentischsteuerung: Scan — ATR-Image aufnehmen

Der Experimentname ist der spatere Dateiname, der entsprechende Pfad zur Speicherung kann tber
Andern ausgewahlt werden.

Assistent fir die ATR-Image Aufnahme [

Assistent fur die Datenaufnahme im ATR- _,’?
N y Modus

ATR Imaging Wizard XYZ
Dieser Assistent hilftin bei der Aufnahme
Probeninformationen eines ATR-Images |hrer Probe

Automat

Beal Bitte geben Sie einige Informationen zu dem ATR-Image an.

G r die
Probenaufbringung Experimentname:
vorbereiten [Detautt

Probenaufbringung und
-befestigung Dateiname:

Fokussierung palsdeislioaal oht\DefautATRImage fsm
— M

Kommentar:

Bitte wihlen Sie Weiter um fortzufahren

Fir die Imageaufnahme kénnen Parameter fiir eine automatische Spektrenbearbeitung ausgewahlt
werden

Assistent far die ATR-Image Aufnahme ==

o Kristall Image

Spektren nach Aufnahme sofort 5

R o bearbeiten & Bild des sauberen Kristalls, Differenz zum
rifrobenmformatonen Wochten Sie die aufgenommenen Daten automatisch PrObenbild um Stérbanden des KriSta”S zu
» Automatische bearbeiten lassen? . I . . .

Bearbeitung vermeiden (fir jede Aufldsung ist ein neues

" ATR-ristal-image subtrahiersn
Gerat fur die 8

Probenaufbringung B i Image notwendig); ist fiir eine Messung

vorbereiten \Nune

L = nicht grundlegend notwendig

-befestigung
Neues ATR-Kristal-image aufnehmen

Fo erung
iiberpriifen

i  Grundinentorrektur o Grundlinienkorrektur

Datenaufn

" keine automatische Bearbeitung durchfiihren

Automatische Basislinienkorrektur, die auf
I Aot ot bpng e alle Spektren des Images angewendet wird
Um ortzufahren, wlhien Se bt Weter (kann  alternativ.  auch  nach der
Datenaufnahme angewendet werden:

Prozesse — Grundlinienkorrektur)

<Zuiick |f Waiers ] [ abbrechen
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Weitere Schritte zur Probenplatzierung und

Assistent fur die ATR-Image Aufnahme

Assistent fiir die ingung

Auswahl des Messpunktes werden Schritt fir

ATRI ing Wizard
it Schritt Uber einen Wizard in der Software

« Probeninformatio 1.Lbsen Sie bitte die Probenanpresseinheit.

2. Bitte bewegen Sie die Kristallhalterung von VO rgeste I |t .

der Probenhalterung weg.

Automatische
Bearbeitung

-befestigung
Fokussierung

dberprifen

Einstellungeg g Assistent fur die ATR-Image Aufnahme

Datenaufn

fir die ingung

ATR Imaging Wizard

3. Bitte driicken Sie Weiter um fortzufahren Probeninformationen
ACHTUNG: Der Probentisch wird zum
ung bewegt. Die in X-
sowie Y-Richtung ist nicht maglich

[ schritt 1 ysama 2 Y Schritt 3 r Schritt4 }

i

Automatische
Bearbeitung

Gerat fur die
Probenaufbringung
vorbereiten
Probenaufbringung und
[MJ -befestiqung

Foku rung
uberprifen

< Zuriick

Einstellungenfi
Datenaufnj

Bitte zentrieren Sie die Probe manuell (NICHT mit dem
Joystick).

Bitte wahlen Sie Weiter um fortzufahren.
'VORSICHT: Der Probentisch wird automatisch abgesenkt,
um die Oberfldche des Kristalls zu zeigen.

[ < Zuriick l[ ‘Weiter > ]{Abbrechen]

Assistent fur die ATR-Image Aufnahme @

Fokussierung iiberpriifen
. . . ATR Imaging Wizard
Nach der Probenplatzierung wird auf die
. . . ¢ Probeninformationen Bitte fokussieren Sie auf die Oberfliche des ATR-Kristalls
Kristallmarkierung fokussiert, um zu Automatische und zentrieren Sie das 81
Bearbeitung
gewadhrleisten, dass sich die Probe optimal im Geratfur die
Probenaufbringung
Fokus des ATR-Kristalls befindet, wie im A
robenaufbringung und
. . . . -befest
visuellen Bild definiert. S

aberpriifen

Einstellungeg
Datenaufn

IR RIS e

i

Bitte wahlen Sie Weiter, um den Fokus zu bestatigen.

< Zuriick |} Abbrechen

Weiter >




PerkinElmer Spotlight 400 System & ATR-Imaging P ,k. El .
erKin=imer
For the Better

Im letzten Schritt werden die Messparameter sowie die GroRe des Images ausgewahlt.

Assistent fur die ATR-Image Aufnzhme (=23l

Einstellungen fiir das ATR-Image 3
ATR Imaging Wizard RS

Bitte wahlen Sie geeignete Einstellungen
fur das ATR-Image.

Probeninformationen

Auflbsung: 16 =] em?
) Scans pro Pixel [27 =]
et swesegeschv:  [10 =] cms
Probenaufbringung und Scan von: W cm!
Scan bis: 590 o
Pixelgrofe: " 158ym % g25um
Probengrafie: m x m um
geschétzte Dateigrofte: ,05— MEB
geschatzte Dauer [oa min

Energie anzeigen

Wahlen Sie bitte Beenden, um den Probentisch zur
Fokussierung auf die Probe anzuheben und die
Datenaufnahme zu beginnen.

<Zuiick [ Eettigstellen | [ Abbrechen

Auswertung
Anzeige von Spektren
An Einzelpunkt von Interesse mit rechter Maus ,,Spektrum zeigen” oder einen Bereich von Interesse
markieren und ,Mittelwertspektrum zeigen“. Die Position wird durch eine Markierung
gekennzeichnet, welche beliebig verschoben werden kann um Spektren an anderen Messpunkten
anzuzeigen. Es kdnnen beliebig viele Spektren oder Mittelwertspektren aus einem Image extrahiert

werden.

-

M Durchschn. Ext.( ATRImage ) E]
Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse GeheZu Hilfe
= Sl |[rEs
51 E1E1 (25 (2] P4 i = B S S
1%0.0 Gewichtung1
éewiéhtunéé
100 1.0000
1.0000
50
5
g
£
=
50
Hierhin bewegen
-100
Markierung setzen
Spektrum zeigen
-150,0 - : . -0.1303
1500  -100 50 0 50 100 1500 -0.1158
Mikrometer -0.0075
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M Durchschn. Ext.( ATRImage - [ Atmosphérenkorrektur ][Das Ra... El@
Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse GeheZu Hilfe

BB B B 1

1200 Gewichtung1
Gewichtung3
100

1.0000
1.0000

Einzoomen
Ausgewihltes Gebiet speichern

Mittelwertspektrum berechnen

Mikrometer
o

-100

-150,0
-180,0 -100 -50 [ 50 100 150,0
Mikrometer

-0.120

| B
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M Durchschn, Ext.( ATRImage - [ Atmosphédrenkorrektur J[Das R A Spektrum 2 bei 29, -57 (ATRImage - [ Atmospharenkorrektur J) EI@
Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse GeheZu Hilfe Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse Hilfe
o= 7] —
Bl E1 = =] 2= i o 2 1 A I I e Y e D
L [
150.0 1::‘]':\2 1
100 00 4
95
=)
20
]
E ) g =
g
% 3
-50 75 |
T |
-100
639 ] . . . . .
-150,0 40000 3000 2000 1500 1000 T44.0
1500 -10D =0 o )] W 1500 Wellenzahl
Mikrometer spektrum 2 bei 29, -57 (atrimage - [ atmospharenkorrektur 1)

Alle extrahierten Spektren kénnen Uber ,drag & drop“ nach Spectrum10 kopiert werden, um dort
weitere Spektrenbearbeitung oder Auswertung durchzufiihren. Die extrahierten Spektren kdénnen

auch liber Datei — Speichern unter als *.sp-File abgespeichert werden.
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Prozesse zur Auswertung

ik rometer

\&:| Durchschn, Ext.( ATRImage )
Datei Bearbeiten Ansicht | Prozesse | GeheZu Hilfe

Ableitung bilden...
Glatten...

MNormierung..

Atmospharenkorrektur
ATR-Korrektur...

Grundlinienkorrektur

Struktur anzeigen

Rauschen vermindern

Differenzspektrum bilden...

Atmospharenkorrektur

| B
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Vermindern der Wasserdampf- und CO,-Absorption in allen aufgenommenen Spektren des

Images (AVC lauft bei Imageaufnahme aufgrund der Datenmenge nicht automatisch ab)

Rauschen vermindern

Vermindern des Rauschens in allen aufgenommen Spektren

Struktur anzeigen

Automatische Auswertefunktion zur Analyse der chemischen Komponenten und ihrer
Verteilung im Image (Hauptkomponentenanalyse); eine Spezies von IR-Spektren wird mit

einer Farbe dargestellt, dadurch

ist eine direkte Aussage Uber die Anwesenheit

differenzierbarer Komponenten und die Verteilung der verschiedenen Komponenten

moglich

150.0

100

Mikrometer
)

-100

-150,0
-150,0 -100 50

0 50 100 150,0
Mikrometer
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In der Ebenenverwaltung (Ansicht — Ebenenverwaltung) kénnen die Parameter fir die graphische

Darstellung der Strukturverteilung bearbeitet werden.

Ansicht liberlagern zeigt die Verteilung aller ausgewdhlten Ebenen. Ebenen kdénnen Uber verbergen
aktiviert oder deaktiviert(h in der Auflistung) werden. Die farbliche Darstellung kann individuell

angepasst werden

Ebenverwaltung - Durchschn, Ext.{ ATRImage )
-
. Ansicht
QDurchschn. Ext.{ ATRImage ) s
: : : | ©einzen @ iberl ©) auswahlend  Uberl [Average ]
Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse GeheZu Hilfg — EnzEn e eriappUncEn: | AYetaae b
= =+ o ;
=1 1 0 5 ] 2 I i
= E—rr— (o] [Eofioen |
Gewichtung2.imp E
100 Gewichtung3.imp [ Runter ] [ Léschen ]
h Gewichtung4.imp
h Gewichtung5.imp
_ %0 h Gewichtungs.imp [ an Hauptebene ausrichten
z h Gewichtung7.imp
E . h Gewichtung8.imp ~| [Clverbergen
2
% Ebene Crdinatenskalierung (Z)
50 . .
Mame Gewichtung Limp Autoskalierung
00 Farbe Red hd ]
50 Gewichtungen fir den Faktor 1 von 4000 1 )
-150,0 -100 [i] 100 150,0
Wikrometar FEe= 77 \
Grenzwert: D invertieren
0,0932 [ durchsichtig
‘ ¢ [Flkeine Maske -0,0074 1,0000

Ansicht einzeln zeigt die Verteilung einzelner Ebenen und damit einzelner Strukturen.

Ebenverwaltung - Durchschn, Ext.{ ATRImage )
.
. Ansicht
QDurchschn.Bct.(ATRImage) ) ) )
@ einzeln (") berlagern (7 auswahlend Avera
Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse GeheZu  Hilfd  — - < - e
- “ T o« ]
Cla= R ==
= T rrr— e ] (et ]
Gewichtung2.imp =
100 Gewichtung3.imp ’ T ] ’ L schen l
h Gewichtung4.imp
h Gewichtung5.imp
_ = h Gewichtungb.imp [7]an Hauptebene ausrichten
% h Gewichtung7.imp
E 0 h Gewichtung8.imp & [] verbergen
2
% - Ebene Ordinatenskalierung (Z)
Name: Gewichtung1.imp Autoskalierung
-100 Farbe: Red - ]
%00 Gewichtungen fiir den Faktor 1 von 4000 Y )
-150,0 -100 1] 100 1500
Mikrometer Maske = -
Grenzwert: [Clinvertieren
0,0932 [ durchsichtig
« b [Flkeine Maske -0,0074 1,0000
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Ansicht — auswdéhlend gibt zusatzlich eine Information tber den Anteil einer Komponente.

-

Q Durchschn, Ext.{ ATRImage )
Datei Bearbeiten Ansicht Prozesse GeheZu Hilfg
T [ ] e T
150,0
100
5D
5
R
£
= 50
-100
-150.0
-180,0  -100 1] 00 1800
Mikrometer

Ebenverwaltung - Durchschn, Ext.{ ATRImage )

Ansicht
(einzeln () iberlagern @ auswahlend Average
Ebenenliste
master " =
9.3% GewichtungL.imp 2 [ rodr | [ Enfigen |
42.5% Gewichtung2.imp |,E
43.2% Gewichtung3.imp | & [ Runter ] l Ldschen ]

h Gewichtung4.imp
h Gewichtung5.imp
h Gewichtungs.imp
h Gewichtung7.imp
h Gewichtunga.imp

[~] an Hauptebene ausrichten

= | []verbergen

Ordinatenskalieruna (Z)
Autoskalierung

Ebene
Name: Gewichtung L.imp
Farbe: Red v]

Gewichtungen fiir den Faktor 1 von 4000

Maske
Grenzwert: [inwertieren
0,0832 [ durchsichtig
<« [ v [Clkeine Maske

Imagedateien konnen als *.fsm-File abgespeichert werden.

-0,0074 1,0000

Alle Darstellungen der Rohdaten oder grafischen Auswertungen kdnnen lber Bearbeiten — kopieren

als Grafik zum in Beispiel MS Office Dokumenten eingefligt werden.
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