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1 Vorweg...

Diese Kurzanleitung soll dabei helfen, die Grundfunktionen von PeakSimple zu
erlernen. Es wird darauf eingegangen, wie das Programm und die entsprechen-
den Kommunikationstreiber installiert werden, wie die Kommunikation mit dem
Gaschromatographen eingerichtet wird, wie Daten aufgenommen und ausgewer-
tet werden.

Das Programm bietet eine ganze Reihe weiterer Funktionen, die aber nicht im
Rahmen dieser Kurzeinfuhrung behandelt werden sollen.

Es soll exemplarisch an Beispielen aufgezeigt werden, wie ein Analysenergebnis

aufgenommen und ausgewertet werden kann.

Weitere Anleitungen und Tutorien zum Thema PeakSimple finden sie im Internet
unter der Adresse http.//www.sri-instruments.com. Hier finden sie auch immer die
aktuelle Programmversion sowie Programmaktualisierungen zum freien Downlo-
ad.

Um uber aktuelle Entwicklungen von PeakSimple und die Verfugbarkeit von Up-
dates informiert zu werden konnen sie sich bei der Schambeck SFD GmbH in ei-
ne Mailingliste eintragen. Besuchen sie hierzu die Internetseiten unter

http.//www.schambeck-sfd.com.
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2 Softwareinstallation

Hinweis
Im Internet finden sie Tutorien und Kurzbeschreibungen zur Verwendung

der PeakSimple-Software unter der Adresse http://www.sri-instruments.com

2.1 Anschluss des Gaschromatographen an den Computer

Die Verbindung zwischen dem Gaschromatographen und dem Computer kann
entweder Uber ein USB- oder ein serielles (RS232) Kabel erfolgen. Welche An-
schlussmoglichkeit fur sie in Betracht kommt, ist davon abhangig, welche Inter-
face-Hardware in ihrem Gaschromatographen oder PeakSimple Interface verbaut
wurde.

Schlielen sie das mitgelieferte Verbindungskabel zunachst an den Gaschroma-
tographen oder das Interface an. Die Anschlussbuchse fur das USB-Kabel befin-
det sich auf der rechten Gehauseseitenwand, die Buchse flr das serielle Kabel ist
auf der linken Gehauseseitenwand des Gaschromatographen zu finden. Schlie-
Ren sie das Kabel hiernach an einen freien USB- oder COM-Port des Messrech-

ners an.

2.2 Installation der Software

Die Installations-CD fir PeakSimple finden sie auf der ersten Seite des Hand-
buchs zu ihrem Gaschromatographen. Die Datenaufnahme- und Auswertesoft-
ware PeakSimple ist in der Version 3.x lauffahig auf allen Windows-Version ab
Windows98. Wollen sie PeakSimple auf einem Rechner mit Windows95 laufen
lassen, missen sie auf eine altere Version zuruckgreifen, die sie im Internet her-

unterladen konnen.

Hinweis
Aktuelle Programmversionen und Updaten finden sie im Internet, ebenfalls

unter der Adresse htitp://www.sri-intruments.com

Schambeck SFD GmbH 4 http://www.schambeck-sfd.com



Um das Programm zu installieren, legen sie zunachst die Installations-CD-ROM in
ihr CD-Laufwerk ein. Klicken sie das Symbol an oder 6ffnen sie den
Windows-Explorer. Wahlen sie das Laufwerkssymbol ihres CD-Laufwerks an.

Starten sie das Programm SETUP.EXE, um mit der Installation zu beginnen. Die
Installation verlauft weitesgehend automatisch. Wahrend des Installationsprozes-
ses sind noch keine Einstellungen bezuglich der Kommunikation zwischen Com-
puter und Gaschromatograph vorzunehmen. Es ist lediglich festzulegen, in wel-

ches Verzeichnis auf der Festplatte das Programm installiert werden soll.

Hinweis

StandardmaBig werden die Daten, die mit der Software aufgenommen wer-
den, sowie die Konfigurations-, Kalibrations-, Report-, Report- und Log-
Dateien in dem Verzeichnis abgespeichert, in das das Programm installiert
wurde. Achten sie daher vor der Installation darauf, das auf der Festplatte,
auf der sie die Installation vornehmen, ausreichend freier Speicherplatz

vorhanden ist.

Unter bestimmten Systemvoraussetzungen kann es sein, das die Registrierung
der Datei VSFLEX7L.OCX nicht erfolgreich war.

Die kdnnen sie festestellen, indem sie PeakSimple starten und nacheinander die

Befehle |View| — Autosampler] auswahlen. Klicken die in dem erscheinenden Dia-
log die Schaltflache [Edit all an. Es sollte das folgende Fenster erscheinen:

" Autosampler queue X}
Mum Control file [ ata file E‘}ﬁ’

Cloze Cancel | Add. . | Add copies... I Delete |

Fill... Update contral files | Print Format.. I Load nowI
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Ist das OCX-Steuerelement richtig registriert, kbnnen sie obere Zeile ,Num /
Control File / Data file* lesen. Im Falle eines nicht richtig registrierten OCX-

Elements wirden sie diese Zeile nicht sehen.

Ist ,VSFLEX7L.OCX" nicht richtig registriert, muss dies manuell nachgeholt wer-
den. Dieser Schritt ist nur in dem Fall auszuflihren, wenn sie im oben genannten

Dialogfenster die Tabelleniberschriften nicht sehen konnen.

Kopieren Sie dann diese Datei in das Windows Systemverzeichnis
,C:\Windows\System®. Am einfachsten verwenden sie hierzu den Windows-
Explorer. Rufen sie dann den Befehl im Windows-Startmenu. Die wer-
den nun aufgefordert, manuell eine Befehlszeile einzugeben. Geben sie hier fol-
genden Befehl ,regsvr32 vsflex7L.ocx” (siehe Grafik) in das Feld ein. Bestatigen
Sie dann mit der Schaltfliche [OK|

Ausfuhren m

Geben Sie den Mamen eines Programms, Ordners,
Dokuments oder einer Internetressource an.

Offnen: Iregsvr32 wsflex?l.oox LI

0]:4 | Abbrechen Durchsuchen... |

Nach erfolgreicher Registrierung erscheint die folgende Meldung.

@ DllRegisterServer in weflex?l.ocx succeeded.

Soliten Sie Fragen zu Installation oder zum Programm haben, rufen sie uns
bitte unter der Telefonnummer 02224-9239-0 an oder faxen sie uns unter
02224-9239-20.
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2.3 Installation des USB-Treibers

Soll die Datenubertragung tUber den USB-Port erfolgen, ist es erforderlich, einen
zusatzlichen Treiber zu installieren. Die hierzu erforderlichen Dateien
(LL_USB.INF, LL_USB.SYS und LL_USB2K.SYS befinden sich in dem Verteich-
nis, in welches sie PeakSimple installiert haben (z. B. C:\PEAK321). Sollte Win-
dows nach dem Anschluss und Einschalten des Gaschromatographen nicht direkt
den Assistenten zur Installation von neuer Hardware starten, 6ffnen sie bitte die
Systemsteuerung und wahlen sie den Meniipunkt [Hardware]. Es erscheint zu-
nachst der folgende Dialog (in diesem Beispiel unter WindowsXP mit ServicePack
2):

Assistent fur das Suchen neuer Hardware

wWillkommen

Ez wird nach aktueller und aktualisierter Software auf dem
Computer, auf der Hardwareinztallations-CD oder auf der
Wwindows Update-\wWebsite [mit lhrer Eraubnis) gesucht.

Soll eine Werbindung mit Windows Update hergestelt werden,
uri hach Software zu suchen?

{1 da, nur diese eine Mal
() Ja, und jedes Mal, wenn ein Gerat angeschlassen wird
") Hein, diesmal nicht

Klicken Sie auf "weiter'", um den Yorgang fortzuzetzen.

Wabhlen sie in diesem Fall zunachst [Nein, diesmal nicht|. Klicken sie hiernach auf

“Weiter um mit dem nachsten Installationsschritt fortzufahren.
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Assistent fuir das Suchen neuer Hardware

I Hit diesem Assistenten konnen Sie Software flir die folgende

Hardwarekomponente installieren:

tirn 30

jetzt ein.

Wwie mochten Sie vorgehen?

’ '_j Fallz die Hardwarekomponente mit einer CD
A oder Diskette geliefert wurde, legen Sie diese

(%) Software automatisch inctalieren [emplohlenk

() Software von einer Liste ader bestimmten Quelle
installieren [fiir fortgeschrittene Benutzer]

Klicken Sie auf "weiter”, um den Yorgang fortzuzetzen.

[ £ ZUILick, “ Wweiter » J [.f-\bbreu:hen

Da es sich bei dem benétigten USB-Treiber um eine Spezialentwicklung handelt,

wahlen sie in diesem Fenster bitte die zweite Option [Software von einer Liste o-

der bestimmten Quelle installieren.

Diese Quelle muss nun im folgenden Fenster genauer spezifiziert werden. Die er-

forderlichen Daten befinden sich alle im Installation

sverzeichnis von PeakSimple.

Assistent fiir das Suchen neuer Hardware

Wahlen Sie die Such- und Installationsoptionen.

(*) Diese Quellen nach dem zutreffendsten Treiber durchsuchen

einbegffen. Der zutreffendste Treiber wird installiert.

[Jawechseimedien durchsuchen [Diskette, CD . §
[+] Folgende Quelle eberfalls durchsuchen:

D:\Peaka21

Yemnwenden Sie die Kontrollk astchen, um die Standardsuche zu enweitern oder
einzuzchranken. Lokale Pfade und Wechzelmedien sind in der Standardsuche mit

o

w Durchzuchen

() Micht suchen, sondern den zu instalierenden Treiber selbst wihlen

Wenwehden Sie diege Option, um einen Geratetreiber auz einer Lizte zu wahlen, E= wird
nicht garantiert, dazz der von lhhen gewshlte Treiber der Hardware am besten entspricht.

< Zuriick, ” Wwieiter > l [.ﬁ.bbrechen
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Klicken sie die Schaltflache an, um das Programmverzeichnis von
PeakSimple in der Verzeichnisstruktur auf ihrer Festplatte zu suchen.

Um mit der Installation fortzufahren, klicken sie die Schaltflache an, wo-
nach zunachst der folgende Warnhinweis angezeigt wird. Wahlen sie ,Installation

fortsetzen um den Treiber fertig einzurichten

Fi

Hardwareinstallation

| 'E Die Software, die fur diese Hardware inzstalliert wird:
"
Lawzon Labs, Inc., USE Data Acquisition Hdwryer-04

hat den Windowz-Logo- Teat nu:ht bestanden u:Ier dle Ku:umpatll:ullltat mit
Windows XP uberpruft, [4)

 wichtio?]

Das Fortzetzen der Inztallation diezer Software kann die korrekte
Funktion des Systems direkt oder in Zukunft beeintrachtigen.
Microzoft empfiehlt strengstens. die Installation jetzt abzubrechen
und sich mit dem Hardwarehersteller fur Software. die den
Windows-Logo-Test bezstanden hat, in Yerbindung zu setzen.

Installation fortsetzen I £ Installation abbrechen

Jetzt werden die Treiberdateien kopiert und die der Registrierdatenbank des Sys-
tems eingetragen. Wenn der Vorgang abgeschlossen ist, kdnnen sie den Installa-

tionsassitenten beenden.

Assistent fiir das Suchen neuer Hardware

Fertigstellen des Assistenten

[he Software fur die folgende Hardware wurde installiert:

Lawzon Labs, Inc. USE Data Acquisition Hdwrfer-04

o

Flicken Sie auf "Fertig stellen”, um den Yorgang abzuschiisRen.
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3 Erster Start

Das Programmsymbol von PeakSimple finden sie im Startmeni unter ,Program-

me* — ,PeakSimple 3.21“. Klicken sie das Symbol an, um PeakSimple zu starten.

I ahead Mero

|7 Lingua

I Logitech

I} Logitech Mouseware
) Mikon View 5

@ Morkon Internet Security

m PeakSimple 3.21

PeakSimple 3.21

) PowerDVD

) RightFTP

I Spiele
Meues Office-Dokument @ Werwaltung
7] Windows Commander
) WS_FTP Pra
@ Programmzugriff und -standards @ Zubehér

4 Internet Explorer

1By Pratel DwP 4 Micrografx Media Manager 8

c'ﬁ Windows Undat % Micrograf Picture Publisher &
indows Update

26! Microsoft Excel

Office-Dokument 6ffrien

*+ v v v v v vRE~ v v v v ¥
)

“:!-.\.;' windows-Katalog IMicrosaft Outlook
= Microsoft PowerPoint
=, WinZip Microsaft Word

&] COutlook Express

Programrme
. Y

2, Dokumente
g) Einstellungen 3
4~ Suchen »

Hilfe: und Support

©
4=] Ausfithren...

-_] "bjoern” abmelden. ..

hﬂl Herunterfahren. ..

Windows XP Professional

=T

I "/Start K Micrograf Picture Publis. .. I ¥ Peaksimple - USB(S239) | @ Kurzanleitung Peaksimpl... | I

Zunachst wird die Kommunikation zwischen dem Gaschromatographen und dem
Computer initialisiert. Ist (noch) kein Gaschromatograph oder PeakSimple-
Interface angeschlossen, oder es kann keine Kommunikation aufgebaut werden,

wird eine entsprechende Fehlermeldung ausgegeben.

Peaksimple x|

Acquizition zyugtem iz not functioning

15
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Die Initialisierung der Kommunikation Uber die USB-Schnittstelle kann in einem

separaten Fenster beobachtet werden.

YERSION- DLL{3,24,2004,0)

Requested Fate: BHz.
Initializing -

FAILED ta initialize

i o

Cloze this box |

Die Fehlermeldung kann durch Anklicken der Schaltfliche [OK| augeblendet wer-
den. Das Initialisierungsfenster der USB-Treibers wird ausgeblendet, wenn die
Schaltflache [Close this box angeklickt wird.

Die Funktionen des Programmes beztglich der Datenauswertung werden nicht da-

vor beeinflusst, ob beim Programmstart ein Kommunikationsfehler auftritt oder
nicht. PeakSimple kann daher auch auf Rechnern installiert und zur Auswertung
genutzt werden, die nicht an einen Gaschromatographen angeschlossen sind.

Nach dem Programmestart wird das Hauptfenster von PeakSimple angezeigt.

____ Hauptmenii

[ Peazmpte - comt -__-_________.—-———_'._'w
E;:;ﬂggﬁ.:ﬁh 12 3 45 6 B Ry ARy —
i I _--'_':'—-..
—— Toolbar
Chromatorgram-
Feld
£
8]
:.n's'n" Fhi]

Das Hauptfenster ist unterteilt in die Hauptmenuzeile, die Toolbar sowie Chroma-
togrammfelder. Die Anzahl der Chromatogrammfelder ist abhangig von der An-

zahl der verwendeten Detektoren bzw. der Anzahl der aktivierten Kanale.
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PeakSimple erlaubt das Offnen von maximal sechs Chromatogrammfeldern zur
selben Zeit. Die graphische Anzeige der Kanale kénnen in der Toolbar mit Hilfe
der Schaltflachen [1] bis [f] aktiviert oder deaktiviert werden. Hierbei werden die ak-
tivierten Schaltflachen heller dargestellt. Die Datenaufnahme auf den verschiede-
nen Kanalen wird nicht davon beeinflusst, ob der die Daten des Kanals dargestellt

werden oder nicht.

[1 2 3456

Wenn sie den Mauscursor einige Zeit auf eine Schaltflache halten, ohne diese
anzuklicken, wird ein sog. Tooltip eingeblendet. Hierunter versteht man kurze, er-

leuternde Texte bezuglich der Funktion der entsprechenden Schaltflache

1 2 3|4 5 6 B 21828384

| I
JFi0ascH Clickto display or hide the Channel 3
= (chromatogram.

3.1 Einrichten des Daten-Interfaces

Um erfolgreich Daten aufnehmen zu kdnnen, ist es erforderlich, der Software mit-

zuteilen, unter welcher Portadresse die Datenaufnahme erfolgen soll. Wahlen sie

hierzu nacheinander die Meniipunkte [Edif — [Overall an. Es erscheint der folgende

Dialog, in dem grundlegende Einstellungen bezlglich der Arbeitsumgebung von

PeakSimple vorgenommen werden kdnnen.
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Overall controls
Unknown peaksz are labelled: ||

¥ Show retention windows

COM Paort / LISE

device number: 5233

Default display period

Start:l'l .BEE
End:|12,?91

Amountz below an MDL DfID,D will be reported as IN;’D

Label peaks on screen by
[~ Mumber

[~ MName

¥ Abbreviated name

[¥ Retention time

V¥ Draw label vertically

Postrun file ovensrite
V pratection

— Gradient settings
Mir:|0,000  [¥]
il ax:lWT [v]
— Graph labels
Scale time by: W
Decimal places: |3—
Scale m by: W

Decimal places: |3

Default data file path: I

[V Beset relays at end of run
[ Hardware loopback
[~ Scitware loopback

o]

I Save files in both ASC and .CHR formats
Automatically zave data every ID,D minLtes

¥ Save thumbnail images

Cancel |

Pump zpeed
calibration...

Um die Schnittstelle fur die Kommunikation mit dem Gaschromatographen oder

PeakSimple-Interface festzulegen, ist es erforderlich, im Feld [COM Port / USB

device number] die Nummer entweder des verwendeten seriellen Ports (also 1 fiir

COM1) bzw. die Nummer des USB-Devices, die auf einem Aufkleber neben dem

USB-Anschluss am Gaschromatographen zu finden ist, einzutragen.

Durch Anklicken der Schaltflache [OK] wird das Dialogfenster geschlossen und die

Kommunikation erneut initialisiert. Wenn alle Einstellungen richtig vorgenommen

wurde, die Verbindung zum Gaschromatographen fehlerfrei ist und der Chroma-

tograph eingeschaltet ist, sollte keine neue Fehlermeldung erscheinen.

Nach der erfolgreichen Initialisierung wird rechts Uber dem Chromatogrammfeld

eines aktiven Kanals das aktuelle Detektorsignal in mV angegeben.

Schambeck SFD GmbH
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3.2 Kanale und Zeitbasen

Je nach verbauter Interface-Hardware stehen ihnen mehrere Datenkanale und
Zeitbasen zur Verfugung. Ist ihr Gaschromatograph oder PeakSimple-Interface
Uber den USB-Port mit ihrem Mess-Rechner verbunden, stehen ihnen sechs Da-
tenkanale und vier Zeitbasen zur Verfiugung. Dies bedeutet, dass Daten von ma-
ximal sechs verschiedenen Detektoren aufgenommen werden kénnen. Die An-
zahl der Zeitbasen legt fest, wie viele Chromatogramme parallel aufgenommen
werden konnen, die aber nicht die gleiche Start-Zeit haben. Im Falle eines Peak-
Simple-Interfaces bedeutet das, dass sie in der Praxis die Signale von sechs un-
terschiedlichen Detektoren aufnehmen kénnen, die sich in vier voneinander un-
abhangigen Chromatographen befinden kénnen.

Welches Detektor-Signal auf welchem Kanal aufgenommen wird ist dadurch fest-
gelegt, an welches Anschluss des Dateninterfaces das Signalkabel des Detektors
angeschlossen ist.

Die Zuordnung der Zeitbasis, auf der die Datenaufnahme erfolgen so, sowie eine

Reiher weiterer Einstellungen bezlglich der Datenerfassung kdnnen in der Soft-

ware vorgenommen werden. Wahlen sie hierzu im Hauptmenii [Ediff — [Channels].

Es wird ein Fenster angezeigt, in dem von allen verfligbaren Kanalen die Grund-

einstellungen vorgenommen werden kdnnen.

x
— Channel 1: ELSD1 — Channel 4: CHAMMEL 2

Active [V Detailz | Temperaturel Events | Active [ Dretails | Temperaturel Ewvents |

Display v i

Integrate ¥ Integration | Componentsl Postrun | Integration | Componentsl Postrun |
— Channel 2 ELSD-2 — Channel & CHANMEL &

Active [V Detailz | Temperaturel Events | bctive [ Dretails | Temperaturel Ewvents |

Display v Display [

Inteqrate: ¥ Integratian | Eomponentsl Pastrun | liearie ml Integratian | Eomponentsl Pastrun |
— Channel 3: — Channel & CHAMMEL B

Active [ Dietailz | Temperaturel Events | Active [ Dietailz | Temperaturel Events |

Display [ Display [

Integrate [ Integration | Eomponentsl Postrun | fizme (I Integration | Eomponentsl Postrun |

ok I Cancel |

Durch setzen des Hakens im Feld ,Active® wird die Datenaufnahme fur diesen
Kanal aktiviert. Ist nicht gesetzt, werden die Signale, die der an den ent-
sprechenden Kanal angeschlossene Detektor liefert, nicht erfasst. Wird das Feld
aktiviert, hat dies zur Folge, dass die aufgenommenen Daten auch direkt
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graphisch dargestellt werden. Die Anzeige eines Kanals konnen sie auch uber die
Schaltflache [1] bis [g] in der Toolbar einstellen.

Durch Aktivierung des Feldes erreichen sie, dass die aufgenommenen
Chromatogramme direkt integriert werden. Dies hat zur Folge, dass sie bereits
wahrend des Analysenlaufes sehen konnen, wie PeakSimple die Basislinie zur In-
tegration setzt und welche Peaks durch die Peakerkennung erfasst wurden. Ein

erfolgreich erkannter Peak wird mit einem roten Kreis gekennzeichnet.

Durch Anklicken der Schaltflache kénnen sie grundlegende Parameter fiir

diesen Kanal festlegen. Es erscheint der folgende Dialog:

Channel 1 details x|
Qes:riptiun:lELSDﬂ End time: |1 4,250 min
— Sample rate Default dizplay limits ¥ Bemote start Contral by———
Timeb
:: 1Hz Ma:-::l‘l[ﬂ 2154 mi _|mn;a:e * Temperature
* 2Hz r
~ ths Min:[64343 | mv ? 2 Fressure
3 " Gradient
= 10Hz |
" 20Hz
— Datalogger mode
" ROH=z ™ Subtract baseling in channel I'I_  on

[ Dverlay data in channel: |1_ Oftset: [0.000
Relative retention zhifts are based at:IEI,EIEID mir .
= Gair: |1 oo

Urretained solute time:IIlEIEID it
a Decimal places: I-'I

I™ Absorbance mode [-1 far autoranaging)
Multiply norm area % results by I'I oona

QK. I Cancel |

In das Feld konnen sie einen Namen fur den Kanal eintragen. Hier ist
es sinnvoll, einen Eintrag vorzunehmen, aus dem Rulckschlisse gezogen werden
konnen, um welchen Detektor es sich handelt. Dieser Name wird im Chrma-
togrammfeld des jeweiligen Kanals angezeigt.

In das Feld wird die maximale Laufzeit der Datenaufnahme auf diesem
Kanal eingetragen. Nach dieser Zeit wird die Datenaufnahme durch das Pro-
gramm automatisch gestoppt. Ein vorzeitiger Abbruch der Datenaufnahme ist U-

ber entsprechende Menubefehle moglich.
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Hinweis:
Wird fiir den entsprechenden Kanal ein Temperatur-, Druck- oder Gradien-
tenprogramm hinterlegt, so wird die Endzeit dieses Programms genutzt. Die

im Dialog ,,Channel details“ eingegebene Zeit wird in diesem Falle ignoriert.

Im Feld ordnen sie dem Signal eine der verfiigbaren Zeitbasen zu.

Das Feld Sample rate dient dazu festzulegen, mit welcher Frequenz die Daten
aufgenommen werden sollen. 1 Hz bedeutet hierbei, dass ein Datenpunkt pro

Sekunde aufgenommen wird.

Hinweis:

Es ist vollig ausreichend die Datenaufnahmerate so zu wahlen, dass die auf-
tretenden Peaks mit jeweils zwanzig Datenpunkten erfasst werden. Diese
Anzahl ist fiir eine mathematisch korrekte Beschreibung des Peaks ausrei-

chend. Mehr Datenpunkte haben eine VergréBerung der Datenfiles zur Fol-

ge.

Die Eingabe von [Default display limits| kann dazu genutzt werden, die Achsenska-

lierungen flr die graphische Darstellung wahrend der Datenaufnahme zu beein-
flussen.

Sind die Einstellungen fur einen Kanal abgeschlossen, werden diese durch Ankli-
cken der Schaltflache @ abgespeichert.

Auf die Funktionen, die sich hinter den Schaltflachen Temperature], Events), [Integ-

ration|, (Components| und |Postrun| verbergen wird spéater eingegangen.
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3.3 Laden eines Datensatzes

Die aufgenommenen Messwerte kbnnen mit PeakSimple entweder in einem Bi-
nar- oder im ASCII-Format abgelegt werden. Die Speicherung im ASCII-Format
bietet den Vorteil, dass die Daten anschlieRend ,im Klartext® vorliegen, also mit
jeder anderen Software, die in der Lage ist, ASCII-Daten zu importieren, weiter-
verarbeitet werden kann. Bei der Verwendung des Binar-Formats ware hierzu er-
forderlich, die genaue Dateistruktur zu kennen.

Im Lieferumfang des Programms befinden sich einige Beispieldateien. Um bei-
spielsweise die Datei ,602.CHR" zu 6ffnen, klicken die nacheinander die Menu-
punkte - an. Es erscheint ein Dialogfenster, in dem im oberen Bereich
die im aktuellen Verzeichnis vorhandenen Dateien angezeigt werden, im unteren
Bereich ist eine Vorschau des Chromatogramms dargestellt, ferner kann festge-
legt werden, in welchen Kanal — und damit in welches Chromatogramfeld — die

Daten geladen werden sollen.

Load chromatogram file 21|
Suchen i I_} Peak32 ﬂ - ¥ ER-
|#]e02.cHR [®|b874.cHR B FID&OZ.CHR

[#]a1.cHr |#lbavs.cHR B vETR.CHR
|#]bsro.cHr [®]bave.cHR
[*lber1.cHr [®]bavr.cHR
|*lbsrz.cHr [®]bavs.cHR
[*]ba7a.cHr [®]baTa.cHR

Dateiname:

E0Z2.CHR Offren I
L ateityp: IBinary files".CHR] j Abbrechen |

LCharinel
’7(5'1('2("3("4('5(“8|

I Include cormpanent & calibration infarmation

™| Summarize data i aroups of Iﬁ [ascii only]

I Iriclude: time & date (seianiy]

Legen sie im ersten Schritt fest, in welchem Kanal die Datei ge6ffnet werden soll.
Wabhlen sie hiernach im oberen Bereich aus, welche Datei gedffnet werden soll.
Sollten sie die gewilnschte Datei nicht in der Liste sehen, ist es moglich, dass
diese in einem anderen Dateiformat abgelegt wurde. Klicken sie in diesem Falle
auf den Pfeil rechts von der Liste ,Dateityp®. Es wird eine Liste aller Dateitypen

angezeigt, die sie mit PeakSimple 6ffnen kdnnen.
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Binary files[* CHR |

Hinar fles CHE]
ASCI iles[" ASC]
Al fles(".")

| ']

Haben sie die gewlnschte Datei, das entsprechende Formular und den Kanal
festgelegt, kdnnen sie diesen Dialog durch einen Klick auf die Schaltflache
wieder verlassen. Die Daten werden gelesen und im entsprechenden Chroma-

togrammfeld dargestellt.

ACHTUNG:

Legen sie zuerst den Kanal fest, in dem ein Chromatogramm dargestellt
werden soll, bevor sie die Datei aus der Dateiliste auswéhlen. Gehen sie hin
umgekehrt vor, kann es dazu kommen, dass ein falscher Datensatz eingele-

sen wird.
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3.4 Einstellen der Darstellungsgrenzen

Um die Grenzen, in denen die Messwerte dargestellt werden sollen festzulegen,

haben sie mehrere Mdglichkeiten. Um eine VergroRerung um den Faktor zwei in

Y-Richtung zu erreichen, klicken sie bitte die Schaltflache an. Diesen Vor-

gang koénnen sie durch einen Klick auf El wieder ruckgangig machen. Durch die
Betatigung des Rollbalkens am unteren Rand des Chromatographiefeldes kdnnen
sie sich entlag der Zeit- (X-) Achse bewegen. Eine Spreizung oder Stauchung der
Zeit-Achse erreichen sie durch Verwendung der Schaltflichen 21*| die sie rechts
des Rollbalkens unterhalt des Chromatogrammfeldes finden. Mit den Schaltfla-
chen X1 links vom Rollbalken kann der Anfang der dargestellten Zeitachse ver-
schoben werden.

Um einen Bereich des Chromatogramms zu vergrofRern, konnen sie mit der Maus
einen rechteckigen Kasten um diesen Bereich aufziehen. Bewegen sie hierzu den
Mauscursor auf eine Ecke dieses Bereiches und driicken sie die linke Maustaste
(Punkt A). Wahrend sie die Maustaste weiter gedruckt halten bewegen sie die
Maus. Es wird ein Rechteck angezeigt, welches den zu vergroRernden Bereich
einschliet. Haben sie den gewlnschten Bereich erfasst, lassen sie die Maustas-
te wieder los (Punkt B). Das Chromatogramm wird neu dargestellt, wobei die
Grenzen des Chromatogramfeldes jetzt den Ausmalien des aufgezogenen Fens-

ters entsprechen.

i Peaksimple - USE(5239) =10f x|

File Edit View Acquistion Help

D@ &% EE k|12 345 6 #8188 %]

RUNT [FID-GHANNEL 1 [ [7.35 min
253,030 [ C1Peakaz1 602 CHRIDEFALLT GON

ol [ PE)
>

-16,086 . - Rollbalken vlar]

1,666 12,791

Schambeck SFD GmbH 19 http://www.schambeck-sfd.com



@4 PeakSimple - USB{5239) =101

File Edit Yiew Acquisiion Help

DSH&@ & EE k|12 3456 #|[51832884

RUNT [ FID-CHAMMEL 1 I |
125,869 ( CA\Peak32NG02.CHRIDEFAULT.CON |

&
8
=}
-5,242
E KN I AR
4,583 7,380

Dieser Schritt kann mehrfach nacheinander wiederholt werden. Um jeweils zur vor-

letzten Darstellung zurtckzukehren, konnen sie die Unzoom-Schaltflache E in der
Toolbar anklicken. Alternativ hierzu kdnnen sie auch die Taste F6 dricken.
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3.5 Komponenten zuordnen

Um einen Peak im Chromatogramm zu integrieren ist es erforderlich, zunachst
das Zeitfenster festzulegen, in dem die entsprechende Komponente im Chroma-
togramm auftritt (Retentionszeit). Auf diesem Wege kdnnen sie der Komponente
auch gleich einen Namen zuweisen. Klicken sie hierzu das Chromatogramm im

Bereich des gewlnschten Peaks mit der rechten Maustaste an. Wahlen sie hier-

nach im angezeigten Kontextmenii den Punkt /Add Component aus.

a4 Peaksimple - USB(5239) =100 x|

File Edit View Acquisiion Help
DR @ &% 851 2 345 6 #|355853 8

RURN1 | FID-CHARNEL 1 [ [5.76 min
126,518 | C\Peak32 11602 CHRIDEFAULT.COMN

Add component
Add many components. ..
Calibrate, ..
Delete compaonent
@‘l Urzeam Fi
Header format. ..
8 Channel details...
Q Temperature..,
Events. ..
Integration...
Components. ..
Postrun, .,
Cyerlay adjust,
Zopy picture .\ ]
Add to 30 display
-8,043 Refresh channel :
a4 1 Plalv]
1,666 12,791

Es wird ein Zeitfenster vorgegebener Breite flir den Peak eingezeichnet, der der

Retentionszeit der entsprechenden Komponente entspricht.
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Die Breite dieses Peak-Zeitfensters kdnnen sie variieren, indem sie den Mauscur-
sor auf die senkrechten Markierungen am Anfang oder am Ende bewegen. Der
Cursor verandert sich nun von dem normalen Pfeil in einen nach rechts oder links
weisenden Pfeil (< /= ). Halten sie die linke Maustaste gedrtickt und verschie-
ben sie die Markierung. Haben sie die gewunschte Position erreicht, lassen sie
die Maustaste wieder los. Wenn sie den Mauscursor in den mittleren Bereich des
Retentionsmarkers bewegen, verandert er sich in einen nach rechts und links
weisenden Doppelpfeil (<==). Wenn sie jetzt die linke Maustaste gedrtckt halten
und die Maus bewegen, konnen sie den gesamten Retentionsmarker verschie-

ben, wobei seine Breite beibehalten wird.

Um dem Peak einen Namen zuzuordnen, klicken sie mit der Rechten Maustaste
auf das Chromatogrammfeld, wenn sich der Mauscursor im Bereich eines Reten-

tionsmarkers befindet. Wahlen sie anschlielRend im erscheinenden Kontextmenu

den ersten Punkt [Edit component aus. Alternativ kénnen sie auch einen Doppel-

klick mit der Maus auf den Peak machen.

4 Peaksimple - USB(5239) =100 x|

File Edit Wew Acquisition Help

DEEdd@ S|=EE k|1 2345 6 % 515288

RUN1 [FID-CHANNEL1 [ [6.20 min
126,519 [ CPeaka211602 CHRIDEFAULT.CON [

Edit component...
Add many components...
Calibrate component. ..
Delete companent

@‘ Urizoarm F&

8 Header format...
Channgl detais. ..

a Temperature. ..
Events...
Integration...
Companents. ..
Postrun...
Owetlay adjust,
Zopy picture \ e
Add to 3D display

-8,043 Refresh channel :
v l el

1,666 12,781

Es erscheint ein Fenster, in dem sie zunachst dem Peak eine Nummer geben
mussen. Ferner kdnnen sie einen Komponentennamen eingeben und die Reten-

tionszeiten manuell verandern.

Schambeck SFD GmbH 22 http://www.schambeck-sfd.com



Component details x|
Peak number. IE

Peak name: |

Start: |5,52 End: IE,D2 Expected: IU,EIEI

Internal standard:ID,DDD Units: I

Internal standard peak: ID Bef peak:ID

In caze of multiple peaks Meazure peak
% Show each peak separately | | % Arsa
= Show first peak only = Height

= Show last peak only

" Show largest peak only Alams |

€~ Show total of all peaks

tultiplication factar: ID,I:IIJIJ | Calculate area as

time-zlice

ak I Cahicel |

Tragen sie einen Komponentennamen ein und verandern sie — wenn erforderlich
die Retentionszeit des Peaks. Die Werte in den Feldern ,Start und ,End® ent-
sprechen den Zeiten zu Beginn und am Ende des Zeitfensters fur den entspre-
chenden Peak. AnschlieRend kdnnen sie dieses Feld durch Anklicken der Schalt-
flache @ wieder verlassen. Wiederholen sie diesen Vorgang fur alle Komponen-

ten, die in ihrer Probe vorhanden sind.

Sind allen Peaks die entsprechenden Komponenten zugewiesen, konnen sie die
Liste der Komponenten abspeichern. Klicken die hierzu wieder mit der rechten

Maustaste das Chromatogrammfeld des entsprechenden Kanals an und wahlen

sie im Kontextmenii den Meniipunkt Components.

=T
File Edit View Acquisition Help
DEEE S| 8E L|[1 23 45 6 5[818283 8]
RUMNT [ FID-CHARNEL 1 | [8.20 min
126,519 | C:\Peakd2 1602 CHRIDEFAULT.CON |
E
" 5
; E Add companent
T = Add many compaonents. ..
Calibrate...
Delete companent
Urizoor Fé:
S — Header Format. ..
Q Channel details...
Temperature,..
Events...
Inteqgration...
Components...
Pastrun...
Overlay adjust.,.
Copy picture by el
Add to 3D display
-B,043
‘I’ 3 _I Refresh channel Bl ’I
1,666 12,791
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Es erscheint ein Fenster, in dem alle bisher eingegebenen Komponenten zu-

sammengestellt sind. Hier kdnnen sie jetzt noch weitere Anderungen vornehmen,

wie beispielsweise eine Komponente entfernen oder umzubenennen.

Channel 1 components

Peak  Mame Start End

Calibration

1 Test] 5520
o 5 907

E.020
357 B, 287

Remove |

Calibrate... |

Clear |

Frint

ak |

Um die Eintrage endglltig abzuspeichern, klicken sie die Schaltflache an.
Sie werden nun aufgefordert, einen Dateinamen zu vergeben.
Klicken sie nach dem Abspeichern die Schaltflache an, um dieses Dialogfens-

ter wieder zu schlief3en.

Hinweis

Die Komponententabellen werden standardméBig in das Verzeichnis abge-

legt, in welches das Programm installiert wurde.

Wenn sie eine Probe analysiert haben, zu der sie bereits eine Komponententabel-

le erstellt haben, kdnnen sie direkt nach dem Offnen des Chromatograms das

entsprechende Chromatogrammfeld mit der rechten Maustaste anklicken, im Kon-
textmenii den Punkt auswahlen und dann durch Anklicken der
Schaltflache die entsprechende Komponententabelle laden.
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3.6 Peaks integrieren

Um eine Integration des Chromatogramms vorzunehmen ist es zunachst erforder-
lich, die Peaks — wie im vorausgegangenen Artikel beschrieben — den verschie-
denen Komponenten zuzuordnen.

Um die Flachenanteile der einzelnen Peaks zu berechnen, aktivieren sie die In-

tegrationsfunktion durch Auswahl der Punkte [Ediff — [Channels| im Hauptmenii. Es

wird ein Dialogfenster angezeigt, in dem fur jeden verfugbaren Kanal die Grund-

einstellungen vorgenommen werden kénnen.

x
— Channel 1: FID-CHAMMEL 1 — Channel 4: CHANMEL 2
a v Details |Tempelature| Events | bctive [ Dietails |Tempelature| Events |
play v Dizplay [~
Integrate 7 Integration | Componentsl Postrun | Interate [# Integration | Componentsl Postrun |
— Channel 2: HID2-G az-Moalsieb — Channel 5: CHANMEL &
Active W Details |Tempelature| Events | active [ Dretails |Tempelature| Events |
Display [ Display [
[ Integration | Eomponentsl Pastrun | Integate Integration | Eomponentsl Pastrun |
— Channel 2; HID 3-Gas-t=T1 — Channel & CHANMEL &
Active [ Details |Tempelature| Events | bctive [ Dietails |Tempelature| Events |
Dizplay [ Dizplay [~
Integrate T Integration | Componentsl Postrun | Integrate |~ Integration | Componentsl Postrun |
Ok I Cancel |

Aktivieren sie flr den Kanal, in dem sich das Chromatogramm, welches sie integ-
rieren mdchten, befindet, die Funktion [ntegratel SchlieBen sie dieses Fenster
hiernach durch Klicken auf die Schaltflache [OK|.

Im Chromatogramm wird jetzt in die Basislinie eingezeichnet, die der Integration
zu Grunde liegt. Die Basislinie wird zunachst einmal vom Programm automatisch
festgelegt, um eine Berechnung vornehmen zu kénnen. Wie sie den Verlauf der

Basislinie manuell beeinflussen kdnnen, wird spater beschrieben,

Um das Ergebnis der Integration angezeigt zu bekommen, wahlen sie im Haupt-

menl nacheinander die Punkte und aus. Es wird das Ergebnis-
Fenster angezeigt.
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MResuts x|
Caomponent Retention Area Height Extemal| Un|ts |
SOLVENT 0516 T1634,2015 3994,752 0.0000
Benzene 1.633 9396270 180.764 104.9534 ppm
Taluene 2,633 55.3,8550 163.898 106.7319 ppm
Chlarobenzene 3.550 E76,59720 122832 721215 ppm
Ethylbenzens 3783 933 4475 166,671 1123089 ppm
m_p-Dichlaroben 5.800 1093,6530 115,011 1242074 ppm
o-Dichlorobenz E.150 5367670 85,155 545953 ppm
TETS3.5290 5749159
Channel: - Update | Save.. | Integration... | Fomat... |
¥ Eecognized peaks only : _
I Undetected componerts Cloze I Lalibrate. .. | Calibrate all... | Copy |
alzo
Copy results Jog | Clear results log | Show results log... | Add to results log |

Achten sie darauf, dass unten links im Dialogfenster der richtige Kanal ausge-
wahlt ist. Durch Umschalten der Kanal-Nummer ist es mdglich, die Ergebnisse
verschiedener Kanale nacheinander zu betrachten und miteinander zu verglei-

chen.
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3.7 Manuelle Veranderung der Basislinie

Wenn sie mit der Basislinie, die automatisch vom Programm gesetzt wurde nicht
einverstanden sind, konnen sie diese manuell nachbearbeiten. Hierzu bietet
PeakSimple eine Reihe verschiedener Basislinien-Werkzeuge. Die wohl am hau-
figsten verwendeten Tools stellen wahrscheinlich ,None“, ,Drop®, ,Based" und
~Rubber Band“ dar. Funktionsweisen der einzelnen Tools werden im Folgenden

naher dargestellt.

Um die manuelle Basislinienbearbeitung zu beginnen, wahlen sie im Hauptmenu

nacheinander die Punkte [Edif — [Manual integration. Hiernach werden am linken

Bildschirmrand die verfugbaren Werkzeuge zur Basislinienbearbeitung angezeigt.

Wenn sie einen Schritt der Basislinienbearbeitung wieder rickgangig machen

wollen, kdnnen sie die Undo-Schaltflache ol anklicken. Hiernach wird die je-

weils letzte Operation wieder ruckgangig gemacht.

Um das Signal zu einer beliebigen Zeit im Chromatogramm auf Null zu setzen

und von hier aus normal weiter laufen zu lassen, kdnnen sie das Basislinienwerk-

.
zeug Zero verwenden. Klicken sie hierzu die Schaltflache = an und wahlen sie
anschlielend mit der Maus die Position im Chromatogramm, an der das Signal

auf Null gesetzt werden soll.

Hinweis:
Anderungen am Chromatogramm, die sie unter Verwendung des Zero-

Basislinientools durchfiihren kbnnen nicht mit der Undo-Funktion riickgan-

gig gemacht werden.

nachher

1]

vorher
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3.7.1 Basisilinientool ,,None*“

Durch die Verwendung dieses Tools None f'ﬂ kdnnen sie einen Peak, der von
der Software erkannt und zur Integration genutzt wurde, aus der Berechnung he-
rausnehmen. Hierdurch wird er mit einem benachbarten Peak zusammengefasst.

Klicken sie hierzu zunachst die Schaltflache des Basislinientools und hiernach

U \ nachher
T T

vorher

das Tal zwischen den beiden Peaks.

3.7.2 Basislinientool ,,Drop*“

Bei der Verwendung dieses Tools wird im Tal zwischen zwei Peaks eine Senk-
rechte auf die Basislinie projiziert, deren Drift durch das Tal zwischen den zwei

benachbarten Peaks nicht beeinflusst wird. Klicken sie auch in diesem Falle zu-

M

nachst die Schaltflache fur das Tool Drop und anschlieffend das gewunsch-

te Tal zwischen zwei Peaks an.

nachher

T

vorher .
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3.7.3 Basislinientool ,,Based*“

Bei Einsatz dieses Tools wird ein zusatzlicher Basislinienpunkt gesetzt. Die Drift

der Basislinie vor und nach diesem Punkt wird verandert. Klicken sie auch in die-

fa

Tal zwischen zwei benachbarten Peaks im Chromatogramm.

sem Falle das Symbol flr das Tool Based an und wahlen sie hiernach ein

nachher

\ vorher

3.7.4 Basislinientool ,,Rubber Band‘

Als letztes Tool zur Veranderung des Basislinie sei das Tool Rubber Band er-

wahnt. Dieses Tool eignet sich zum ,freien Zeichnen® der Basislinie. Aktivieren sie

A

mit dem Mauscursor auf einen beliebigen Punkt der Basislinie. Bewegen sie die

das Tool durch Anklicken der entsprechenden Schaltflache . Klicken sie jetzt
Maus bei gedrickter linker Maustaste. Wahrend der Bewegung wird eine blaue
Hilfslinie gezeichnet. Nach dem Loslassen der Maustaste wird die Basislinie ge-

malf dieser Hilfslinie neu berechnet.
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Die Auswirkungen der Manipulationen an der Basislinie auf auf die berechneten

Peakflachen kann direkt im Ergebnisfenster (unter [View] — Results]) verfolgt wer-

den.

3.8 Das Basislinientool ,,Reverse*

Durch die Verwendung des Basislinientools Reverse ist es moglich, einen negati-

ven Peak in einen positiven zu wandeln und umgekehrt. Nach dem Anklicken der

ﬁ

togramms zu selektieren, auf den das Reverse-Tool angewandt werden soll. Dru-

entsprechenden Schaltflache ist es erforderlich, den Bereich des Chroma-
cken sie hierzu die linke Maustaste und halten sie diese Grdruckt, wahrend sie
den gewunschten Bereich markieren. Durch Loslassen der Maustaste wird der

markierte Bereich des Chromatogramms invertiert.

Hinweis:
Anderungen am Chromatogramm, die sie unter der Verwendung des Rever-
se-Tools vornehmen, kénnen nicht durch die Undo-Funktion riickgangig

gemacht werden.

vorher
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3.8.1 Das Basislinientool ,,/nhibit*
Durch die Verwendung des Basislinientools Inhibit kdnnen sie die Basislinie be-

enden, wodurch es mdglich ist, Peaks aus bei der Berechnung der Flachenanteile

unberucksichtigt zu lassen.

3.8.2 Weitere Basislinientools

Neben den zuvor beschriebenen Basislinientools, die wohl in den meisten Fallen
Anwendung finden werden, werden noch weitere Basislinien-Tools angeboten.

Hierzu gehoren ,Lead Skim*“, ,Trail Skim*, ,Lead Horizontal* und , Trail Horizontal".

3.8.2.1 Das Basislinientool ,,Lead Skim*“

Durch die Verwendung des Basislinientools Lead Skim konnen sie einen auf der

aufsteigenden Flanke eines Peaks aufsitzenden Peak ausschneiden und so se-

parat zu integrieren. Klicken sie zunachst die entsprechende Schaltflache A‘I{}g‘ in
der Menuleiste der Basislinientools an. Klicken sie anschlieRend auf das Tal zwi-

schen den zwei Peaks, die sie voneinander trennen wollen.

nachher

vorher

3.8.2.2 Das Basislinientool ,,Trail Skim*

Dieses Tool funktioniert prinzipiell wie das zuvor beschriebene Tool Lead Skim

mit dem Unterschied, dass in diesem Falle ein aufsitzender Peak auf der abfal-
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lenden Flanke eines Peaks abgeschnitten wird. Klicken sie auch in diesem Falle

zunachst die entsprechende Schaltflache im Menu ﬁﬂ’ und anschlieBend des

Tal zwischen den beiden zu trennenden Peaks an.

nachher

vorher

3.8.2.3 Das Basislinientool ,,Lead Horizontal*

Durch die Verwendung des Tools Lead Horizontal kbnnen sie einen auf der auf-
steigenden Flanke eines Peaks aufsitzenden Peak abtrennen, wobei fur den auf-

sitzenden Peak eine horizontale Basislinie konstruiert wird. Zur Verwendung die-

fii

Basislinientools an und klicken sie hiernach auf das Tal zwischen den beiden

ses Tools klicken sie zunachst die entsprechende Schaltflache im Menu der

Peaks die sie voneinander trennen mochten.

/ \’/ nachher

vorher
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3.8.2.4 Das Basislinientool ,,Trail Horizontal*

Dieses Tool funktioniert prinzipiell wie das zuvor beschriebene Tool Lead Hori-
zontal mit dem Unterschied, dass fiir den zweiten Peak eine horizontale Basislinie

konstruiert wird. Klicken sie auch in diesem Fall zunachst das entsprechende I-

con, fur das Basislinientool ﬁﬂ‘ an und klicken sie hiernach das Tal zwischen

den beiden zu trennenden Peaks an.

nachher

vorher

Schambeck SFD GmbH 33 http://www.schambeck-sfd.com



3.9 Erstellen einer Kalibration

Die Umwandlung von gemessenen Flachenanteilen, die aus den aufgenomme-
nen Rohdaten durch Integration gewonnen werden kdnnen, in reale Anteile der
verschiedenen Komponenten an der Probe erfordert zunachst die Ermittlung einer
Kalibrationsfunktion, die eine Korrellation zwischen Peakflachen und Komponen-
tenanteilen darstellt.

Um eine Kalibration zu erstellen, ist es erforderlich, einen Analysenlauf oder meh-
rere Analysenlaufe mit verschiedenen Standards durchzufihren, deren Anteile
an der Mischung genau bekannt ist. Auf Basis dieser Kalibtationsmessungen
kann schlie3lich die Kalibrationsfunktion erstellt werden, die dann dazu genutzt

wird, die Komponentenanteile in einer ,realen“ Probe zu berechnen.

Um eine neue Kalibration zu erstellen, 6ffnen sie zunachst den Datenfile des Ka-
librationslaufes sowie die dazugehdrige Komponententabelle.
Klicken sie den Peak der Komponenten, fiur die sie eine Kalibration erstellen

mochten mit der rechten Maustaste an und wahlen sie im angezeigten Kontext-

menii den Punkt [Calibrate (Komponente). Im ersten Schritt miissen sie jetzt fest-

legen, den wievielten Datenpunkt der Kalibrationsfunktion die Flache des ange-
klickten Peaks entspricht. Hierzu fragt das Programm nach dem Kalibrationslevel.
Klicken sie den entsprechenden Punkt an und fahren sie durch Anklicken der
Schaltflache [OK] fort.

Recalibration le x|

FPeak: Benzene
Time: 1,633

2 (50,000]
€ 3(100,000]
4 (0,000)
5 (0,000)
 B(D.000]

70000

ak. I Cancel
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Jetzt wird der Kalibrationsdialog der entsprechenden Komponente angezeigt. Hier
sind die bisher eingegebenen Datenpunkt mit gemessener Flache und entspre-

chendem Injektionsvolumen in einer Tabelle zusammengefasst.

Calibration - channel 1 / Benzene x|
Injected  Areadheight Freviousfl Freviousi w Fesult CF BEMZEME.CAL
1. 10,0000 1000000 (0,000 00,0000 1 100,0000 10.000 —
:
2.|50.0000  |500,0000 |O0.0000 00000 1 500,0000 10,000
21000000 1539,6270 (S00.0000 J0.0000 1 9396270 9396 [ Use
4 |0.00a0 950,0000 00000 00,0000 1 o ':U”'?”t
g [oooon [ooooo  [ooooo ooooo o =kt B )
™ 1 previous
E. |0.00a0 00,0000 00,0000 00,0000 1 -
Z.10.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1 " 2 previous
[ Show lizt in dezcending order areas also

7 ||:|,|:||:||:|D |D,|:||j|:|0 Last calibrated: Thu Sep 039 10:08:33 0.000 Accept new |
£ Method... |
Load... |
Save... |
AREA Clear |
Erint |
Copy ta all ather |

1 COmpanents
45,98 o |
™ Loglog 0" AMOUNT INJECTED 105.00

Im unteren Bereich des Fensters ist die Kalibrationskurve graphisch dargestellt.
Der neu einzufigende Kalibrationspunkt wird als blinkender Stern dargestellt.
Durch anklicken der Schaltflache wird dieser Punkt in die Tabelle und
damit auch in die Graphik ibernommen, was in der Regel durch eine Verschie-
bung der Kalibrationskurve zu bemerken ist.

Die Anzahl der Flachendatenpunkte, die zur Berechnung eines Kalibrationspunk-
tes gemittelt werden soll, legen sie im Feld fest. Hier haben sie die Auswahl
zwischen einer, zwei und drei unabhangigen Messungen, aus denen jeweils der

Mittelwert berechnet wird.
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Uze

<" Curment
area’height only

1 previous
area alzo

2 previous
areas also

Die mathematische Funktion, nach der die Kalibration berechnet wird, kann durch
anklicken der Schaltflache [Method| definiert werden. Nach Anklicken dieser

Schaltflache wird eine Liste aller verfugbaren Rechenmodelle angezeigt.

Recalibration type |

" Single ine through onigin (2
= Single line [Ax+E]

' Multiple line segments

{* Parabolic [Ae2+8]

" Quadratic through origin [2x2+E%]
' Quadratic [4x2+Bx+C]

Ok I Cancel |

Treffen sie die Auswahl und schlie3en sie dieses Fenster durch Anklicken der
Schalftfliache [OK. Nach dem SchlieRen dieses Fensters wird die Kalibrationsfunk-
tion neu berechnet und der Funktionsgraph entsprechend neu dargestellt.

Der grobe Kurvenverlauf der verfugbaren Rechenmodelle ist in der folgenden Ab-

bildung wiedergegeben.
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Um Informationen Uber die Statistik der Kalibration zu bekommen, konnen sie die
Schaltflache [Statistics| oben rechts im Fenster an. Es erscheint der folgende In-

formationsdialog.

Calibration statistics x|

Avq. zlope of curve: 1567
' intercept: 0,00
Linearity: 0,73
Mumber of levels: 2
SDrelative S0 of CF's: B,4/44.1
r: 1,0000

Farrnula:

=< multi-lines:
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3.10Vergleich von Chromatogrammen

Um die Chromatogramme von zwei Analysenlaufen miteinander zu vergleichen
bietet PeakSimple eine Funktion an, mit der zwei Chromatogramme Ubereinander
gelegt werden konnen. Sollen mehr Chromatogramme verglichen werden, kann
die 3D-Funktion von PeakSimple verwendet werden.

Um zwei Chromatogramme Ubereinander zu legen, 6ffnen sie zunachst jedes
Chromatogramm in einem separaten Kanal. Um einen weiteren Kanal zur Ansicht
zu aktivieren, aktivieren sie eine weitere der Schaltflachen [1] bis @ in der Toolbar.

Es erscheint ein weiteres Chromatogrammfeld.

a4 PeakSimple - COM1 =10l

File Edit Wiew Acquisition Help
DS E@ (S| EE k|12 3 4 5 5 5815283 54

RUNT | FID-CHANMEL 1 | [4.85 min
243,039 | C\Peak321WA1 CHRIDEFAULT CON |
T
o,

Benz 1
Tolu 2633
Ethy 3,783

Chlo 3,550
rn_p- 5,800

Jo
>@%—D\6‘150

-16,088

RUN1 [Channel 2 | |
176,719 C\Peak3211b873. CHR/DEFAULT CON |

Ikl ] QD

1,000 6,781

Wenn beide Chromatogramme gedffnet sind, klicken sie das obere Chroma-

togrammfeld mit der rechten Maustaste an und wahlen sie im Kontextmenu den

Punkt [Channel details| aus. Es erscheint ein Dialogfeld, in dem alle Einzelheiten

und Einstellungen des entsprechenden Kanals zusammengefasst sind.
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Channel 1 details

Diescription: | SNENs T End time: |23,EIEIEI min
— Sample rate- Default dizplay limits ¥ Remote start
Timehb
:i THz Max [253.038 v | [ gy
2Hz '8
- 2
 5Hz Mln.|-1E,DBE it 3
10 Hz 4
" 20Hz
" B0 Hz [~ Subtract bazeline in channel: I'I_ r o
v Overay data in channel: |2_ Offeet

Felative retention shifts are based at:IEI,EIEIEI miir

Urretained salute time:IEI,EIEIEI miir

[~ Absotbance mode

tulbiply norm area 2 resulks by |1 o0ao

]

Gair:

— Datalogger mode

: IEI,EIEIEI

Decimal places: |-1

[-1 for autaranging)

LCartrol by

& Temperature

" Pressure

" Gradient

u]

I'I 00

Cancel |

Um das Chromatogramm des zweiten Kanals Uber das des ersten zu legen, akti-

vieren sie die Option |Overlay data in channel und tragen sie in dem danach fol-

genden Feld eine 2 ein. Schielen sie das Dialogfenster durch Anklicken der

Schaltflache [OK. Das Chromatogramm, welches in den zweiten Kanal gelesen

wurde, wird nun in einer anderen Farbe im ersten Chromatogrammfeld darge-

stellt.

24 Peaksimple - COM1 =101 |
File Edit Yiew Acquision Help
D@ & % EE |12 3 4 5 5 5 (81528384
RUN1 [FID-CHAMNEL 1 I [5.23 min
253,038 | Ci\Peak32 1WA ] CHRIDEFAULT CON [
o
= g B
o 2 .
5 [ 7
Iis} ] 2 = 2
sl rlg_ 1] ﬁ
: I
£ Y2
=] £ i
8 S
EN
16,086
RUN1 [Channgl 2 | [
176,719 | C\Peak3211h873 CHRIDEFAULT COM [
8
33,201
el i
1,000 6,781
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Wollen sie die Chromatogramme gegeneinander verschieben, etwa weil sich Re-
tentionszeiten geringfugig verschoben haben, kdnnen sie dies dadurch erreichen,
dass sie das Chromatogrammfeld, in dem die Ubereinander gelegten Chroma-

togramme dargestellt sind, wiederum mit der rechten Maustaste anklicken und im

Kontenxtmenu den Punkt

Overlay adjust anklicken. Es wird das folgende Dialog-

fenster angezeigt:

Overlay adjustment x|
& i

41 | F
4 | F

Shift; IEI,EIEIEI j Shift: IEI,EIEIEI j
Factor: I‘I,l:ll:ll:l :l Factor: I‘I;l:ll:ll:l :l

4 |k
4 |k

Um das Chromatogramm in Richtung der Zeitachse zu verschieben, verandern
sie den Wert in der Gruppe @ Durch die Veranderung des Wertes
konnen sie das Chromatogramm auf der Zeitachse stauchen oder strecken. Wol-
len die die Chromatogramme in Richtung der Intensitatsachse verschieben, neh-
men sie die Anderungen im in der entsprechenden Gruppe E vor. Auch hier kon-
nen sie das Chromatogramm entlang der Intensitatsachse stauchen und strecken,
indem sie den Wert im Feld variieren.

3.101 Vergleich von Chromatogrammen in der 3D-Ansicht

Wenn sie mehr als zwei Chromatogramme miteinander vergleichen mochten,

kodnnen sie hierzu die 3D-Darstellung nutzen, die PeakSimple hierzu anbietet. Um

diese Darstellung zu &ffnen, wahlen sie View| — [3D display] im Hauptmenii. Es

wird ein neues Fenster geoffnet, welches im linken Bereich die Steuerelemente
und eine Liste der gedffneten Chromatogramme enthalt, im rechten Bereich er-

folgt die 3D-Darstellung.
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M 3D display x|

Add... Delete |
fove up | fove down |
Clear | Settings... |
Load.. | Save.. |
Copy | Frint |
To channel 1 |

Auto-scale [ a|vla
0.000 0.000

Um ein Chromatogramm der Darstellung hinzuzufugen, klicken sie auf die Schalt-
flache [Add]. Es erscheint der Standard-Dialog zum Offnen einer Datei. Wahlen sie
eine Datei aus und bestitigen sie mit der Schaltflache [OK. Das Programm fiigt

das gewahlte Chromatogramm der 3D-Ansicht hinzu.

x
602.CHR
FIDBO2.CHR
A1.CHR
Add... Delete | ‘ ‘ .
M-CHAMMNEL
Move up | Movegownl R L ) T
Ch 1 Neterto
Clear | Settings... | ! tertnr
Load.. | Save. | FID-CHAMMEL 1
Copy | Frint |
Cloze | To channe 1 |
Auto-scale [ <|>|4| I’I‘I’I
0.000 19.933
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3.11 Chromatogramme ausdrucken

Die Chromatogramme sowie die Analysenergebnisse kdénnen zu Zwecken der
Dokumentation ausgedruckt werden. Um ein Chromatogramm zu drucken, laden
sie dieses zunachst in einen leeren Kanal.

Wabhlen sie hiernach die Punkte - im Hauptmena.

Frinter: |4EEEN]

— Channel

1 v Print header Farmat... |
¥ Print chramatogram Farmat... |

v Frint repart Format. .. |
Multiple:

W1 w2 Copies: I'l Printer zetup... |

a4
[T 8 T B | W Usechannel 1 format for all channels

Print I 0K | Cancel |

o N Niw Nie Nig Ni N
[ B A T R A |

Es erscheint ein Dialogfenster, in dem sie zunachst einmal auswahlen mussen,
welches Chromatogramm ausgedruckt werden soll. Wahlen sie hierzu den ent-

sprechenden Kanal aus.

— Channel

1

o N Nie Nie N Nig lie

kultiple:

W1 2
W3 4
n =m

Die letzte Option Multiple| ist dazu gedacht, mehrere Chromatogramme auf einer
Seite auszudrucken. Die einzelnen Kanale, die zusammen ausgedruckt werden
sollen, kdnnen sie unterhalb der Option Multiple| festlegen.
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Der Ausdruck kann zusatzlich mit einem Kopf versehen werden, in dem verschie-
dene Informationen zum Analysenlauf enthalten sein kdnnen. Hier kdnnen bei-
spielsweise der Name des Labors, der Name desjenigen, der die Analyse durch-
gefuhrt hat, die Analysenzeit, das Analysendatum, das Carriergas, die verwende-
te Saule und viele weitere Informationen ausgegeben werden. Um den Kopf aus-
zudrucken, aktivieren sie im Druck-Dialog zunachst die Option und
klicken sie hiernach die benachbarte Schaltfliche [Format. Es wird ein neuer Dia-
log gedffnet.

x
v Lab namel [~ Temp. prog W List Copy fiom> | ol
v Cliert | [” Ewents [~ List LE
C 3
v Client D | [~ Components [ List r 4
[™ Collection date I ™ Integ details 5
CE
[ Holding time I [ Contral file

V¥ Analysis date v Data file Font... |

v Method | v Sample ||

[~ LablD | [ Dperator I

¥ Description | v Commerts

v Column | [ OC batch number I—

¥ Carier | | QK I Cancel | Comments...

Fullen sie die Felder, deren Informationen sie im Kopf des Ausdrucks verwenden
wollen mit den entsprechenden Informationen und aktivieren die die CheckBox
vor diesem Feld. Nur Felder, deren CheckBox aktiviert ist, werden im Ausdruck
ausgegeben. Durch Anklicken der Schaltflache wird ein weiteres Fens-
ter gedffnet, in das sie einen frei formatierbaren Kommentar eintragen konnen.
Durch Anklicken der Schaltflache offnen sie den Windows-Standard-Dialog
zum Verandern der verwendeten Schriftart. Es wird empfohlen, die die Schrift ,A-
rial” in der Grofde 8 bis 10 Punkte zu verwenden, um eine optimale Darstellung im
Ausdruck zu erhalten. Haben sie alle Eintrage vorgenommen kénnen sie das
Fenster durch Anklicken der Schaltflache [OK| wieder schlieBen und zum Druck-

Dialog zuruckkehren.
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Die Option Print chromatogram| im Druck-Dialog sollte aktiviert sein, durch klicken
der benachbarten Schaltflache konnen die die Chromatogramm-Ausgabe

auf dem Ausdruck beeinflussen. Hier kdnnen sie beispielsweise Einstellungen am

Zeit- und Intensitatsfenster vornehmen, welches auf dem Papier dargestellt wer-

den soll.

x
Start time: Iﬁm [min) Min; |-1 0,0 [rat]

Stop time: {1000 [min) b aw: {1000 [rd]

Chart zpeed: IEI,51 (e miir)

v Use screen limits Font... |

¥ Diaw retention windows

Labelz
Left margin... | Fant... |
On peaks. . | Fant... |
Fiight margi... | Fant... |
Ok I Cancel |

Die Schaltflachen offnen jeweils den Windows-Standard-Dialog zum Veran-
dern der Schriftart der entsprechenden Beschriftungen. Fuir den Ausdruck des
Chromatogramms wird in allen vier Fallen die Schriftart ,Arial“ in der Grof3e von 6
Punkten empfohlen.

Durch Aktivierung der Option im Druck-Dialog wird das Ergebnis der
Auswertung unter der Chromatogrammdarstellung ausgegeben.

Die erfolgt in Form einer Tabelle. Welche Spalten diese Tabelle enthalten soll,
kénnen sie beeinflussen, indem sie die benachbarte Schaltflache ankli-
cken. Es erscheint ein Dialog, der im linken Teil alle verfiUgbaren Datenfelder ent-
halt, im rechten Teil ist eine Liste zu finden, die die Felder, die der Tabelle bisher
hinzugefiigt wurden, enthélt. Benutzen die die Schaltflachen <</ und >3], um der
Tabelle Felder hinzuzufigen oder Felder zu l6schen. Legen sie, bevor sie einen
neuen Eintrag in die rechte Spalte Ubernehmen im unteren Bereich der Dialogbox
die Anzahl der auszugebenden Nachkommastellen in das Feld ,Dec places® ein.
Die Anzahl der Nachkommastellen kann nach der Zusammenstellung der Tabelle

zu einem spateren Zeitpunkt nicht mehr verandert werden.
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Report Formatk

Axailable:

Selected:

Component
Murnber
Retention
Height
Area

Area X
External

Internal
Units
Internal w/o
Arealuvz)
Type

Shift

RSO

Total Plates

[* signifies a

Mo area %

- Component
Fetention
Area
Height
External

| nits

I

header field)

¥ Recognized peaks only

[T Peaks on

printed chromatoagram only

[ Undetected components also

[~ Mew page for report

Dec places: I

o ]

Font... |

Cancel |

Auch in diesem Dialog ist eine Schaltflache vorhanden, mit der sie Einfluss

auf die Schriftart nehmen konnen, in der die Ergebnistabelle auf den Drucker

ausgegeben wird. Hier wird ebenfalls die Schriftart ,Arial® in der Groe von 10

Punkten empfohlen, um ein optimales Ergebnis zu erzielen.

Ferner befindet sich im Druck-Dialog eine Schaltflache [Printer setup. Wenn sie

diese anklicken, wird der Einstellungsdialog ihres installierten Druckers geoffnet.

Dieser Dialog variiert von Hersteller zu Hersteller und soll daher hier nicht weiter

diskutiert werden.

Sind auf dem System mehrere Drucker installiert, kdnnen die im oberen Bereich

des Druck-Dialogs den Drucker wahlen, auf den der Ausdruck ausgegeben wer-

den soll.

<Default:

hp deskjet 940c [Fopie 1)

hp deskjet 940c

Acrobat Distiller
SAWPEMAGALYSHPT 200 MAG

‘Sfd-zerver'\HP Busginess Inkjet 2300 PCL 5e
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Standardmafig ist in diesem Feld der Drucker ,<Default>“ aktiviert. Hierunter ist

der Drucker zu verstehen, der auf ihrem System als Standard-Drucker eingerich-

tet ist. Die Einstellung des Standard-Druckers konnen sie vornehmen, indem sie

aus dem Windows-Start-Menii die Punkte [Einstellungen| — Drucker und Faxgerate|

aufrufen. Hiernach erscheint eine Liste aller auf dem System verfigbaren Dru-

cker. Klicken sie den Eintrag, den sie zum Standard definieren moéchten mit der
rechten Maustaste an und wahlen sie im KontextmenlU den Punkt |Als Standard

definieren]

°

i
=l
=il =

==

Windows Update
Windows-kKatalog

WinZip

|

<l

Programme
Daokurmente

Einskellungen

Suchen

HilFe: und Support:

Ausfihren..,

[2] Drucker hinzufiigen
23 Acrobat Distiller
t+4  HP Business Inkjet 2300 PCL Sc an Sfd-server

HF Business Inkjet 2300 PCL 6 e

< HP Business Inkjet 2300 PS an 5

hp deskjet 940c Druckeinstellungen. ..

L+ HP1Z200 MAG an PC-MAGALY Drucker anhalten

LUCA printer Freigabe. ..

=

&

-a.. -,

_é’-’i hp deskjet 940c (Kopie 1) Als Standard definieren
=

=%

2

2)
O]

Windows XP Professional
0 &

"bjoern” abmelden...

Herunterfahren. ..

Verknipfung erstellen
Laschen

MNach Mamen sartieren
Eigenschaften

Iﬁf Start Kurzanleitung Peaksimpl. ..

| 9 Cripeakazt

| ™ Peaksimple - COM1 | * Micrografx Picture Publis...
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3.12Temperaturprogramme

In der Gaschromatographie ist es weit verbreitet, dass man eine bessere Tren-
nung der Probenkomponenten auf der GC-Saule erreichen kann, wenn man die
Temperatur der Saule wahrend der Trennung verandert. Hierzu bietet Peak-
Simple die Mdglichkeit der Erstellung von Temperaturprogrammen.

Bewegen sie hierzu den Mauscursor auf das Chroamtogrammfeld des Kanals, flr

den sie ein neues Temperaturprogramm erstellen mochten. Betatigen sie die

rechte Maustaste und wahlen sie den Eintrag [Temperature...| im Kontextmend.

Es wird ein Dialog-Fenster angezeigt, in dem das Temperaturprogramm schritt-

weise zusammengesetzt werden kann.

Channel 1 temperature control x|

It temp Hold Famp Final temp

1,000
Add... | LChange... | Bemove I

Im oberen Bereich des Fensters wird das Programm zusammengestellt, um unte-
ren Bereich wird der Verlauf der Temperatur in Abhangigkeit von der Temperatur
dargestellt. Ist fur den Kanal noch kein Temperaturprogramm erstell worden, ist
das obere Feld leer.

Das Temperaturprogramm wird aus mehreren Schritten zusammengesetzt, die
nacheinander abgearbeitet werden. Jeder Schritt fangt mit einer Anfangstempera-
tur (initial temperature) an, die fur eine definierte Zeit gehalten werden kann, be-
vor eine Temperaturanderung durchgefuhrt wird. Wird die Haltezeit (hold for) auf
Null gesetzt, wird direkt mit der Temperaturanderung begonnen. Die Temperatur-

anderung (ramp) ist definiert durch die Temperaturanderung pro Minute, d. h. in
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einer Minute wird eine definierte Temperaturerhdhung bzw. —senkung durchge-
fuhrt. Diese Anderung kann entweder durch das Erreichen einer definierten End-

temperatur oder nach einer definierten Zeit abgebrochen werden.

Um einen neuen Temperaturschritt einzufligen, klicken sie mit der Maus auf die
Schaltflache [Add. Es wird ein neues Fenster gedffnet, in dem sie die oben be-

schriebenen Parameter fur die neuen Schritt eintragen.

x
Initial temperaturelMT deg
Hold forIUﬂT rriiry
Then ramp atIEI,DT deg/min
Until temperature islw deg
[ar forIEI,DT it

ak. I Cancel |

Haben sie alle Parameter eingetragen, wird das Fenster durch Anklicken der
Schaltflache OK wieder geschlossen. Der neu erstellte Schritt erscheint jetzt im
oberen Bereich des zuvor beschriebenen Fensters. Im unteren Bereich erfolgt di-
rekt die graphische Darstellung des Temperaturprogramms. Diese soll im folgen-

den Beispiel verdeutlicht werden.

x
Initial temperature | ST
Holdf0r|15,DDD mir
henrans [TTT05= doutni
Until temperature is|1DD,DD deg
Init temp Huold Famp Final temp
] il S S {or for[5.000 il
ak I Cancel |
105,00
0,00
20,000
Add.. | LChange... | Remove I
Load... | Save... | Clear | Print |
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Hinweis:
Es ist wichtig, dass der Temperaturverlauf eine durchgezogene Linie dar-

stellt. Unterbrechungen im Temperaturverlauf kénnen zu Fehlfunktionen

wéahrend des Analysenlaufes fiihren.

Haben sie das Temperaturprogramm vollstandig eingegeben, klicken sie auf die
Schaltflache und dieses Programm in einer Datei abzuspeichern. Das
Temperaturprogramm koénnen sie hinterher immer wieder durch Anklicken der
Schaltflache 6ffnen und entweder verandert oder ohne Anderung erneut

nutzen.

Hinweis:
Die Dateien, die die Temperaturprogramme enthalten werden standardma-
Big in dem Verzeichnis auf der Festplatte abgelegt, in welches PeakSimple

installiert wurde.

Wenn sie einen Schritt aus dem Programm entfernen mdéchten, missen sie die-
sen zunachst einmal mit der linken Maustaste in der Liste der Programmschritte
auswahlen. Der jeweils aktive Eintrag der Liste ist an der blauen Markierung zu
erkennen. Klicken sie anschliellend die Schaltflache an, um den aktiven

Schritt zu entfernen.

Init temp Hold Ramp Final temp
5,000 10.000 180,00

5 00 -2 00 2000

Wenn sie auf einen Eintrag de Liste doppelt mit der linken Maustaste klicken, wird
das Parameterfenster fiir diesen Eintrag erneut gedffnet und sie kénnen Ande-
rungen an diesem Programmschritt vornehmen. Den gleichen Effekt hat es, wenn
sie einen Programmschritt auswahlen und anschlieffend die Taste an-
klicken.

Durch das Anklicken der Schaltflache erreichen sie das Loschen aller Ein-
trage in der Liste. Die ist sinnvoll, wenn sie ein vollig neues Temperaturprogramm

erstellen mochten.
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3.13Event-Programmierung

Ebenso, wie eine Veranderung der Saulentemperatur wahrend der Analyse durch
Hinterlegung eines Temperaturprogrammes, ist es moglich eine Reihe anderer
Funktionen zeitabhangig wahrend des Analysenlaufes zu nutzen, wie beispiels-
weise das Schalten eines Ventils oder die AutoZero-Funktion.

Auch in diesem Falle erstellen sie eine Liste, in der festgehalten wird, zu welchen
Zeitpunkt nach dem Start-Signal welches Ereignis (Event) stattfinden soll. Klicken
sie auch jetzt wieder mit der rechten Maustaste in das Chromatogrammfeld des
entsprechenden Kanals. Wahlen sie jetzt den Punkt im Kontextmenu. Es
erscheint ein neues Fenster, in dem alle bisher fir diesen Kanal programmierten
Events aufgelistet sind. Rufen sie diese Funktion zum ersten Mal auf, ist diese

Liste leer.

Channel 1 events x|

Tirme Evwent

Add... | Change... | Bemaove | Dezcribe... |

Load... | Save... | T Cear Y Frint |

0Ok | Shift... |

Haben sie bereits eine Eventtabelle zu einem friheren Zeitpunkt erstellt und ab-
gespeichert, kdnnen sie diese jetzt durch Anklicken der Schaltflache la-
den und gegebenenfalls verandern.

Um ein neues Ereignis in die Liste aufzunehmen klicken sie die Schaltflache [Add).
Es wird ein Fenster angezeigt, in dem alle programmierbaren Events aufgelistet

sind.
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x|
— Event
i~ E —_— ' Automatis integration " &hzorbance mode on
» " |ntegration - Hone " Absorbance mode off
" C[TRAPH2 HEAT) ' Integration - Drop " Integration - Zem
D [WOAYIAL SHAK ¥ On = Irtegration - Bazed " Data-Zemn
" E [SPARGE GAS O = |ntegration - Lead skim " Data-Mamal
" F [TR&PH1 HEAT) " Integration - Trail skim
G MALVEH LOADAN = Integration - Lead hariz
0 H MALVERZ LOAD INJ - —— " Integration - Trail horiz
 Zem  © Zew[100%T) £~ |ntegration - Inkibit
" Beverse " |ntegration - Based immediate
" Peak sens_it.iv_ity: 0000 " |ntegration - Fubber band start
" Base sensitivity = Command:
" Sound  Browse... | I
Ewent time: ID,DDD
ak. I Cancel

Im oberen Bereich sind die verfugbaren Events aufgelistet, unten links wird die
Zeit (Event time) angegeben, zu der das Ereignis eintreten soll. Am Anfang der
Liste sind verschiedene Relais aufgelistet, die Erlauterungen beziehen sich auf
Relais in SRI Gaschromatographen. Die Schaltposition des Relais wird bestimmt
durch die Checkbox [On|.

Um ein neues Event zu programmieren, geben sie zunachst die gewlnschte Ein-
trittszeit in Minuten ein und wahlen sie hiernach das Event aus. Durch Anklicken
der Schaltflache @ kehren sie zum vorherigen Dialogfenster zurtick. Das neue
Ereignis ist nun in der Liste der Programmierten Events enthalten.

Sind alle gewunschten Events programmiert, klicken sie die Schaltflache

an, um die Eventtabelle zu speichern.

Hinweis:
Auch die Dateien, in denen die Eventtabellen abgelegt werden, werden in

das Verzeichnis geschrieben, in das das Programm installiert wurde.

Die Funktionen der Ubrigen Schaltflachen entsprechen denen im vorherigen Ab-

schnitt.
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3.14Erstellung von Arbeitsumgebungen

PeakSimple erlaubt die Erstellung und Speicherung von verschiedenen Arbeits-
umgebungen. In den so genannten ,Controlfiles* werden Informationen wie Kom-
ponenten- und Eventtabellen sowie Kanal-Einstellungen gespeichert. Es kdnnen
beliebig viele Controlfiles angelegt werden, so dass fur verschiedene Analysen
die entsprechenden erforderlichen Einstellungen nicht immer wieder neu vorge-
nommen werden mussen.

Um einen neuen Controlfile zu erstellen, nehmen sie zunachst aller erforderlichen

Programmeinstellungen vor. Ist dieser Vorgang abgeschlossen, wahlen sie im

Hauptmenti [Filg — [Save control filg. Das Programm fordert sie jetzt auf, einen Da-

teinamen einzugeben.

Verwenden sie hier am besten einen beschreibenden Namen, der es ihnen hin-
terher erleichtert, die entsprechende Arbeitsumgebung wieder zu finden.
SchlieRen sie die Eeingabe durch einen Mausklick auf die Schaltflache [OK ab.

Hinweis:

Beim Programmstart wird automatisch die Arbeitsumgebung geladen, die in
der Datei DEFAULT.CON gespeichert ist. Wenn sie in den meisten Fallen mit
sehr ahnlichen Einstellungen arbeiten, ist es sinnvoll, die von ihnen bevor-
zugten Einstellungen in dieser Datei abzuspeichern. Gehen sie hierzu wie
oben beschrieben vor und wahlen sie im Speichern-Dialog die Datei DE-
FAULT.CON aus. PeakSimple fragt nach, ob es die existierende Datei wirk-
lich iiberschreiben soll. Wéhlen sie hier die Schaltfliche .
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3.141 Laden einer Arbeitsumgebung

Um eine Control-Datei zu laden, wahlen sie im Hauptmenu File — Open control fi-
le. Es wird ein Fenster angezeigt, in dem die vorhandenen Controlfiles aufgelistet
werden. Wahlen sie eine der Dateien aus und schliefen sie den Ladevorgang
durch Anklicken der Schaltflache [OK ab.

Hinweis:
Die Controlfiles werden in dem Ordner abgelegt, in den das Programm in-

stalliert wirde.
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4 Anhang

4.1 Schematische Ubersicht iiber den Installationsvorgang

PeakSimple installieren

in Programmyverzeichnis C:\PEAK321

Gaschromatographen mit USB-
Kabel an Computer anschliel3en
und einschalten

Gaschromatographen mit USB-
Kabel an Computer anschlief3en
und einschalten

Windows startet Hardwareerkennung

Windows startet Hardwareerkennung

— —

USB-Treiber aus Programmverzeichnis
installieren

PeakSimple starten

— —

Im Hauptmenu die Punkte ,Edit‘ —
,Overall* auswahlen

COM-Port oder USB-Kennung eintragen
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