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I. rész

Alapok






1. fejezet

Bevezeto

A LabChrom-2 kromatografids adatgy(ijté és feldolgozo szoftver egy sokoldald, széles
tartomdnyban skdldzhaté eszkoz kiilonféle kromatografids berendezések mérési adat-
gyjtési feladatainak elvégzésére.

A szoftvernek tobbféle miiszertipushoz kifejlesztett iizemmddja van, a legfontosab-
bak:

e | darab miiszert (4ltalanos kromatografot, azaz GC-t, HPLC-t) kezeld grafikus
munkadallomas, Workstation iizemmod

e tObb (legfeljebb 4) miszert pairhuzamosan kezel6 méd, Datastation

e TR-541a denzitométer iizemmodd ez a Chemotron cég automata vékonyréteg-
kromatografids denzitométere

A szoftver egy id6ben legfeljebb négy tetszlege lizemmaddban indithat6 el, példaul
egyszerre dolgozhatunk egy denzitométeren és egy HPLC-n. Ezt a napi gyakorlatban
nem hasznéljuk ki, azonban ha tobb miiszert is egy szamit6géprdl kivanunk ellatni,
ugy abban az esetben j6 szolgdlatot tehet, ha ezeket kiilon miszerként definidljuk és a
kozponti ablakbdl igy egyenként kiilon-kiilon tudjuk inditani.

A Workstation és a Datastation tizemmaddok annyiban kiilonboznek, hogy a Da-
tastation haszndlata esetén parhozamosan legfeljebb négy miiszerr6l folyhat az adat-
gy(jtés akdr tgy is, hogy egy darab négycsatornds A/D konvertert haszndlunk a célra.

A szoftver egyes tizemmodjai nagyon sok k6zos részt hasznalnak, néhany helyen
kis kiilonbségek vannak az egyes funkcidkndl, illetve a Mérés (Measure) és a Fo
(Main) ablak tartalma az, ami teljesen eltér az egyes tizemmoddokndl. Ezeket a kii-
lonbségeket a vonatkozé fejezeteknél kiilon targyaljuk.
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2. fejezet

A mérés folyamata

A szoftver milikodésének kulcsa a mérési folyamat. Ennek megértése az egész szoftver
hasznélatdnak az alapja.

A program egy mérési folyamat lefuttatdsdhoz mindenképpen igényel egy Method
allomanyt. Ennek a Method allomanynak a mérés megkezdése el6tt rendelkezésre
kell allnia a merevlemezen. Ilyen Method filet a f6 ablak Method gombjdnak meg-
nyomdsdval tudunk késziteni. A Method fileba — amelyet a merevlemezen tarolunk
— természetesen nem kell minden adatot eldre beirni, a mérés inditasakor ezek médo-
sitdsdra még lehet6ségiink van. Ilyen paraméterek példaul a mennyiségi paraméterek,
melyek a napi rutin soran is altaldban csak a mérés megkezdésének pillanatdban val-
nak ismertté. A mérés inditdsdhoz a Method file 6nmagaban csak akkor elegendd,
ha Workstation jellegli iizemmddban vagyunk és egyuttal a mérési mod kivélasztasa
egyedi vagy folyamatos. Amennyiben mintasor haszndlatdval kivanunk mérni illetve
denzitométer jellegli a szoftver iizemmddja, igy a mérés megkezdésekor egy mintasor-
nak is rendelkezésre célszert 4llnia, bar ez nem kotelezé de konnyebbé teszi a munkat.

Amennyiben mintasort hasznalunk, gy célszerti a mintasor paraméterei kozt meg-
adnunk a mérési Method filet, melyet a mérés inditdsa pillanatdban szintén maédosit-
hatunk még.

A mérés megkezdésének folyamatdbrdjat alabb lathatjuk, megjegyezziik, hogy a
denzitometrids iizemmod itt nem kiiloniil el, hanem a mintasor alapjan torténé mérés
vonatkozik erre az esetre is.

Amennyiben Workstation médban az U3 (New) gombbal inditunk el egy mérést,
ugy egy lires mintasort kapunk, melybe ott helyben célszer(i betolteni a mérési Method
allomdnyt. Amennyiben ezt nem tessziik, gy a szoftver a Beallitasok (Preferences)
ablakban megadott Method dllomanyt fogja keresni, amennyiben az nem létezik, igy
hibatizenet mellett nem indul el a mérés.

Denzitometrids médban az Uj (New) gomb megnyomadsa a Beallitasok (Prefe-
rences) ablakban megadott mintasort prébalja betolteni s amennyiben ez nem sikeriil,
csak akkor ad egy iires mintasort.



6 FEJEZET 2. A MERES FOLYAMATA

£ Start gomb megnyomdsa J

A beallitasok (Preferences)

tartalménak vizsgalata

Egvyedi va
Mérési méd Eyedi vagy

folyamatos

Mintasorral

Mintasor betdltése a
Beallitasok (Preferences)
alapjan

Method betoltése a
mintasor beallitasai
alapjan

Igen
Method rendben betoltve?

Nem

Method betoltése a
Beallitasok (Preferences)
alapjan

Nem
Method rendben betoltve? " Hibaiizenet

Igen

Mérés inditasa

2.1. dbra. A mérési folyamat



3. fejezet

A Beallitasok

7z

Az el6z6 fejezetben (A mérés folyamata) hivatkoztunk a Beallitasok (Preferences)
ablakra, melyben a méréshez sziikséges paraméterek allithatok be.

Ennek az ablaknak a részletezését itt tessziik meg, hogy rogton meg tudjuk mutatni
a sziikséges beallitasokat.

A Beallitasok (Preferences) ablakot a f6 ablak Szerkesztés (Edit) menii-
pontjabdl hivhatjuk meg.

Rogton az elsé fiilon taldljuk a mérés mddjdnak a bedllitdsat. Az egyedi mé-
rés kivdlasztdsa esetén az aldbbi bedllitdsokat tehetjik meg. Megadhatjuk at adat-

BT
teasure [Foprocess [ Calbrate [Fie [Drectories [prnt [ Gereral| [P |
Data series -

® Unique @ Queue @ Continous

Data directory
homeflaber/LabChrom2/Data/2005/07/28/ ”3|Bdngészés‘.. | o Alkalmaz |

Generate new directory for data in Data Root Directory by date
Method for measure (o suge
|fhumej\abuerabChrum2jMethodsta.met ”3|Bdngészés‘..

o T ==
| Preferences .

[ Register samples in active queue

3.1. dbra. Bedllitdsok - egyedi mérés

konyvtarat, melybe a mérés végeztével a mért kromatogram keriil. =~ Amennyi-
ben az alatta 1év6 kijelols négyzet Generate new directory for data in
Data Root Directory by date bejelolésre keriil, igy ezen mez§ tartalma ér-
dektelen, ugyanis a konyvtar automatikusan létrehozdsra keriil ditum alapjén. Ilyen-
kor az adatkonyvtar mezS&ben az utoljara generdlt konyvtar lathat6. Az alatta 1évé
Method for measure mezdben kell kivdlasztanunk azt a Method filet, melyet a
mérés sordn haszndlni kivanunk. Ez az a bizonyos Method file melynek mindenképp

1éteznie kell, ugyanis enélkiil nem indul el a mérés.
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Amennyiben a mérést regisztralni szeretnénk egy altaldnos mintasorban, ugy jelol-
jik be aRegister samples in active queue jelolonégyzetet.

A mintasorral tortén6 mérés kivalasztdsa esetén a bedllitdsok egy része megegyezik
az elGbbivel, a kiilonbség a mintasor nevének megadasanal van.

i P ox
Data series

@ Unique @ queue @ contingus X Mégsem

T 'Preferences |

E

il

Data directory

|fhume;\almr;Labchmmszata,vzoos,voma; ”3|Bdngészés‘.. | o Alkalmaz |
Generate new directory for data in Data Root Directory by date

Method for measure (o suge
|fhumej\abuerabChrum2jMethodsta.met ”3|Bdngé_szés‘..

Sample queue for measure
|fhomef\aborfLabChrom2jMethodsta.que ”]|Bo‘ngészés‘..

[ Store last values as default

3.2. abra. Bedllitasok - mérés mintasorral

A legosszetettebb bedllitdsokat a folyamatos mérések kivalasztdsandl lehet megej-
teni, ugyanis itt be kell allitanunk, hogy milyen szabdlyok alapjan kezd6djon ujra a
mérési ciklus.

r"_?'re‘ferencesr

Data series
& Unique @ Queue @ Continous

Data directory

|fhomej\abor’jLabChrom2;Data,’2005.’07[28; ”ﬂ|50ngészés‘..
[# Generate new directary for data in Data Root Directory by date

Method for measure

|fhomej\aboerabChroijMethodsta.met ”3|Bongé_szés‘..

[ continue broken series
-Rule to restart queue-

& at chromatogram |1 ?‘
& at time on each day|2004-09-26 ||Naptér - uol;gg ” 00:00 :l

Limited number of measured chromatogram: %

[ Use template queue
Jhomeflabor/LabChromzy ‘|3|Bongészés‘..|

Auto generate directories in data root dir at queue restart

3.3. dbra. Bedllitdsok - folyamatos mérés

A Continue broken series jelolénégyzet azt teszi lehet6vé, hogy a mérési
folyamat ledllitdsa esetén az adattdroldst ott folytassa a rendszer ahol abbahagyta és ne
kezdjen 1j sorozatot.

A Rule to restart queue bedllitisokndl azt valaszthatjuk ki, hogy megadott
szamu mérés utdn vagy egy adott naptari id6pontban kezd6djék wjra egy sorozat. A
naptarbdl csak az 6ra-perc beallitds keriil figyelembe vételre.



A megmért kromatogramok maximadlis szdméat is bedllithatjuk, ez eset-

ben ha ezt eléri a mérések szama, ledll a mérési folyamat. Ezt a
Limited number of measured chromatogram: mezbben  tehetjiik
meg.

Fejlesztés alatt van az a funkcié, hogy mérési sorban tarolhatjuk a folyamatos tizem-
mdédban megmért kromatogramokat. Ennek bedllité eszkozeit egyeldre ne hasznaljuk.
A Directories lapon éllithatjuk be a szoftver altal hasznalt f&bb konyvtarak
elérési dtjait. A Bug Trace directory miiszerenként teszi lehetévé a szoftver
nyomkovetésének elvégzését. A Data root directory a kiinduldsi pontja az
adatok tdroldsdnak, automatikus konyvtargenerdlds esetén ebbe a konyvtarba késziil
el a diatum szerinti struktura. A Method directory tartalmazza a Method és a
Queue azaz mintasor dllomdnyokat. A Calibration directory a kalibriciés
tdblazatok tdroldhelye. A Import data directoryban keresi a program az
importdland6, més szoftverbdl szdrmazé adatokat. A Export data directory
Az adatok mds formdban torténé mentése esetén ezt a konyvtarat kindlja fel
alapértelmezettnek a program.

Amennyiben a Reprocess ablakban nyomtatunk, Ugy egy rovid, "brief" reportot
kapunk, melynek a bedllitasait az aldbbi lapon tehetjiik meg.

[=][=](x]

[~ Preferences TN

4

Measure | Reprocess [ Callbrate [File [ Directories | Prirt Jox

[ Print tick marks -

Print X axis ticks
Print X axis values

Print peak name
Print peak number

Print peak retention Sigé

[ Print peak concentration

3.4. dbra. Beadllitdsok - nyomtatas

Els6sorban a csicsok "dekordldsat" azaz kiilonféle informacidkkal valé elldtasat
allithatjuk itt be.

Ebben az ablakban egy paraméter van, a Kozponti ablak ismertetésekor emlitett
kapcsold, mellyel vissza tudjuk allitani az ablak megjelenitését.
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™ Preferences T
P ——— 9
General:

[ close Central Window after start

X Mégsem
o Alkalmaz

{5 sugs

&

2 ||
E
]

3.5. abra. Beallitasok - altalanos



4. fejezet

A kozponti ablak

A szoftver elsé inditdsakor a kozponti ablak jelenik meg, melyben a LabChrom-2 prog-
ram futdsdhoz sziikséges bedllitdsokat tudjuk megejteni. Itt jegyezziik meg, hogy ez az
ablak nem feltétleniil jelenik meg minden programinditdskor, ennek szabalyozasat ké-

sObb targyaljuk a bedllitasi lehetoségeknél.
= LabChrom-2 " CEx
L3 X w ]
UJj Bedlltasok Névjegy Kilépés
,%, Instrument: HPLC EE)
Hozzaadas "ot ety S0 Ugras
[
Eltavolitas 50

Tulajdonsagok

2]

Frissites

|Lealitas. Waras

8

Lea(litas. Laras

Ugras

4.1. abra. A kozponti ablak

Az ablakban harom f6 funkci6

érhet6 el:

e A programhoz tartoz6 altalanos bedllitasok, fels6 eszkdzsor

e A miiszer(ek)hez tartozoé beallitasok, baloldali eszk6zsor

e Az egyes miiszervezérld szoftverek inditdsa illetve ledllitasa, jobboldali eszkoz-

SOor

11



12 FEJEZET 4. A KOZPONTI ABLAK

4.1. A felso eszkozsor, Beallitasok (Preferences)

4.1.1. Az Uj gomb

Az U5 gomb megnyomdsdra az 6ssze bedllitas torlddik és egy teljesen lires kdzponti
ablakban tudunk minden bedllitast az alapoktdl elkezdve megejteni.

4.1.2. A Névjegy

A Névjegy gomb megnyomdasara egy ablakot kapunk, melyben a program készit6i,
egytittmikodi nevei vannak felsorolva illetve a sziikséges webes elérhetéségek.

4.1.3. A Kilépés

A Kilépés gomb részletesebben a Kilépés fejezetben keriil kitargyaldsra.

4.1.4. A Beaillitasok

A Be&llitasok gomb megnyomdsdra egy ablakot kapunk, melyben a szoftver 4l-
taldnos bedllitasait tudjuk megejteni. Ezek a bedllitdsok a szoftver funkcionalitasat6l
figgetlenek, azaz nem a szoftver kormatografids jellegével kapcsolatosak, hanem pél-
ddul a kiilonféle bettikészleteket tudjuk itt bedllitani illetve a nyomtatdssal kapcsolatos
alapvet6 paramétereket.

Altalanos

" Preferences

General | Display fonts Directaries'Print'
[ Close Central Window after start

o

4.2. dbra. Az altalanos beallitasok

A General fiilon jelen pillanatban egy beallitasi lehetség van, amellyel azt tud-
juk elérni, hogy a kézponti ablak automatikusan bezarédjon - azaz ne jelenjen meg - a
program futdsa soran. Ertelemszertien ez problémat jelenthet akkor, ha ezt késGbb sze-
retnénk visszadllitani, azonban ugye nincs kdzponti ablak ahol megtehetnénk. Ezért a
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LabChrom-2 program {6 ablakdnak Be411 it &sok meniipontjdban ezt megejthetjiik,
s a kovetkezd programinditdskor mar ismét van kozponti ablakunk.

Display fonts

" Preferences

e

4.3. abra. A betiikészlet beallitasai

Ez a fiil jelen pillanatban nem ad beallitasi lehet6ségeket, a program tovébbi fej-
lesztése soran ide fognak keriilni azok a betiikészlet beallitdsi lehetdségek, melyek a
képerny6n torténd megjelenitéshez tartoznak.

Konyvtarak

Ezen a bedllitasi lapon a kozponti file befogad6 konyvtarat adhatjuk meg, ide egy olyan
file keriil folyamatosan beirdsra és taroldsra, amely egy esetleges szoftverhiba okdnak
felderitésekor adhat hasznos tdimpontokat a fejlesztoknek. Hibamentes miikodés esetén
ez a file id6nként torolhets is, neve BugTrace.

Nyomtatas

Betiitipusok. Ezen a lapon a nyomtatds soran hasznalt bet(ikészleteket allithatjuk be.
Amennyiben ez feltétleniil sziikséges, ugy figyeljiink arra, hogy a tdblazatos jellegi
nyomtatdsokndl — mint példdul csicslista — monospace jellegli betiitipust, azaz 4l-
land6 karakterszélességii betlit haszndljunk, kiilonben szétesik a tdbldzat értékeinek
tabulacioja.

Margok. Miutdn a nyomtaték nem képesek miiszakilag egy papir teljes feliiletére
nyomtatni, ezért margokat kell megadnunk, hogy minden nyomtatnivalé anyag kifér-
jen az oldalra. Amennyiben olyasmit latunk a nyomtatdsnal, hogy lemaradt a laprdl
valamilyen nyomtatnivald, akkor a papirtipus ellendrzése utan allitsunk margét. Gya-
kori ugyanis, hogy az amerikai szabvanyd Let ter papirtipus az alapbedllitds és nem
az eurdpai szabvanyud A4-es. Amennyiben A4-es, tigy allitsunk margot.
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" 'Preferences "™ (x|
General ' Display fonts |} Print
Central Bug Trace directory
|fhomef|aborfLabChrom2f ||Z||Edngészés...|
o=
4.4. abra. A konyvtdrak bedllitdsai
rrm'"re’f'eren't:es'_" 4 3]

Etar{asj Print |

‘General | Display fonts |5
Fonts [Margins | Options

Default |Sans Regular | @® 4; l Faonts ‘

Test |Sans Reqular | @ | Get || 2e_AlArabiya Regular
ae_AlArabiya Regular

Chrom peak |Sans Regular | Q D ae_AlBattar Regular

Clear || ae_alBattar Regular
ae_AlHor Regular

Peak list |Bitstream \era Sans Maono Bo| Q ae_AlHor Regular
ae_AlManzomah Regular
ae_AlManzomah Regular
ae_AlMateen Bold

P N L P S e o B |

s |Sans Regular | Q@

&Nyomtatés

9o

4.5. abra. A nyomtatasi betlikészlet beallitasai

z 2z

Egyéb opciok. Ez a lap jelenleg fenntartva késSbbi fejlesztésekhez, a tervek szerint
a szines nyomtatdssal kapcsolatban keriilnek ide a bedllitasok.

Tesztoldal nyomtatas. Az ablak alsé részén a Nyomtatdas gombra kattintva azon-
nal ellendrizhetjiik pl. a margobedllitdsok hatdsat egy tesztoldal nyomtatdsa segitségé-
vel.
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Ix

" 'Preferences

General ' Display fonts ' Directories | Print |

Font5| Margins | Options |

Layout margins

Left  [a0 |2
right [40 4]
Top 40 =
Bottom |40

R (K

auyomtatés

B

4.6. dbra. A nyomtatdsi margok bedllitdsa

" 'Preferences

General ' Display fonts ' Directories | Print |

Fonts Margins| Options |

Buyomtatés

9o

4.7. abra. A nyomtatasi opcidk bedllitasa

4.2. A baloldali eszkozsor, Késziilék tulajdonsagok

Amint a bevezet6ben emlitettiik, egyszerre akar négy fiiggetlen példanyt is iizemel-
tethetiink a szoftverbSl. Ezeket a példanyokat — mondhatjuk azt is, hogy miiszereket
— ezzel az eszkozsorral tudjuk kezelni. Hozzdadhatunk egy djat, elvehetiink bel6liik
illetve moédosithatjuk a meglévé bedllitdsokat. Amennyiben a Hozz&adas illetve a
Médositas gombokat nyomjuk meg, gy megjelenik egy bedllitd ablak, ahol az adott
miiszer részletes bedllitdsait végezhetjiik el.
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4.2.1. Miiszer

[ instrument setup

BETE

Instrument name ]HPLC |

Instrument type | Workstation | ¥ I -
Mumber of DS instruments % Sugo
Chromatograph type | HPLC ¢J

Sampling dimension ® [min] © [sec] O [mm]

Select icon for instrument

Auto start

4.8. abra. A miszer beéllitasa

Amennyiben Workstationt illetve egyedi miiszert akarunk bedllitani, adjunk neki
egy nevet. Ez dltaldban a miiszer gydri neve szokott lenni. Vdlasszuk ki a szoftver
iizemmoddjat. Amennyiben tobbcsatornds Datastation médot valasztunk, adjuk meg
a becsatolt egyedi miszerek darabszamat. Vélasszuk ki a mfszer tipusat. Ez lehet
GC, HPLC illetve altalanos denzitométer. Allitsuk be az id6 formatumat. Itt rendel-
hetiink hozza egy ikont a miiszerhez, s ami a legfontosabbak egyike, az automatikus
programinditast is itt dllithatjuk be.

4.2.2. Detektorok

[ instrument setup "M

s | Detector settings and bindings |ini

Number of detectors @

: - : X Magsem
Name [Ec | Ext|ec | Main[1 2] sub|1 |2| scale|1250 |&] unit|mVv |
Name |[TcD || Ext [tcd || Main |1 [2] sub|2 |2] Scale 1250 |2] unit|mv | [ sugs
Narme | ||ext[ |/ main[1 2] sub[y 2] scale [1250 2] unit[mv ]
Narme | |Ext| | ™ain|1 2] sub|1 | 2| scale|1250 |&] unit|mv |
-

4.9. abra. A detektorok beallitasa

Egy kromatografnak tobb detektorja is lehet, a szoftver legfeljebb négyet tud ke-
zelni azaz fogadni a jeliiket pArhuzamosan. Itt dllithatjuk be a detektorokat és azt, hogy
mely A/D konverter mely csatorndjdhoz kotjiik Sket.
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4.2.3. Interface

T Instrument setup . [=][=x]
In ‘settings | Dete; ttings Pok
10 Port | /devittyso (Com1) 3]
AJD converter | ChromBox 5 ¢] =
Channel distribution| Instrument to main channel 3] §C|gé
Test mode @ No HW communication

Main channels @

4.10. abra. Az interface beallitasa

Amennyiben Workstation illetve Datastation tizemmddban vagyunk, ki kell va-
lasztanunk az A/D konverter tipusit. Célmiszer esetében a None opciét valasszuk.
Meg kell adnunk a csatlakozé feliiletet is, ami jelen pillanatban valamely soros
(RS232) port lehet, a Com1 felel meg a /dev/ttyS0-nak illetve a Com2 felel meg
a/dev/ttySl-nek. ANo HW communication kapcsol6 tesztelési célokat szol-
gdl, ne hasznaljuk. Amennyiben A/D konverteriink képes tobb bemeneti jelet fogadni
és ezt Datastation iizemmddban tobb miiszer kozt 6hajtjuk megosztani, ez esetben a
csatornaszdmot itt 4llitjuk be.

4.2.4. Vezérlojelek

Az A/D konverterek képesek digitalis jelekkel kommunikalni a miiszerekkel. Az egyes
vezérl6funkcidkhoz itt rendelhetjiik hozz4 a fizikai biteket melyek az A/D konverteren
bekotésre keriilnek. Ezeket a vezérl6funkcidkat majd a Method dllomdny Control
paraméterei kozt fogjuk megtaldlni.

4.3. A jobboldali eszkozsor, Program inditasa és lealli-
tasa

Ezeknek a gomboknak a hasznalatdra a napi gyakorlatban ritkdn keriil sor. Altaldban
a szoftverben egy iizemmddot 4llitunk be s olyankor automata inditast is kériink hozza
kozponti ablak bezdrassal, ritkdn szokds tobb miiszer-lizemmoddot egyszerre felhasz-
ndlhatéan bedllitani. Amennyiben mégis tobb iizemmddot haszndlunk parhuzamosan,
akkor ezekkel a gombokkal indithatjuk az egyes szoftver példdnyokat (instance). Egy
miiszeres iizemmaddban is van azonban jelentdsége ezeknek a gomboknak, ugyanis az
egyes bedllitdsok gyors tesztelését igy tudjuk a leghatékonyabban megejteni, azaz a
kozponti ablakban elvégziink egy bedllitast, majd elinditjuk az adott izemmddot és
ellendrizziik azt.
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| GenericEnable  IN
Standard ouT
Standard IN
Control ouT
Caontrol IN
RetControl ouT
RetControl IN
Sampler IM
Autozero ouT
Ready IM
Start ouT
Fun I
CheckSample 1N
CheckStandard 1IN
CheckContral 1N
CheckRetContre IN
Overflow IN
Warning I
Error 1]
CheckStop IM
Stop ouT
Stopped IM

FEJEZET 4. A KOZPONTI ABLAK

[ Tinstrument se.t.up

a

$00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00
%00

: [=][=][x],
Signal bindings L <P ok

; - < |

| Actual channel # l—l

' X Mégsem

Bit settings
ODoooooooso || [ Esie

Active on level
© High [1] ® Low [0]

HHMHMHNMKHMHMOOOOOOHOHKHKKHOOODRO

4.11. dbra. A digitalis jelek kotéseinek bedllitdsa

4.4. Kilépés

A kozponti ablakban a Kilépés gomb megnyomadsdra egy biztonsigi ellendrzd ab-
lakot kapunk, melyben az ottani Kilépés gombra kattintva ténylegesen kilépiink a

kozponti ablakbol.

[~ "Exit LabChrom

Warning!
@ LabChrom will be terminated.
Please confirm!

Eﬁil_épés | ‘ & Mégsem

4.12. abra. A kilépési ablak



I1. rész

A szoftver
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5. fejezet

A o ablak

A szoftver elinditdsakor a f6 ablakot latjuk. Ennek az ablaknak az eszkozsora és a
mintasor listdja kozos mindegyik verzid esetén, ezért a funkcionalitdst a Workstation
verzi6 ablakdn mutatjuk be, a tovabbi valtozatokndl csak a kiillonbségeket részletezziik.

5.1. Workstation

[ 'LabEhrom-2 Chromatographic Workstation T M [E]x

F&jl Szerkesztés MNézet Sugd

m & x H B & 4 ¥ H = 4

I Futo Megnyitas Bezaras — Method Queue | Measure Reprocess Calibrate Analyze Report | Kilépés

#I Pos I Comment J

|
[s]

[

5.1. dbra. A f6 ablak

Az eszkozsor elsé harom gombja a mintasor kezeléséhez tartozik. Egy régebbi
mérési sorozat mintasordt be tudjuk tolteni a munkateriiletre, a mintasor a bal oldali
listdban jelenik meg, ezek utdn djra lehet szdmoltatni, nyomtatni a kromatogramokat.

sz

A Futd gomb az éppen mérés alatt 1évé mintasor eddig megmért részét hozza at a

21
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munkateriiletre, igy az addig elkésziilt adatokat a szokott médon tudjuk feldolgozni.
A Megnyités gombbal egy eltdrolt mintasort tudunk behivni a munkateriiletre. A
Bezaréas gombbal a mintasort toroljilkk a munkateriiletrdl, értelemszeriien ez a térolt
adatokat nem torli.

A kovetkezd két gomb a Method és a Queue. Ezen gombok megnyomasaval dj
illetve régebbi mérési modszert illetve mintasort tudunk szerkeszteni. Az ezen uton
szerkesztett médszer illetve mintasor dllomdnyok nem az éppen futé méréshez tartoz-
nak, itt kizdrélag a betoltésiik, a szerkesztésiik illetve az elmentésiik lehetséges.

Az ezt kovetd gombokkal magit a kromatografids munkét tudjuk végezni. A
Measure gombbal a mérési ablakot nyithatjuk meg, ahol a méréssel kapcsolatos
Osszes tennivaldt intézhetjilkk. A Reprocess gombbal a kromatogram megjelenité ab-
lakot nyithatjuk meg, ahol a kromatogram integraldsat végezhetjilk el. A Calibrate
gombbal a kalibraciés tablat kezelhetjiik. Az Analyze gombbal a kromatogram vagy
az egész mérési sor mennyiségi értékelését hajthatjuk végre. A Report gombbal egy
flexibilis reportnyomtat6 funkciét kapunk.

5.2. Datastation

!F:-ﬂal'_ﬁaint—l'lrom-imM istrument Data Station 7T 0 [=l=]
E3jl Szerkesztés MNézet Sigd

W ® &5 x | @ B 2 4 W 2

Futo  Megnyitas Sszarss | Method  Queus | Measure Reprocess Calbrate Analyze  Report | Kilépés

#I Pos I Camment I Instrurnent selector

Instrument Status Measure window Properties

Instrument 1 @ @Shuw(?upUpJ
Instrument2 ® @Shuw(?qpum

Instrument3 @ @Shnw(?upu;})
Instrument4 ® @Shuw(PDpUp)

Settings of selected instrument

éﬁaeéllftésok I
L]

5.2. abra. A Datastation

Mint emlitettiik, Datastation iizemmoddban egy szoftverpéldanyon beliil egy A/D
konverterrel tobb miiszert is kezelhetiink egyidejtileg. A f6 ablakban az egyes miiszerek
bedllité és kivélasztépaneljeit taldljuk. Balrdl jobbra az egyes miiszerekhez tartozé
grafikus eszkozok:

e Kivilasztégomb

o Késziilék ikon
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o Késziilék név
o Futasi allapot
e Meérési ablak el6hivé gomb

e Paraméter mezd

A kivélasztogombbal valaszthatjuk ki azt a miszert, amelyhez a munkateriilet (a f6
ablak a funkci6ival mint Reprocess, Calibrate, Analyze, Report) hozza van rendelve.

5.3. TR-541a

Tic Lelmlis

Fajl Szerkesztés [Nézet Sugo
u:“

o x g AL - 4
‘#l PUSI Comment

Futa Megnyitas Eezaras ~ Method Queue | Measure Reprocess Calibrate Analyze Report | Kilépés
1 26 2005_07_24

2 46 2005_07_24
3 66 2005_07_24

0 X= 100 200 [mm] ||centerfine
| !

X 0

s
Selected track: @
High value:

200 [mm]

Low value: |1 %‘

B

B

5.3. abra. TR-541a

A TR-541a denzitométer veszérldszoftver méd esetén a f6 ablakban egy behi-
vott réteg (azaz mintasor) esetén a réteg képét, a kivélasztott sdv sematikus rajzat il-
letve a szinezés eszkozeit lathatjuk. A kivélasztott kromatogramot megnyithatjuk a
Reprocess ablakban.

54. TR-930

Fejlesztés alatt.

5.5. Kilépés

A Kilépés gomb megnyomdsdval egy biztonsdgi ablakot kapunk, melyben nyugtaz-
hatjuk a kilépési szandékunkat.
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[

“'kilepés a programbal T x| |
Figyelem!

@ Kilép a LabChrom programbal!
Tenyleg ezt akarja?

IX Mégs_eml | wd Kilepés

5.4. abra. Kilépés

A tovéabbi miiszeriizemmodok jelen pillanatban implementélas alatt vannak.



6. fejezet

A Method

A Method egy Osszetett adatdllomany, ez tartalmazza, hogy milyen kondicidkkal tor-
ténjen meg a mérés, milyen paraméterekkel a kiértékelés, valamint egyéb adatokat tar-
talmaz.

A kiilonféle szoftvermédokhoz a Method allomany egy-egy része kiilonb6zd. El6-
szOr a kozos részeket targyaljuk, majd miiszerenként a kiilonbozdket.

6.1. Data processing

A DataProc fiillel megnyithaté lapon a kromatogram feldolgozdsdval kapcsolatos
paramétereket allithatjuk be, els6sorban az integraldsi paraméterekkel taldlkozik a fel-
haszndl6 ezek koziil.

—

Fajl Szerkesztés INézet Sugeé

0D 5 B & 4 ‘

Uj Megnyitas  Mentés Nyomtatas Kilépés

Measure Par | Data Acq| Data eroc [Control [instrument | Columniiayer | Vslidation [ User specified |

Ch# of integration parameters Past run action
[Channel 1 =] In case of: [sample -] [ akaime] | |
[D integration paramsters Elipnaiyze
O Auto print
5] Report settings [0 Export result list in txt format

Noise filter B on name J ‘
Filter type 7o folder | |+ |[gongaszes..|
P s e
[Filter parameters

with parameter | None -

Caleulation method
@ Area parcent
Q Scale factor
[ —
Q@ Internal standard
Retention Ret lirmit [+/-] é‘ Conc @l:l
@ Bxternal standard
15T amount (if any) [1.000 2] maiml

calbration | ‘lﬂ‘gnngészés ]

6.1. dbra. Az adatfeldolgozdsi paraméterek

Amikor a szoftver - bdrmely {lizemmddjdban - egy kromatogram mérés-
adatgytijtését befejezte, elvégzi az adatfeldolgozasi miiveleteket, az integralast, a
mennyiségi analizist, majd eltarolja a kromatogramot. Mar emlitettiik, hogy a rend-
szer miiszerenként 4 detektor jelét képes fogadni. Ertelemszerien mindegyik detek-

25
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tor jeléhez kiilon lehet bedllitani az integrdldsi paramétereket. A Channel lehulld
meniivel védlasszuk ki a kivant detektort. Ez utdn nyomjuk meg az Integration
parameters gombot, mely hatdsidra megjelenik egy ablak, melyben a kés6bb rész-
letezett médon bedllithatjuk a kivant paramétereket. A Report settings gomb
megnyomadsaval allithatjuk be a report (1asd 6 ablak) nyomtatasidhoz sziikséges para-
métereket. Ez mar értelemszertien detektorfiiggetlen bedllitas. Egy zajsz{ird fiiggvényt
is bedllithatunk, mely a kromatogramot kisimitja sziikség esetén. Jelen pillanatban
egy haromszog-fiiggvény tipusd simitdsra van lehet6ség, a kivédlaszté gombok a ha-
romszog szélességét adjak meg adatpont mennyiségben. A tobb fiiles GC/HPLC/TLC
lapon mérés-specifikus paramétereket lehet bedllitani, jelenleg fejlesztés alatt. A Post
run action teriileten lehet bedllitani azt, hogy a futds végén milyen események tor-
ténjenek a kromatogrammal. El6szor is tisztdznunk kell, hogy a kromatogram tobb féle
tipusu lehet:

1. Sample - azaz minta

2. Standard - azaz kalibraciés minta

3. Control - azaz mennyiségi ellenérz6 minta

4. Retention control - retenciés id6 ellendrzé minta

Altaldban egy mérési folyamat soran mérés megkezdésekor dél el, hogy a minta mi-
lyen tipusu lesz. A Method dllomany azonban koz6s, mivel egy adott sorozatban csak
a post-run folyamatban kiilonbdznek az egyes kromatogrammal a tennivaldk, igy egy
Method allomanyban mindegyik tipusra meg tudjuk adni a teendSket.A lehull6 me-
niivel valasszuk ki, hogy mely mintatipust akarjuk beallitani, majd a bedllitdsok vé-
geztével nyomjuk meg az Alkalmaz gombot. Az egyes funkciok, melyeket allitani
tudunk:

e Analyze - amegadott kalibracids tdbla vagy a bels6 (14sd alabb) beallitdsoknak
megfelelSen elvégzi a szoftver a mennyiségi analizist

e Auto print - automatikusan reportot nyomtat a kromatogramrol

e Export result list in txt format az eredménylistit szoveges file
formdjaban lemezre menti.

e On name Exportdlds esetén az alapértelmezett név a kromatogram neve, azon-
ban ezzel a beillitdssal ezt feliil lehet birdlni és ezen a néven fog elmentésre
keriilni az eredménylista

e To folder Exportdlds esetén ebbe a konyvtarba fog keriilni az adat ha meg-
adjuk, egyébként az alapértelmezett hely a kromatogram eredeti helye

e Execute external command - egy kiilsé parancsot, programot hiv meg
a rendszer, mellyel példdul az eredménylistdt azonnal fel lehet dolgoztatni és
tetsz6leges miiveleteket lehet végrehajtatni

e with parameter akiilsd parancs ezzel a paraméterrel fog elindulni

Amennyiben Auto analyze bedllitast hasznalunk, a szoftver az aldbbi lehets-
ségekbdl tud valasztani:

e Area percent - egyszerd teriiletszdzalék
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e Scale factor - a megadott skdlafaktorral szorozza a csucsteriiletet

e Internal standard - a bedllitott paramétereknek megfeleléen megkeresi a
belsd standardot és annak teriiletével és a megadott koncentracidval szadmitja ki
az 6sszes tobbi csics koncentracidjat

e External calibration amegadott kalibracids tdblaval szdimol

6.2. Measure parameters

Ez alap a Method beillitdsokndl kizdrélag a Workstation jellegii valtozatokban m{iko-
dik.

6.2.1. Workstation, Datastation

Név megadasa

Az altalanos jellegli munkadllomasos méréseknél jellemzd az, hogy a file-ok nevét a
felhaszndl6 adja meg nagy szabadsdggal.
A szoftver itt két lehetdséget ad a felhasznalonak:

e Eseti névadas
e Automatikus névgeneralds

A két lehetdség kozott a Generate name at every start by name
defaults settings jelolénégyzettel vilaszthatunk, bejelolve automatikus név-
generalast kapunk. Ez esetben a Name defaults lapon bedllitott paraméterek alap-

7z

jan keriil generdlasra a név. Lathat6, hogy a név a datumbdl keriil el6allitasra, 4m elé a

[ “ivetroa T =

Edjl Szerkesztés INézet Sigé

O & B & 4

|1 E

Uj Megnyitds ~ Mentés Nyomtatds —Kilépés
Measure Par | Data Acq | Data proc [ control [ columnjiayer | Validation [ User spectied |
Flename o TE b [ set |[ Canut | cpply index
‘ = 2
comment| |
[ Generate name at every start by name defaults settings (6 sugs

Quartitative data| neme defaults [Sample information [User defined info | editable #1 [ ditable #2 | nstr spec
IName = Prefix + Date + Suffix + Index

Prefix;

Date mode

® ot applied @ VyyY MM DD @ YYYY MM DD HH MM S5
Index in

® In name @ In extension

6.2. abra. Workstation név paraméterek

Prefixtagot, mogé a Suf fix tagotilleszti. A ddtumot tobb formatumban is megad-
hatjuk, illetve a futéindexet kérhetjiik kiterjesztésbe vagy magédba a névbe beilleszteni.
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Mennyiségi adatok

“'Method T % EEE]

Fajl Szerkesztés MNézet Sugo

i B & =) %]

uj Megnyitas ~ Mentés Nyomtatds  Kilépés

Measure Par | Data Acq | Data Proc [ Control [ instrument [ column/Layer | validation [User specified | Fox
Filename 2 chri of Set null | O Apply indes;

1 |- o T e | [
comment| |
[ Generate name at every start by name defaults settings (& sugs
Quantitative data | Name defaults [ Sample information | User defined info [ Edicable #1 | Editable #2 [Instr spec|
Sample type
_ [0 Auto set to calibr | Standard te calibration level: @ How to set to level:

injected volume |0.001 [ Use sammpling parameters [ Use gas parameters

volume [0.001  [4] Factor[0.001 _[#] Pressure  [0.001 |2
amount[o.001 |2 Tempsratursgl:l

6.3. dbra. Workstation mennyiségi paraméterek

A mérések sordn sok esetben szdmolnunk kell mennyiségi paraméterekkel, me-
lyeket a Quantitative data lapon adhatunk meg. Itt dllithatjuk be egyuttal az
aktudlis kromatogram mintatipusét is.

Itt jegyezziik meg, hogy a név illetve mennyiségi adatokkal kapcsolatos bealli-
tasok az egyedi illetve folyamatos méréseknél jatszanak szerepet, uyganis a minta-
sor hasznalataval torténé mérések esetén a mintasor tablabél allitja be a szoftver
ezeket az adatokat!

A kovetkezbkben az informdcids lapok kitoltése keriil részletezésre, melyhez két
megjegyzést fliznénk.

1. Ezek az adatok nem irédnak feliil ha mintasoron keresztiil mériink
2. Ezeket az adatokat a Report funkcié sordn a report nyomtatdsakor lathatjuk vi-
szont ha bedllitjuk ezek nyomtatasat.
Mintavételi informaciok

A mintavételezéssel kapcsolatos informaciékat a Sample information lapon él-
lithatjuk be. Itt a mintavételezéssel kapcsolatos Osszes adatot megadhatjuk, mind a
hely, a dolgozé és az id6pontok tekintetében.

Szabad definicios adatok
A felhaszndlé definidlhat mezdket az egyéb olyan adatokhoz, melyek nem tipizdlha-
téak. Ezeket a User defined info lapon teheti meg.

Szabad leiré részek

A szoftver két szabad felhasznalasu leiré6 mezGt bocsat rednelkezésre abbdl a célbdl,
ha hosszabb 1élegzetli mondanivalét szeretnénk a kromatogramhoz mellékelni. Ezek
az Editable 1-2 lapon taldlhatok.



6.3. DATA ACQUISITION

Fajl Szerkesztés Nézet Sugo

R \
v] Megnyitds  Mentés Nyomtatds  Kilépés

Measure P |[DataAcg | Data Bras | Cantro) [ Insimment | GakimeLayer | Validation | User specid

Flename [ \_E@_chr l o Set | [Nl JDApplymdex

Comment|

[ Generate name at every start by name defaults settings

Quantitative data | Name defaults| Sample information }un'gr defined info [-Ediga@g’#ll Editable #2‘ Instr spec |

Sampling location
sampling place
sampling point
sampling device
sampling ID

Sampling operator|

sampling date 2005-07-31 HNaptér vﬂlz:aa H 00:00 %
Arrival date 2005-07-31 HNaptér vﬂlz:aa H 00:00 *
1]
6.4. dbra. Workstation mintainformaciok
~Method T8
Fiil Szerkesztés Nézet Sags
% b & &
Uj Megnyitds ~ Mentés Nyomtatds —Kilépés
Measure Par | Data Acq | Data proc [ Contral [inst t [ColumnyLayer [ Validation | User specified |
Filename | J.[o T8 chr [ set |[ Canut | cameply index
Cummenl‘

[ Generate name at every start by name defaults settings

Quantitative data | Name defaults | Sample infarmation | User defined info E;;;p;g#_ll Editable #2] tn&wmﬂ

2005-07-31 HNaptér vulz:aa H 00:00

2005-07-31 HNaptér vnlz:aa H 00:00

6.5. abra. Workstation felhasznaloi mezdk

Miiszerspecifikus adatok

29

Amennyiben a mérSrendszer - példaul mintael6készit6 egység - bedllitasaival kapcso-
latban szeretnénk adatokat megorokiteni, gy azokat az Instr spec lapon tehetjiik

meg.

6.3. Data acquisition

Ez a lap a Method bedllitasoknal kizarlag a Workstation jellegii valtozatokban mtiko-

dik.
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Fajl Szerkesztés MNézet Sugo
% D &5 @
[ uj Megnyitas  Mentés Nyomtatds  Kilépés
tesere v [ el o o ol ey [outaeen [ovo poene] oo |
Filename | | EE chr I o Set ‘ [yl ]DApp\y index
| =
o] \
[ Generate name at every start by name defaults settings (& sugs
Il
6.6. dbra. Workstation szabad leiré mezdk

E4jl Szerkesztés Mézet Sigd

D

Uj

|

Megnyitas

= =

Mentés Nyomtatas — Kilepes

Measure Par} :

| [ control [ |col r[validation | ied|

|

Filename |

Il JDmun | @ Apply nciex

HEE‘:W I #;et

Cummand

[ Generate name at every start by name defaults settings

Quantitative data

instrSpecqQuestion
InstrspecQuestion
InstrSpecQuestion
instrSpecDatel

instrSpecDate2

| Name defaults | Sample information | User defined info | Editable #1 | Editable #2 | Instr spec
instrspecQuestion1||
InstrSpecQuestion2

instrSpecQuestion3

4

5

6

2005-07-31 “Naptér - H 12:44 H 00:00

2005-07-31 ‘lNaptér - “ 12:44 H 00:00 s

6.3.1.

6.7. dbra. Workstation m{iszer specifikus adatok

Workstation, Datastation

A workstation jellegli izemmédok A/D konverterrel torténd adatgydjtéssel miikodnek.

A mintavétel gyakorisdgat, a mérési id6 hosszat és egyéb opcidkat lehet itt bedllitani.
A lehullé6 meniibdl kivélaszthatjuk a mintavételi gyakorisdgot, melyet Hz mér-

tékegységben dllithatunk be, azaz a mintavétel gyakorisdgat masodpercenként. En-

nek beallitasahoz

olvassuk el az elvi alapvetést a 57. oldalon kezd6dé6 kiegészitésben.

Amennyiben a mérés biztosan lefut egy adott id6intervallumon beliil, tigy a Limit pa-
ramétert allitsuk be, hogy felesleges iires alapvonalat ne rogzitsiink a mérés végeztével.
Az Auto finish measure paraméter bekapcsoldsa esetén a mérés végeztével a
szoftver azonnal kiértékeli a kromatogramot és eltdrolja. Ha ez nincs bekapcsolva,

akkorazaFinis

h gomb megnyomadsdra, azaz kézi beavatkozassal torténik csak meg.
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Fajl Szerkesztés Nézet Sugo

' & &

Uj Megnyitds  Mentés Nyomtatds  Kilépés

Meaara Par] Data A | Bt Pras] Gontzel nstrurment | Calury ayar | Veldation | User speeiiad

Sampling
et
0 timit [1_]2Ttmin)

[ Auto finish measure

Filtering
[0 median filter

6.8. dbra. Workstation adatgy(ijtési paraméterek

Ritkdn de el6fordulhat, hogy valami okndl fogva tiiske jellegli zavarok tarkitjak a
mérést. Amennyiben ezek ritkdk, igy a Median filter segitségével tudjuk ezeket
kiszf{irni.

6.4. Control

Ez alap a Method beillitdsokndl kizdr6lag a Workstation jellegli valtozatokban miiko-
dik.
6.4.1. Workstation, Datastation

A mérés kezdete, futés illetve befejezése soran egy elére megadott rend szerint digitalis
kommunikdcié végezhetd a miiszer és a szamitogép kozt. Ezeket lehet paraméterezni
aControl lapon.

A napi gyakorlatban a kimeneti jelek koziil az Autozero/prepare run jelet
illetve a bemeneti jelek koziil a Wait for run signal-thasznaljuk.
Start

Run

Stop
6.5. Instrument parameters
Ezek a paraméterek a denzitométer jellegli miiszerek esetében keriilnek bedllitasra.

6.5.1. TR-541a

Amennyiben 10cm-es réteglapot haszndlunk a felvételhez, ugy javallott a Short
scan jelolénégyzet haszndlata, jelentdsen rovidebb idébe tellik igy a mérés. A NormX
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[~ Method TR

(=lield

Fajl Szerkesztés MNézet Sigo

0 B %]

uj Megnyitas  Mentés

Nyomtatds

Kilépés

|

al | contral | [icelorswpgs vl st | UserapRatiad)]

| Measure par b
[ stare control [rum contra [ stop cortrol [untime evants | Temperature program | Gradiert pragram

Enable Event

Data

Timeout
(X100 msec) |

Enable Event

Enable Event

Data

Timeout
(x100 msec)

o

Wait generic enable

Emit standard signal O Hold standard signal O Wait standard ack

Emit control signal [ Hold centrol signal [ wait control ack

Emit ret.control signal

Send sampler data [0 ]2

Wait sampler ack
Autozero/prepare run
Wait for READY

Emit START signal
Wait for RUN signal
Check if sample
Check if standard
Check if control
Check if ret.control

oo oooooooao

L H
(N E
LB

[0  Hold ret.control signal

[0 wait ret.control ack

]

6.9. dbra. Workstation START vezérlGjelek

zex

B4l Sgerkesztés MNézet S0go

D = &
[} Megnyitas  Mentés Nyomtatds —Kilépés
| Measure Par [Data Acq | | control | [ columnyiayer | validation [

Start control| Run control | Stop contral | Runtime events | Temperature program | Gradient

Enable Event

Data Time {x100 msec)

o

Signal overflow check

0O  Warning check
O  Error check (eritical)
O sTOP signal check

6.10. dbra. Workstation RUN vezérldjelek

és a NormY korrdinatdkkal a normélasi pont helyét adjuk meg. Az XStart és XStop
értékek a kromatogram kezdetét és végét hatarozzak meg, ugyanis a réteg lefogd szé-
1ét illetve magdnak a rétegnek a szélét nem célszerli kromatogram gyandnt felvenni.
Az YStart és Ystop értékek az elénézeti kép kezdetét és végét hatdrozzdk meg. A
Wavelength lehullé meniiben a kivant sziirét valaszthatjuk ki. Amennyiben fluo-
reszcencids mérést végziink, jeloljik be a jelolénégyzetet. Transzmisszids mérésre a

késziilék jelen pillanatban nem alkalmas.
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Fajl Szerkesztés Nézet Sugo

Izlielixl

O & &=

Uj Megnyitds  Mentés Nyomtatds  Kilépés
| Measure par [ ¢ af roe| Control | [columnjLayer [ validation | ¢ pecified|
Start control | Run contrl | Stap control | Auntime events [Temperature pragram | Gradient

Enable Event
O  Emit STOP signal

[0 wait stop READY signal D

Data Time (x100 msec)

6.11. dbra. Workstation STOP vezérldjelek

Ejl Szerkesztés Nézet Shgo

0 B [

7] Megnyitds ~ Mentés Nyomtatas

%

Kilépés
\nstrumentpar!‘ i: :,,memi-! L 1| lidati }« fied
[ short ViewScan (106 mm)

Scan limits

Scan parameters

O Fluorescence
@ Reflectance @ Transmittance

6.12. abra. TR-541a miiszerbeallitisok
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7. fejezet

A mintasor kezelése

7.1. Munkaallomas verzio

EDE]

E&jl Sgerkesztés MNézet SUgo

H D B 5] #]

Gj Megnyitds  Mentés Myomtatas  Kilépés

.HsadsrLLfstLResu\ts}

File name ‘2005)7725 H o Elsali

pata diectory [/ - |[Bongesaes..| O Add subfolder

(commaon methed [jhome/labor/LabChroma/Methods/vma met - |[gongesees || Byseerkesnt || [ Esuss |
calibration [ihemejlabor/Labchromzscalibrationsivma.cal - |[Bongészés. .| O ermplate

Local copy
Measure time[18.000 2] sampler pusmunE@ [ Manual step forward default setting
Number of chramatograms g Start extension ] M Append| 3 Teljes lista generalasa

7.1. dbra. Mintasor k6z0s adatok munkaallomas mdédban

7.2. Denzitometrias verzio

35
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EEE

E&jl Szerkesztés MNézet Sigh

d\a&@l

Uj Megnyitas ~ Mentés Nyomtatas Kilepes

] ==
Comments and IDs

Neme [ [ Jehr| [ megsem

Comment | |

sample |Df ‘

[ Auto calibrate Standard to calibration level: é‘ How to set to level:

Quantiative parameters

InjVolume[1.000  |2]isT conc[1.000  |2]scale factor[1.000 [£]pressure  [1.000 |2
volume  [1.000  |2]amount [1.000 [1000  J&|emperature[1.000  [2]
sarmpler position: | Measure time:
[0 wait fer manual step forward after measure
[ Homesadas | = eavolias | @vodosias | Foeseuss |Dampenckek]  @el | S1e
T
# [positic| Name | ext] wpe [ieve] volume [ amount | factor | 1 | comment |
11 teszt 000 RetComt 1 1,000  1.000  1.000
2 2 standard 000 Standai 1 1.000  1.000 1.000
3 3 controll 000 Control 1 1.000  1.000  1.000
4 4 contral2 000 cControl 1 1.000  1.000 1.000
5 s 2005_07_28 001 Samplel 1000 1000  1.000
6 & 2005_07_28 002 Sample 1 1,000 1000 1000

7.2. abra. Mintasor lista adatok munkaallomas moédban

Edjl Sgzerkesztés MNézet Sigo

h &5 B & 4

i Uj Megnyitas  Mentss  Nyomtatas — Kilepes
HEEdEV'WI-MﬁI
File name [ [ el
Data directory | - |[Bongeszss. ] O Add subfolder
comman method| - |[Bongeszes || B szerkesat
calibration [ - ‘Eu‘ngészésm‘ [0 Template

[ Local copy
tart paint[1.0 |21 ifference[1.0 |3 next track[10.0  [4]

Number of tracks| 1

2] [Sa7elies ista generslasa

7.3. dbra. Mintasor k6z0s adatok denzitometrids modban



7.2. DENZITOMETRIAS VERZIO

-

[T Tqueue ™

Eajl Szerkesztés [Nézet Suge

0 =) &

0j Megryités  Meniés Nyomtatds Kilépés

Comments and IDs

Name | [ Jehr

comment [ i

Sample \D’“ ‘

0 Auto caliorate | Standard to calioration level: [1_|2] Howto set to level: [Append |~

Quantiative parameters

injvelume[ 1,000 [2]isT cone[1.000  [2]scale factor[1.000  [Z]pressure  [1.000

]
volurne  [1.000  [#|ameunt [1.000  [£]Factor [1000  [£|remperature[1.000  |4]

Track position: é‘ mm

[ Wait for manual step forward after measure

‘ +Huzzégdés] &= tltavolitas H @ Modositas H & Deszhizs

[Daspersker|  ael [ #1-

#]Pasmz] Name ]Extl Type ]Leva] Vu\umaIAmuuntI Fac(url 1D | Comment

7.4. abra. Mintasor lista adatok denzitometrids médban
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G ‘-Véﬁrnmaingrapﬁic‘ﬁf’nr’ks'tatibn Measure:Ws T [=][=][x]

Fajl Szerkesztés Nézet Sigd

@@x‘?@@@i}é%&%o'ﬂ

Magnyitas  Hezaras Queue Start Break Fnish Last Service Beallitasok Hiba Kilépés

8. fejezet
A mérés

A mérési funkcidk részleteiben jelentdsen kiilonboznek az egyes szoftver iizemmo-
dokndl, azonban van néhany k6zos vonds koztiik.

A Workstation tizemmod eszkoztara a kovetkezéképpen néz ki.

8.1. abra. A mérési ablak f6 eszkoztara

A New, Open, Close gombok a mintasor kezelésre szolgdlnak, a denzitometrids
verzidk esetében mindig aktivak, a munkadllomds verzidk esetében csak akkor ha a
mintasorral torténé mérési bedllitas az aktiva Be4d11itasok ablakban.

A mérési folyamatot, sorozatot minden esetben a Start, Break illetve Finish
gombokkal vezéreljiik, ez érvényes mind az egyedi mind pedig a sorozatmérésekre. A
Break és a Finish kozt a 1ényegi kiilonbség az, hogy a Break haszndlata esetén a
mérési adatok nem keriilnek tdroldsra, mig a Finish gomb megnyomdsdra igen. A
mérési folyamat mindkét esetben befejezddik.

A Service funkcié minden mérési tizemmodhoz megnyitja az odatartozé szerviz
ablakot, ahol a rendszer hardver elemeit kdzvetleniil lehet kezelni. A napi gyakorlatban
nincs sziikség a haszndlatara.

A Be&dllitdsok gomb megnyomdsara felugrik a Preferences ablak, ahol a
mérési folyamat alapbedllitasait végezhetjiik el.

A Hiba gomb az esetben aktiv, ha a hardverrel val6 kapcsolat sordn hibéat észlelt a

rendszer, ilyenkor nyomjuk meg, jegyezziik fel a kapott informéaciét és inditsuk djra a
szoftvert.

39



40

FEJEZET 8. A MERES



9. fejezet

Az integralas

A kromatogramok integraldsa két médon végezhetd el a programban, a bedllitott pa-
raméterek alapjdn az integrdlé programmal illetve az alapvonalak kézi korrekcidjdval.
Ezeket a funkcidkat a Reprocess ablakban érhetjiik el. Az ablak fels6 eszkozsora-
ban taldlhatéak az 4ltalanos jellegli funkciégombok illetve a zoomolds gombjai, az alsé

eszkozsorban pedig az alapvonal médositas eszkozei.

[~ Reprocess: fhome/labor/LabChrom2/Data/07_19/2005 07 19.001.chr TN EEE]
F&jl Szerkesztés [Nézet Integrate Sigd
=l = =
o B = = H HRA & @ & K
I Index Megnyitds ~ Mentés hyomntatds| Peaklist Peakdata | Kilépés i In Out Reset Report Switch

| Selected detecturluv - I E\: [ show all

6386608

—Bagasfz /|0

L NV S /. N O N 2 e Y v/
| Intpar Add Remove  Select Move Walley  Tangent Set Remove Set Rermowe Retention
[ |[Position 12,357, Value -5211874

9.1. dbra. A Reprocess ablak

Az ablak l4dblécében (footer) ldthatjuk, hogy az egérkurzor éppen milyen pozi-
ciéban van, leolvashatjuk a retencié értékét, a jel értékét illetve azt, hogy melyik
csucson beliil tartézkodik éppen. Gombnyomasra a kurzorvonalat lerakja a szoftver az

ablakban, igy lehet6ség nyilik egyes csucsok kivalasztasara.
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A Peak list gombbal egy elugrd ablakban listat kapunk a csicsokrol.

[~ Peak list T

= ) ‘nﬂ

Misolas | Mentés Nyomtatis Select  Tarles info | kilepes

# ] BL I Retention l Area | Ares i Height I Height% | Concentrationl Name
1 Xx 4787 23831262 3.017 431241.5 4,020 12.308 [1]vmA
2 xX¥x 5137 49468034 6.263 577688.1 5,385 Q.000 [o]
3 X¥x 6.850 419421968 53.098 65062496 60,653 1.051 [1] I1SO-vMA
4 XX 9.867 155489776 19.685 1878376.6 17.511 0.000 [o]
5 Xx 14787 141692300 17,938 13333976 12.430 0.784 [1]1 HICA

9.2. dbra. A csucslista ablak

A Peak data gomb megnyomadsdra az aktudlis csics (ahol a kurzorvonal all)
adatait kapjuk meg a felugr6 ablakban. Ebben az ablakban t6bb belsd lapra (fiilekkel
vélaszthatéan) van rendezve a csticsinformdcid, gy mint dltaldnos adatok, alapvonal
adatok éhatékonysdgi paraméterek.

EETE]
B & v @ 4

Masolas  Mentés Nyomtatas ! Select Torles Kilépés

Parameter

Peak number 4

Peak name

Peak retention 9.867
Peak begin 9.607
Peak end 11.147
Peak area 155489776
Peak area% 19.685
Peak height 1878377
Peak height 17.511
Peak A/H 82.779

Peak concentration 0.000000
Peak concentration% 0.000

Ist code 0
Assigned to Ist 0
Component code 0

9.3. dbra. A csucs adatlap - dltaldanos rész



v

Select  Torlés

Baseline

Parameter

Baseline begin 9,607
Baseline end 11.147
Baseline value at begin  -4880606.000
Baseline value at end -5248101.000

ka

Elsé

a

Vissza

=S

Eldre

wl

Utolsg

Peak 4 of 5.

9.4. abra. A cstcs adatlap - alapvonal rész

Parameter
Peak Width at 10% height 0.447
Peak Width at half height 0.223
Peak Width at baseline 1.540
Peak Efficiency by Width a 7807.173
Peak Efficiency by Width a 10822694
Peak Efficiency by Width a 656.779
Peak Efficiency by Area/He 0.089
Peak partition factor 0.000
Peak selectivity to previou 0,000
Peak selectivity to selecte 0.000
Peak resolution 8.661
Peak theoretical plate 0.000
Peak symmetry at 10% he 0,000
Peak symmetry at 50% he 0.000
Peak symmetry at baselin 0.000
Peak symmetry by area  0.000
Peak 1st moment 0.000
Peak 2nd moment 0.000
Peak 3rd moment 0.000
Peak 4th moment 0.000

Elsé

a

Vissza

[t
Elére
]

Utolse

| ||peak 4 of 5

9.5. dbra. A csucs adatlap - csucsparaméter rész
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10. fejezet

A kalibracio

A kromatografids munka célja a legtobb esetben a mennyiségi analizis. A legegysze-
rlibb, csicsazonositds nélkiili mddszereket a Method dllomany bedllitdsainal ismer-
tettiik a Data processing részben. Amennyiben csicsazonositdssal egybekotott,
komponensenkénti szamoldsra van sziikségiink, gy a kalibracids tablazat hasznélata
valik sziikségessé. A LabChrom-2 szoftver kalibraciés rendszerével az alabbi médsze-
reket hasznélhatjuk:

e Csiicsazonositas - mennyiségi szamolas nélkiil

e Teriiletnormalizacié - dltalaban FID detektorral t6rténd szénhidrogén osszetétel
mérésnél

Belso standard - valamely specidlis 6sszetevé mérésénél, pl. kéntartalom meg-
hatdrozasa ldngfotometrids detektorral

o Kiilso standard - ezt ismerjiik a sz6 klasszikus értelmében kalibraciénak

Az aldbbiakban részletezziik ezen technikdkat és bemutatjuk a szoftverben torténé
hasznalatukat.

10.1. Csiicsazonositas
10.2. Teriiletnormalizacio
10.3. Belso6 standard

10.4. Kiils6 standard

A kiilsé standarddal torténd kalibracié sordn azt haszndljuk fel, hogy a beadott
kalibraciés anyag koncentracidja és a kapott csics valamelyik jellemzdje (teriilet vagy
magassig) valamilyen fiiggvénykapcsolatban van egymdssal. Altaldban linedris (vagy
j6 kozelitéssel linedris) ez a kapcsolat, de szdmolhatunk valamilyen hatvanyfiigg-
vénnyel is. Az anyagmennyiség és a detektorjel kapcsolatdval a 61 oldalon taldlhaté A
detektor jelatvitele fejezetben foglalkozunk részletesebben.
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A kalibraciés ablak els6 lapjan a kalibriciés gorbénket (egyenesiinket) nézhet-
jiik meg.

(=lield

Fajl Szerkesztés MNézet Sigo

Eﬂ[ﬁb&@ﬂ

uj Megnyitas ~ Mentés  Template Nyomtatds —Frissités Kilépés

Main | Settings [ componerts | Levels [ cell data | Concantration [1.000 B v s ‘ Dok |

[ Get concentration from previous level | =
¥ Mégsem
nts

List of compen
# | comporent |

4 [  alkalmez |

:

List of concentration levels

# Level

List of chromategrams in level

# File name

10.1. dbra. A kalibraciés gorbe

A Settings/Be&llitasok lapon édllithatjuk be a kalibracids tablazat kozos
illetve alapértelmezett paramétereit.
A kalibricié tipusa ez esetben External standard.
A Single level calibration jelolénégyzetet a kovetkezd bekezdésben tar-
gyaljuk.
A Main component method jelolénégyzettel azt a funkciét kapcsolhatjuk be,
hogy a nem azonositott komponensek mennyiségét a kiilon kijelolt 6 komponens alap-
jan szamitja ki. Ennek kijel6lése a Component s lapon torténik.
Az Identify by lehulld meniibdl a csiicsazonositds modjat valaszthatjuk ki, azaz

hogy

e Abszolut retencié (Retention)

e Relativ retencié (Relative retention)
e Retencids faktor (Retention factor)

e Elicios sorrend (Elution order)

alapjan torténjen. A relativ retencid illetve a retenciés faktor szamitdsahoz sziikséges
paraméterek megaddsit a Reprocess ablakban végezhetjiik el.

Mindegyik komponensre kiilon-kiilon megadhaté az, hogy milyen gorbével, milyen
egyéb paraméterekkel torténjen a szamolds és az azonositas.

A Defaults keretben megadhatjuk azokat a bedllitdsokat, melyeket szeretnénk min-
den 1j komponens esetén alapértelmezettként latni.

Lehet valasztani, hogy csticsteriilet Area vagy csticsmagassdg Height alapjan tor-
ténjen a kalibracio.

Megadhatjuk az azonosité ablak (search window) méretét abszolut (Static
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search window) és szdzalékos (Dynamic search window) értékben, a végsd
értéket a ketts Osszege adja.
Bedllithatjuk a kalibraciés gorbe tipusat, mely lehet

e Linedris egy paraméteres Linear 1 param (y=ax)

e Linedris kétparaméteres Linear 2 params (y=ax+b)
e Nemlinedris gorbe Nonlinear (y=ax")

e Nemlinedris négyzetes gérbe Nonlinear (y=ax?)

illetve azt, hogy a 0, O pont mesterségesen beleszamolddjon-e az egyenes vagy gorbe
illesztésekor az adatpontok k6zé. Ezt az Include zero (0,0) point jelols-
négyzettel kapcsolhatjuk be.

e

[~'calibration ™™ [EIEE
Fajl Szerkesztés INézet Sugeé
]
D & & & @
] Megnyitas ~ Mentés  Template Myomtatas| Frissites Kilépes
| Msin settings |Gemponants [Levels [ eell data | concentration [1.000 [l ser IS
calibration type Build calibration with use of ‘
Get concentration from previous level ‘
External standard 2| Oinjected volume
[ single level calibration O sample parameters List of components
. [ Gas parameters P ] Component 1 o Alkalmaz
[ Main component method

Calculate analysis with

Identify by O Injected volume

Retention +| | O sample parameters
Defaults [ Gas parameters

Calculate by

T > i— |

Z List of concentration levels
Static search window
= # Level

0.000 |[%

Dynamic search window [%]

Curve type

Linear 1 param (y=ax) *

O Include zero (6,0) point

List of chromatograms in level
# File name

10.2. abra. A kalibracios beallitasok

Amennyiben egy szintli kalibraciét csindlunk, gy javasolt a Single level
calibration jelolénégyzet kijelolése, ugyanis ebben az esetben a kalibracids szin-
tek bedllitdsdval nem kell kiilon torddniink, a szoftver megcsindlja helyettiink. Bekap-
csolds esetén lathatd, hogy a Levels lista és a hozza tartozd kezel6eszk6zok nem
jelennek meg, ezzel konnyebbé, egyszer(ibbé valik munkéank.
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“'calibration T

E&jl

Sgerkesztés MNézet Sugé

B =]

Megnyitds  Mentés

ERC
Ternplate Nyumtatés_‘ Frissités

]

Kilépes.

Cnn:er’\tratmn‘ 1,000

v

Calibration type Build calibration with use of
O injected volume
[0 sample parameters

[ Gas parametars

External standard |

Single level calibration

[ Main compenent methed —_——
- | caleulate analysis with

Identify by O Injected volume
Retention S [ sample parameters

rDefaults - | [E Gas parameters

\calculate by |

| Area %

Static search window

0.000 |

Dynamic search window [%]

curve @? i
Linear 1 param (y=ax) ]

O Include zero (0,0) point

List of cornponents

e ]

W Alkalmaz

[»]
List of chromatograms in level

File name

10.3. dabra. A kalibracids beallitasok

egyszintl kalibraciéhoz

“'Calibration’

Szerkesztés

E4]l

Nézet Sigé

= |

Megnyitas  Mentés

——
| .-
Template Nyomtatas —Frissites |

| concentration | 1.000

H of Set

>

Temp\ate chromatogram to find easier the retenti

[ Get concentration from previous level |

O Internal standard Detector: | Detector 1 |~

Name

List of cornponents

# | comporent |

ID num
ID

Detector

HHU

Fetentmnll‘nnn ‘~:-|

4P Retencis a listabl |

Assign 1T hone

\v!wwth conc of[1.000  [3]

Curve | Linear 1 param (y=ax) +

[ Include zera (0,0) paint
I \
q |

‘ +Huzzé§déi” == Eltavolitas H ®3 Modositas ‘

| [C)mezé torlas I

3

[ kovetkezs |

o Alkalmaz

List of coneentration levels

# | Level =

List uf chromatograms in PR

H\e name

10.4. dbra. A komponens beallitdsok



10.4. KULSO STANDARD

Szerkesztés [Nézet Suge

0O £ =]

O Megnyitas  Mentés

B g & | 4

Template Myomtatas —Frissités ‘ Kilépés

Levels

Concentration | 1,000

Add [ Delete | Modify levels if necessary

Level name|

felv set| [ Poc |
‘ Get concentration from previous level ‘

List of components

Jamount| 1 Z\olume |1 »;Facmril |-;- P I Component I o Alkalmaz

inj.vol. {1 2IST conc [1 B

ermper 1 Spressure]s 3
+Hazzégdés| ‘ s Eltavolitas ‘ ‘ @3 Modositas |

Add (Delete f Modify) chromatogram to the selected level if necessary

List of concentration levels

# I Level I

‘ +Hazzégdés‘ ‘ s Elizyoltas ‘ ‘ @3 Modositas |
[Chromatogram nama]
cormmen]
List of chromategrams in level
| amount] 1 2Nolume [1 [Sractor1 4] [ Fiename | |
inj.vol. |1 24T conc |1 =
[Temper.| 1 2 pressure{1 2|
5

<

10.5. dbra. A kalibracids szint és kromatogram bedllitdsok

Nézet Sigo

D & B B & @

|
7] Megnyitas  Mentés  Template Nyomtatas Frissités ‘ kilép

Cell data|

Concentration | 1.000

Flvse] [ Poc |

[Component status

status|retertion

Peak list of selacted chromatogram

# [ petention | area |

Detector
Na| chl |~

&

Set to cel

1]

Identify
Find & set

B
Unfilled comporents
@ Do nothing

@ Highlight them

Q show erly them

Alaphelyzet

Unidentified peaks——————
@ Do nothing

Q Highlight them

@ Show only them

Cell data at selection

Selected peak's data

[ Get concentration from previous lavel | ’XM—]
( Magsem

List of components
# | comporent | |

[ alkaimaz |

List of concentration levels

E

Level

List of chromategrams in level

# I File name I

10.6. abra. A cella adat

beallitasok
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11. fejezet

A mennyiségi analizis
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FEJEZET 11. A MENNYISEGI ANALIZIS



12. fejezet

A nyomtatas
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FEJEZET 12. A NYOMTATAS



III. rész

Kiegészitések
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13. fejezet

Az integralas alapjai

Jel

Peak start Peak end

a) Poz slope Neg slop

13.1. dbra. A csucs f6 integrdldsi paraméterei
Egy cstcs kvantitativ lefrasahoz harom f6 paraméterre van sziikségiink:
1. A kezd&pontjara (Peak start)
2. A cstcspontjara (Apex)
3. A végpontjira (Peak end)

Elsédlegesen a retencids idokrdl/tavolsagokrdl van sz, ugyanis a jel értéke az adédik
az adatsorbdl az adott retencids értékhez. Az integrilds alapkérdése, hogy milyen
moédon hatdrozzuk meg ezeket a pontokat. A megoldds egyszerl és régdta ismert,
a derivalt — mas néven meredekség — értékek alapjan. A jelfolyam minden pontjdn
képezziik a derivalt (miutdn diszkrét jelsorozatrél van szé valdjaban a differencia)
értékeket, s ahol ez a derivdlt érték kozismertebb nevén a tg o meghalad egy adott
kiiszobértéket, ott cstucskezdetet észlelink. A cstcspontot célszerien a derivalt
eléjelvaltasabol észleljiik a végpontot szintén a kiiszobérték atlépésével. Ezek a pon-
tok/paraméterek a 13.1 dbran j6l lathatéak. A cstcs kezdeténél a tg o értéknek azaz
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58 FEJEZET 13. AZ INTEGRALAS ALAPJAI

a derivaltnak meg kell haladnia a Pozitiv slope kiiszobértéket, a csicsponton
at kell 1épnie a nullat azaz pozitivbol negativba kell elGjelet valtania, majd a csics
végénél (figyelem, itt negativ értékek a derivéltak a leszallé 4g miatt!) nagyobbnak, —
abszolut értékben kisebbnek — kell lennie mint a Negativ slope kiiszobérték.

Ez {gy onmagdban elméletileg nagyszeri, azonban a gyakorlati életben ennél
egy arnyalattal bonyolultabb a probléma. A gondot a mindig jelenlévdé mérési zaj
jelenti. A mért jel a 13.2 dbran l4thaté médon egy zajmentes idedlis jelbdl és a mérési
zajbol tevddik 6ssze. A kromatogram integraldsa ezen a ponton kapcsolddik a mérés

mintavételi frekvencidjdnak helyes megvalasztdsdhoz.

A probléma gyokere az, hogy mig az emberi latdsméd egy folytonos idStengelyt
képzel el az adatgyfijtés és jelfeldolgozds sordn, a valds helyzet ekdzben az, hogy
diszkrét értékekkel dolgozunk mind az id6tengely mind pedig a jel tengely mentén. Ez
a jelfeldolgozas sordn azt jelenti, hogy a szoftver adatpontokkal és nem id&értékekkel
dolgozik, azaz az algoritmus /. 2. 3. ...n-1I n n+1 adatpontokkal dolgozik, nem
pedig id6értékekkel. Amikor egy adott pontban a derivalt (pontosabban a differencia)
értéket kiszamitja a szoftver, olyankor az i-I, i, i+I-ik adatponttal szamol és nem
pedig az ember altal becsiilt, rdnézésre kézenfekvs idGértékekkel. Ennek komoly
kovetkezményei vannak akkor, amikor két adatpont kozt sok vagy kevés idd telik el,
ahol a sok illetve kevés az a sziikségeshez képest értendd. Azt, hogy mennyi az a
bizonyos sziikséges, azt a csucs félértékszélessége hatdrozza meg, a kromatografias
gyakorlatban az 6kolszabdly az, hogy a félértékszélességre 5-15 adatpont essen. Az
ennél siir(ibb mintavételezést — hibdsan — azért szoktdk valasztani, hogy az integralas
pontosabb legyen, hiszen az integralds sordn — a diszkrét mintavételezésbSl adéddan
— egy gorbét kozelitiink egyenes szakaszokkal. Azonban mint l4tni fogjuk, az igy
felerdsitett csticsdetektalasi hiba jelentdsen meghaladja az integralds kozelitési hib4jat.

Jel

Tiszta jel
+ za)j

= mért jel

13.2. dbra. A mért jel mint az idedlis jel és a zaj Osszege

Nézziik azt az esetet a 13.3 dbrdn, amikor helyes mintavételi frekvencidval mérjiik a
jelet. Lathat6, hogy markéns differenciaértékeket kapunk két egymast kovetd adatpont
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kozt, ezt elsésorban a zaj mértékéhez kell viszonyitani.

Jel
Mintavétel
1Hz
= e
A A derivalt (differencia) értékek adatpontonkent P
Adatpont

13.3. dbra. A jel kiilonbségi értékei alacsony mintavételezési frekvencidval

Ha a mintavételi frekvenciat sziikségteleniil megemeljiik, mint ahogy az a 13.4
4brén lathaté, dgy a kiilonbségi értékek (azaz differencia értékek) kicsik lesznek. Er-
telemszertien a kicsi itt is relativ, a zaj az ami behatdrolja a differenciaértékek hasznal-
hat6sagét.

Jel
Mintavétel

10 Hz

A A T

—t

o
N

R

A fderi valt (differericia)i értékekiadatpontonként

Adatpont

13.4. dbra. A jel kiilonbségi értékei magas mintavételezési frekvencidval

Sz€lsbséges esetben — amint a 13.5 dbrdn lathaté — akar teljes csicsvesztés is els-
fordulhat, holott kirajzolva markdnsan megjelenik a csucs a képerny6n illetve a nyom-
taton.

A gyakorlatban a 13.6 dbrdn lathat6 eredménye van a tilzott mintavételezési frek-
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Poz slope

Jel /\
01Hz
Neg slope
4

Poz slope

——/\/——omHz

Neg slope

13.5. dbra. A csucs észlelhetdsége a kétféle mintavételezés esetén

vencidnak. Az alapvonal egyre feljebb kiszik a cstics oldalain, melynek felsé hatara az
inflexiés pont, melyet elvileg nem haladhat meg az alapvonal, ugyanis a derivalt érték
itt tetdzik, azaz ha a kiiszobérték (slope threshold) ezt meghaladja, akkor egyaltaldn
nem lesz alapvonalunk! A napi gyakorlatban van egy ldtszolagos kivétel ez aldl, azon-
ban olyankor az effektust nem a mintavételezési gyakorisdg hibds bedllitdsa okozza
hanem olyan durva, tiiske jellegli zavarok melyek az algoritmust megtévesztve csics
kezdet illetve cstics vég jelzést adnak a szoftvernek és amiatt keriil az inflexids hatar
folé az alapvonal.

Jel

A cslcs inflexiés pontjai

~ Detektalasi hataron van a mintavételezés

Tul gyakori mintavételezés

|

/ Helyes mintavételezés
|

I

[olo

13.6. dbra. Az alapvonal mozgésa a mintavételi frekvencia fliggvényében



14. fejezet

A detektor jelatvitele

A Detektor jel

FS | Full Scale - a detektor mérési tartomanya

Telitési tartomany

Linearis tartomany

\\KJ Anyagmennyiség

Detektor megszolalasi kiiszéb

14.1. abra. A detektor jelatvitele
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FEJEZET 14. A DETEKTOR JELATVITELE



IV. rész

Gyakorlati példak
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A kovetkezd fejezetekben gyakorlati példakkal illusztraljuk a szoftver hasznalatat.
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15. fejezet

Biologiai mintak sorozatmérése
napi kalibracioval és kontrollal

15.1. A feladat

10-20 darabos mintasorozat mérése, mennyiségi analizissel. A mérés ionkromatogra-
fids, elektrokémiai detektorral torténik. Autosamplert haszndlunk. A mérés problémas
pontjai és megolddsuk:

o A minta és a mérés jellegébdl adéddan két mérési sorozat kozott lehetnek eltéré-
sek a retencids id6k kozt (egy mérési sorozaton belill ez nem jellemz§), ezért egy
kontroll keverékkel a mérési sorozat elején az aktudlis retencids idSket rogziteni
kell.

e Szintén a minta és a mérés jellegébdl adédéan minden mintasorozatot friss kalib-
racidval kell mérni. Maga a szamitasi feladat ugyanaz, tehat kalibraciés sablont
haszndlunk az analizishez

e Ellen6rzé mintdkkal (ismert Osszetételli keverékek) a kalibraciot vissza kell
mérni, a mérési folyamat megdllitdsaval a felhaszndléi beavatkozds lehetségét
biztositani ha az eredmények eltérnek a kivdnatostdl.

o A mérési folyamat sordn a szdmolést és a nyomtatdst automatikusan el kell vé-
geznie a rendszernek.

15.2. Az allomanyok a munkahoz

A mérés elvégzéséhez harom allomanyt kell el6re bedllitani a szoftverben:

e A Method file, melyben a mérési paramétereket, az integraldsi paramétereket
illetve a futtatds utan (post-run) végrehajtand6é miiveleteket rogzitjiik.

o A Queue file, azaz a mérési szekvencia, mely a mérés jellegébdl adéddan rész-
ben eldre kitolthets. Minden mérési sorozat egy retencids ellendrzé keverékkel
kezdddik, majd a standard oldat illetve az alacsony és magas koncentracidju el-
len6rz6 keverékek, majd ez utan a vizsgalandé mintak.
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e A Kalibrdcios tabldzat, mivel minden mérés sordn ugyanazokat a komponen-
seket mérjiik, a standardok koncentraciéi ugyanazok (hosszi ideig haszndljuk
a standardot), ami valtozo adat az a retencids id6k illetve az aktualis standard
csicsmagassagai.

Ezeket az dllomdnyokat értelemszer(ien eltaroljuk a szdmitégépen és a késdbbiek-
ben a mérés sordn a szoftver ezeket automatikusan fogja hasznalni. Ujra behivni Gket
csak akkor kell, ha valamilyen médositést sziikséges benniik végrehajtani.

Figyelem!

Ezt a folyamatot normal nem kell elvégezni, a szoftver ezekkel a paraméterekkel beal-
litva lizemel, csak egy torlés vagy udjratelepités miatt lehet erre sziikség. A napi mun-
kahoz a kovetkez6 fejezetben leirtakra lesz sziikség.

15.2.1. A Method beallitasa

A Method file 6sszedllitdsdhoz a f6 ablakbannyomjuk meg a Method gombot, amire
egy szerkesztbablakot kapunk, melyben egy iires, tiszta method Osszedllitds van. A
Measure par lapon ez esetben nincs tennivalonk, mivel mérési sor alapjan fog lezajlani
a mérési sorozat. Adatgy(jtési és feldolgozdsi paramétereket a

e Data Acqg
e Data Proc

e Control

lapokon fogunk megejteni, illetve ha a miiszerrel, méréssel kapcsolatos adatokat sze-
retnénk dokumentélési jelleggel rogziteni, azokat az

e Instrument

e Column/Layer

e Validation

e User specified

lapokon tehetjiik meg, de ez opciondlis.
A Data Acgq lapon az adatgyfjtési paramétereket éllitjuk be. Ezek jelen esetben

e 5 Hz mintavételi frekvencia
e 18 perc mérési id6, a Limit kapcsolot kijeloljik
o A mérést fejezze be automatikusan a rendszer

e A Median filter kapcsol6 az elektromos jellegii tiiskék kisziirésére alkal-
mas adott esetben, itt nem hasznéljuk.

A Control lapon egy fontos bedllitani val6 van, az injektélasi jel fogaddsdnak
engedélyezése. Ez aWait for RUN signal kijelold négyzet, bekapcsoldsaval a
mérés csak akkor indul el, amikor a mintaadagol6 beinjektalta a mintit. Meg kell hozza
adni egy 1d6tdllépési korlatot — melyet 100msec felbontdssal adhatunk be — mivel hiba
esetén nem célszerli egy vdrakozé dllapotban hagyni a szoftvert. Ennek értéke jelen
esetben 3000, azaz 300 masodperc.

A Data Proc lapon allitjuk be azokat a paramétereket, melyek a kromatogram
megmérése utdn sziikségesek az adatfeldolgozashoz. Miutdn egy detektorral mériink,
aChannel 1 meniielem legyen kivalasztva a detektor valasztobol.
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d L=l=]]
Ejl Sgerkesztés Nézet S(go
LIS B =
| Uj Megnyitds Mentés Nyomtatas  Kilépés
Measure Par| Data Acq |Data Proc | control [ Instrument | columnfLayer [validation | User specified
sampling

Sampling rate [5Ha 3]
Limit [18_ ]2 trrin]

[ Auto finish measure
Filtering
[ Median filter

15.1. dbra. Az adatgy(jtési paraméterek

[

EEE]

Edjl Sgerkesztés MNézet Sigé

D =] = =

Uj Megnyitds Mentés Nyomtatas  Kilépes

start control [ Run control [ Stop control [Runtime events [Temperature program [ Gradient program

Enable Event Data  IMEOU | enobleEvent Enable Event Cafa e
(%100 msec) (%100 msec)
O Wait generic enable =
Emit standard signal O Holdstandard signal [ Wait standard ack ElE
Emit control signal O Hold control signal O walt control ack =
Emit ret.control signal O Hold ret.control signal 00  wait ret.control ack D@

Send sampler data [0 |3
Wit sarmpler ack IE

Autozerojprepare run

Wait for READY D@

Emit START signal

Wait for RUN signal [z0ck 2]
check if sample

Check if standard

Check ff control

Meast ,"[pm Acq | Data | H‘}Cuntrullu rim H_'ingwﬁn[@yérlyéhda'i@ﬁlu,s‘oﬁsgé_zrfﬁsrg

o [

Check if ret.control

||

15.2. dbra. A vezérlGjelek

69

Az integralasi paraméterek. Az Integration parameters gomb megnyo-

madsdra az integraldsi paramétereket tartalmaz6 ablak nyilik meg.

A csiicsdetektalas paraméterei. A Detection lapon a csucsdetektdldsi kii-

szobértékeket 4llitjuk be az dbra szerint.

A Kkizarasi ablakok beallitasa. A Lock lapon pedig az els6 4,5 percben lejové

zavar6 matrix jeleket zarjuk ki az integralasbol.
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Fajl Szerkesztés Nézet SOgé

BIEE]

0 ] =]

7] Megnyitas

Mentés  Nyomtatds —Kilépés

Measure Par | Data
Ch# of integration par:

Charnel 1

Noise filter
Filter type

I

Triangle

Filter parameters

[} Integration parameters

[8) Report settings

| Dat= oroc | control [Instrument | olumn/Layer [ validation | us

amete!

Post run action

In case of: [ Sample

-||[ akaima|

X magsem |

[ Analyze
[ Auto print
O Export result list in txt format

& on name ]

O To folder |

| - |[Bongeszes..|

[ Execute external command|

Triangle
| Caleulation method
Q None
Q Area percent
@ Weak
G M Q Scale factor
@ strong 2.001 D

Q Internal standard

Qu i
el Retention [0.001__[=]min || Ret limit (+1-1[0.001 []| conc [o001 [2[ |

® External calibration

IST amount (if any) | L.oo0  |£[{mg/ml

calbbration |

Hﬂl@ungészes...l

15.3. dbra. Az adatfeldolgozdsi paraméterek

T integration parameters’

b [=1[=]0x|
£4l Szerkesztés Nézet Stgd
0 ] = =)
Uj Megryitds  Mentés Nyomtatas — Kilépés
Detection [ Ady Lock | Merge ‘[[’ﬁﬁ‘iégi vectn]
|- Detection parameters
|Up slope Down slope
[ive0o —g[oee 5
Thresholds
| Area Height Width
[ 10000 000 [2][1000.000  [2][0.100 ]|
| Solvent peak detection parameters
Slope Area Height width
[0.000 <[0.000 [#1]0.000 [3'[0.000 =l
| Followers- - -
| Upside Apex Downside
[ ZiE El &
[

15.4. dbra. A csucsdetektaldsi paraméterek

: IS [EI]ES]
£4jl Szerkesziés Neézet Siigo
] =] d
Uj Megnyitds Mentés Nyomtatds Kilépés
on [ Advanced] Lock |Merge [Timed events |
Start \uck? [ Drop truncated peaks
# 1 Lock ON I Lock OFF 1
1 0.000 4.500
[«
[2 ]| Lack on: [0.000 41| Lock oFF: [4.500 Bl
‘ #Huzzéadés| | == Eltavolitas ‘ ‘ @ modositas ‘
1]

15.5. dbra. A kizdrasi ablakok paraméterei
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Az egyéb paraméterek. Jeloljiink be egy St rong simitéstilletve a Calibration
kivdlaszté gombot, hogy kiilsé kalibracidval szeretnénk az analizist megcsindlni. A ka-
libracié nevét nem kell beirni, azt a mintasor kezel6 modul teszi majd meg. A Post
run keretben a Sample mintatipushoz jeloljik be az Auto analyze jelolénégy-
zetet, majd az Apply (Alkalmaz) gombbal fogadtassuk el. Ezt azt jelenti, hogy a
mérés végeztével a szoftver automatikusan elvégzi az analizist, amit utdna természete-
sen feliilbirdlhatunk.

Az OK gomb megnyomdsdra egy mentési filekezel$ ablakot kapunk, majd célsze-
riien vma.met néven elmentjiik a Methods konyvtarba — ezt kindlja fel alapbdl a szoft-
ver — a fajlt.

15.2.2. A Mintasor beallitasa

A f6 ablakban nyomjuk meg Queue gombot és megnyilik a mintasor bedllit6 ablak.
Az adatokat amiket kitoltiink ebben a tablazatban tekintsiik egy sablonnak, ami alapjan
a mérés inditdsakor a végleges mintasor paraméterek bedllitasra keriilnek.

A Header lap
[=l[=[x]
£l Szerkesztés Nézet Sigo
00 =} = =)
| Uj Megnyitds Mentés Nyomtatas  Kilépes
Header [(st [Rasults | ok
File name [ Spealic
Babs Hirectary | - |[Bongeszes..| @ Add subfolder =
SIS B HBE frormefabor LabChrom2 M ethodsferma. mat ”j‘@ungészés H BAiszerkeszt ‘ 18 sigs ‘
calibration jhomeflabar/Labchrom2/Calibrationsivma cal | - |[gongsszzs...| @ remplate

Local copy

Measure time[l.000__ 2] Sampler position[0 ] [ Manual step forward default setting

Number of chromatograms Start extension g M Append| 3 Teljes lista generalasa

15.6. dbra. A mintasor kdzods paraméterei

A Header lapon allitjuk be a mintasorra vonatkozé kozos adatokat. A File
name és a Data directory mezdket hagyjuk iiresen. tartalmuk a mérés indita-
sakor fog aktualizdlédni. A Common method mezbt a Béngészés gomb segit-
ségével tolthetjiik ki, azaz megadjuk az el6bbiekben Osszeidllitott Method file nevét.
A Calibration mezdbe a kovetkezd fejezetben ismertetett moédon elkészitett ka-
libracié nevét visszilk be a Bongészés gomb segitségével. A Local copy Kkije-
1616 négyzetet jeloljiik be, igy a mintasorhoz képz8dik egy sajét kalibracids tablazat
a mérés sordn. A Measure time értéke 18 perc, a mérés inditdsakor a generdlt
mérési listandl ezt fogja bedllitani a szoftver. A Kkiterjesztés kezdeti értéke (Start
extension) legyen 1 és miutdn lesznek egyéb mérenddk is (pl. standard) a minta-
sorban, az Append kijel616 négyzetet jeloljiik meg.
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A List lap
L=l[=]x]

Fajl Szerkesztés Mézet SUge
j 0D &5 @

I Uj Megnyitds Mentés Nyomtatas  Kilépés

EERI
Cemments and IDs =

Name  [control2 |.:hr X Megsem
. \
Sample\D{ ‘
‘ O Auto calibrate | Standard to calibration level: @ How to set to level:

|- Quantiative parameters

injvolume[ 1,000 [2]isT conc[1.000  |2]scale factor[1.000  [£]pressure  [1.000 2]

volume  [1.000  |2]amount [1.000  [#]Factor  [1.000  |£|remperature[1.000  [2]

Sampla pestion: [1_[2] essure trne: 15 3

Wait for manual step forward after measure

‘ +anzégdésl = Elravolitas H &3 modositas H o Besziras H DAlapértékekI £ el ‘ B Le ‘

#Ipusmnn] Name |Ext| Type ILeve\l\m\ume]Amnunt] Factnr] D ] Comment

11 teszt 000 RetControl 1 1.000 1,000 1,000

22 standard 000 Standard 1 1.000  1.000 1.000
3 1 controll 000 Control 1 1000 1000 1,000
41 control2 000 Control 1 1.000  1.000 1.000

15.7. dbra. A mintasor listdja

A List lapon fogjuk majd kitolteni a teljes mintasort, egyelére azonban csak
azt a négy mintdt, melyek minden sorozatban megvannak. Ezek egy retencids teszt,
egy standard és két kontroll minta lesznek. A mérési id6t allitsuk 18 percre, a
Wait for manual step forward after measure jelolénégyzettel jelol-
jik be azt, hogy minden kromatogram lemérése utdn felhasznal6i beavatkozdsra fog
varni a szoftver a tovabbinditdshoz. A minta tipusdnak kijelolését mindegyik minta
esetén tegyiilk meg. A RetControl és a Standard mintdk esetén az Auto
calibrate jelolonégyzetet is jeloljiik be.

15.2.3. A Kalibracio beallitasa

A f6 ablak Calibration gombjanak megnyomadsdval megkapjuk a kalibraciés ab-
lakot.

A Settings lap

A kalibraci6 amit haszndlunk kiilsé standard tipustd, ugyhogy az External
standard meniipontot valasszuk ki a kalibracié tipusa meniibdl. jeloljik be a
Single level kijelolonégyzetet, melynek hatdsara csak egyszintli kalibraciét vé-
gez a rendszer, kevesebb eszkoz lesz a képernydn, egyszeriibbek a bedllitdsok. A tobbi
beviteli mez&vel az alapértelmezett értékeket adhatjuk meg, melyek

e Azonositds retencio alapjdn (Retention)
e Szamolas csicsmagassdggal (Height)
o Csticskeresési tartomény Static 0.3

Ezeket a bedllitdsokat minden komponensre kiilon-kiilon is meg lehet adni, a kalibra-
ciés tabla elkésziiltével ellendrizziik le Sket, ugyanis pl. a tartomany limit O (zérus)
értéke mellett rejtélyes beazonositasi problémak 1éphetnek fel.
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Ejl Sgerkesztés Nézet S(go

Uj Megnyitds  Mentés  Template Nyomtatds| Frissités

h & & [ e | @ ]

Kilgpés

k@ﬂi Settings | Carmp
Calibration type
External standard

s | Chrormatogr
Build
2 [ Injected volume

libration with use of

| Concentratian | 1.000 ‘ of Setl @QK

List of components

Dynamic search window [%]
Curve type

Linear 1 param (y=ax) %
O Include zero (0,0) point

i [EVREEE (R L sample parameters # | componert | |
[ Gas parameters 1 WMA uv of Alkalmaz

[ Main component method 2 ISOVMA uv
Calculate analysis with 3 5 HIAA w

Identify by [ Injected volume 4 Ha uv

Retention #| [ sample parameters 5 HICA uv =

Defaults [ Gas parameters

caleulate by

Height %

Static search window I

= L=l

List of chromatograms in leve

# File name

| E—

15.8. abra. A kalibracio beallitasai

A Components lap

T calibration

EEE

Ejl Sgerkesztés Nézet S(go

Uj Megnyitds  Mentés  Template Nyomtatds| Frissités

h & & [ e | @ ]

Kilgpés

Ternplate chromatogram to find easier the retentions

[ |[zengesess...

Narme |0 internal standard Detector: | Detector 1~

IDnum |1 =
D
Detector

Retertion[L000 |2]  ¢DRetencio a listabsl \

Assign \ST‘ None - ‘with cone ufl 1.000 ‘“3“

Curve | Linear 1 param (y=ax) &

O include zero (0,0) point

| Concentratian | 1.000 ‘ of Setl @QK

List of components

# [ component |
1 vMA w ¥ Alkalmaz
2 1SO-VMA uv
# Retention 3 S HIAA w
4 HvA uv
5 Hca w P

List of chromatograms in level

[ # File name
f It \ el ceoams ] |
{ \

‘ oinoaciss H = Eitavolias | ‘ @ Modosiias ‘

‘ [Mez6tsries ‘ l @ Kovetkez ‘

15.9. dbra. A komponensek

A mérés sordn 6t komponensiink van, ebbdl kettd belsd standard:
e VMA

e ISO-VMA bels6 standard a VMA-hoz
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e 5-HIAA
e HVA
e HICA belsé standard az 5-HIAA-hoz és a HVA-hoz

Vigyiik be az 5 komponens nevét a tdbldba. Beirjuk a Name mez&be a komponens
nevét, beirjuk a retencidjat (ezen adatot az egyes mérési sorozatokban frissiteni fog-
juk), a belsd standardoknadl kijeldljilkk az Internal standard jelolénégyzetet, be-
allitjuk a magassag szerinti szdimoldst (Calculation lap) majd a Static limit
értékét 0.3-ra (Identification lap). Megnyomjuk a Hozz&ad&as gombot.

Ha bevittiikk mind az 6t anyagot, akkor lathatjuk, hogy a belsé standardokhoz tor-
ténd hozzarendelés még nincs meg, ugyanis menet kozben épiilt fel a bels6 standardok
listdja. Kijeloljiik egyenként a komponenseket és kivalasztjuk a hozzdjuk tartozd belsé
standardot majd a Médosit gombot. Ezek utdn beirjuk az adott komponens koncent-
racidjat (belsé standard esetében 1.000), megnyomjuk a Set gombot a koncentracié
mez06 mellett. A kalibraciés sablon elkészitésével végeztiink is.

15.2.4. A beallitasok rogzitése

Azt, hogy a mérési folyamat milyen bedllitdsok mellett folyjon le, azaz mely Method
és Queue fijlok keriiljenek betoltésre a mérés inditasakor, két helyen is bedllithat-
juk. Altaldban a mérési ablak Beallitasok gombja megnyomdsaval tessziik ezt,
azonban itt csak a mérési bedllitdsok lapjat kapjuk meg az ablakban. Ha a {6 ablak
Szerkesztés meniijének Bedllitdsok (Preferences) meniipontjit hasz-
naljuk, akkor tovabbi lehetdségeink is vannak.

A Measure lap
" Preferences B
¥ —— P - = y

Viessure | Repracess | [riie |print [ General| Fok
Data series

Q Unique ® Queue @ Continous
Data directory.

Jhome/labor/LabChrom2/Data/2005/10/14/ [ ][zengesezs. )| [ o akaimae |
Generate new directory for data in Data Root Directory by date

S

[ihomefiaborjLabchromzathods/uma met ‘Blﬁungészés

sample queue for measure
[Ihome/labor/LabChrom2Methods/uma que ‘B‘Eungészes

Store last values as default

15.10. abra. A mérési beallitasok

A Data series kivdlaszté gombok koziil a Queue legyen bekapcsolva.
A Data directory tartalma jelen esetben érdektelen, barmi lehet benne,
ugyanis az alatta 1év6 Generate new directory for data in Data
Root Directory by date jelolénégyzetet bejeloljiik, ezaltal az adatkonyvtar
datum szerint automatikusan jon létre. A Method for meaure illetve a Sample
queue for measure mezdket értelemszertien toltsiik ki a Bongészés gomb se-

gitségével, azokkal a fajlnevekkel melyeket az el6bb hoztunk létre.
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A Directories lap

" Breferences T BEE]
Measure [Reprocess | Calibrate [File] Directories [print [ Ganeral | Dok

Bug Trace directory

ThomeflaborfLabChroma U;“Etmgészés... I ¥ Megsern ]
[ sz

U;“Efmgészés... L

U;“Efmgészés...

U;“Efmgészés...

H;“Efmgészés...

Data root directory.
fhomeflaborjLabChrom?/Data/

Method directory
fhomeflabor/LabChrom3/Methods/

Calibration directory
fhomeflaborfLabChromz/Calibration/

Import data directory
fhomeflabor/LabChrom2/impExp/

Export data directory
fhormeflabor/LabChrom2/impExp/

15.11. abra. A mérési gyokér konyvtar bedllitasa
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Ezen a lapon a mérés szempontjabdl a Data root directory az érdekes,
ezen beliil fogja létrehozni datum szerint struktirdlva az adatkonyvtarakat a rendszer.

15.3. A napi munka, a mérési folyamat

Egy komplett mérési sorozatot a kovetkez6képpen tudunk megmérni. A f6 ablak-

ban nyomjuk meg a Measure
a Start gombot tudjuk megnyomni.

(Mérés) gombot. Megnyilik a mérési ablak, ahol

Amennyiben az eddig részletezett bedllitdsokat megcsindltuk, gy rdgtdon a minta-

sorkezeld ablak nyilik meg a Header fiillel legfeliil.

EEE]

Eéjl Szerkesztés MNézet Sigé

0 £ =

Uj Megnyitds Mentés Nyomtatas  Kilépes

|

Header [List |Res E]

File name 2005_11_04

[ Saeialit

Data directory |/ | - |[gongeszes. | @ add subfolder

”j‘gnngészés H Fszerkeszt

Common method | fhomejlaborjLabChrom2/Methodsjvma.met

Calibration

|B‘Eungészé5 | @ remplate
Local copy

fhormejlabor/LabChrom2/Calibrationsjuma.cal

Measure time|[L8 000 Sampler pnﬁmnr\El O Manual step forward default setting
Number of chromatograms El Start extension 5 @ Append| 3 Taljes lista generélasa

15.12. dbra. Mérés inditds - Queue header

Ezen a helyen sok bedllitanivalé mar nincsen, a k6zos filenevet kitolti a szoftver au-
tomatikusan a ddtumbdl generdlva, a Method és a Kalibracié névbeallitasokat csak el-
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lendrizziik, egyediil a mérendd mintdk szamat kell a Number of chromatograms
mezbben bedllitani, majd a mérési id6t ellendrizziik. Ezek utdn nyomjuk meg a
Teljes lista gener&l&sa gombot, amelynek hatdsira az ablak atvalta List
fiilre, ahol rogton lathatjuk a teljes listdt a kromatogramokrél. Ammennyiben minden
paraméter, bedllitds megfelel, igy az OK gomb megnyomdsdval elindul a mérés.

TStart measure

B[]

E&l Szerkesztés Nézet Sigo

j\ Uj Megryitas  Mentés Nyomtatds  Kilépés

@ List

Comments and IDs

Name ‘cnntm\l “.chr
|

Cummarﬂ

sample \Di |

Contral ~ | [ Auto calibrate | Standard to calibration level: How to sat to level:| Append |~

Quantiative parameters

inj.Volume [1.000  [&]1sT conc[1.000 |2]scale factor[1.000  [#]pressure %
Volurme  [1.000  |&]amount [1.000  []Factor [1.000  [2]remperature 5
éamp\er position: g Measure time: g

wait for manual step forward after measure

| # Hozeeadas || =Ehevoltas || @modostas || fpeesairss || Daepernckek || el || Fle
#]Pusmc] Name IE"‘I Type ]Lavel\m\ume]Amuunt] Facmr] D ] Comment \
11 teszt 000 RetControl 1 1000  1.000  1.000
2 1 standard 000 Standard 1 1.000  1.000 1.000

1 control2 000 Control 1 1.000  1.000 1.000

1 2005_11_04 001 Sample 1 1000 1.000  1.000

2 2005_11_04 002 sample 1 1000 1000 1000

3 2005_11_04 003 Sample 1 1000 1000  1.000

) 2005_11_04 004 sample 1 1000 1000 1000

5 2005_11_04 005 Sample 1 1000 1000  1.000

15.13. dbra. Mérés inditas - Queue list

A mérés elinditdsa utdn a mérési ablak bal oldaldn 14thatjuk az aktudlis mérési sort,
melyben sziirkével van jelolve a mar lefutott illetve az éppen futé mérés. Amennyiben
egy mar lefutott mérést kijeloliink, dgy a gombok kivildgosodasaval lehet6ség nyilik
ezen kromatogram feldolgozdsara.
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Chromatographic Workstation Measure:HPLC [=][=][x] l
Eajl Szerkesztés [eézet Sugd

H@ B x ®H 0 Q@ B & x o 4
. U MMegnytss  Bezaras

Start  Break  Finish i

Service.  Beallitasok
T

=Y = @ Detectory

Fun __ stop Ismétel
#[pos | Name

11 teszt.000 3 v e et
31 con :
3 controll,000 Filename: /home/labor/LabChromz/Data/2008/11/04/Data/controll, 000, chr
4 1 contrel2.000
51 2005_11_04.001
6 2 200511 04.002
7 3 2005_11_04.003
8 4 2005 11 04.004
9 5 2005_11_04.005

-1 mv /0 min Bty

15.14. abra. Mérési folyamat - mintasor
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Targymutato

/dev/ttySO0, 17
/dev/ttyS1, 17
Ui, 5

A/D konverter, 16

Area, 46

Auto finish measure, 30
automatikus programinditas, 16
Autozero/prepare run, 31
azonosito ablak, 46

Beallitasok, 7

Beallitasok (kalibracio), 46
Bug Trace directory, 9
BugTrace, 13

Calibration directory, 9
Coml, 17

Com?2, 17

Continue broken series, 8
Control, 17, 31
csucsazonositas, 46
csicsmagassag, 46
csucsteriilet, 46

csatorna, 16

Data Root Directory, 7

Data root directory, 9
Datastation, 3

Defaults (kalibracid), 46
detektor, 16

Directories, 9

Dynamic search window, 47

Editable, 28
egy szintii kalibracio, 47
Export data directory, 9

Finish, 30
fluoreszcencias mérés, 32
folyamatos mérések, 8

General, 12

Generate name at every start by name de-
faults settings, 27

Generate new directory, 7

Height, 46

Identify by, 46

Import data directory, 9
Include zero (0,0) point, 47
Instr spec, 29

interface, 17

kiils6 standard, 45

Limited number of measured chromato-

gram:, 9

linedris egy paraméteres kalibracios
gorbe, 47

linedris két paraméteres kalibracids gorbe,
47

Linear 1 param (y=ax), 47
Linear 2 params (y=ax+b), 47

mérési folyamat, 5

Main component method, 46
margok, 13

Median filter, 31

Method, 5

Method directory, 9

Method for measure, 7
mintasor, 5

Name defaults, 27

nemlinedris kalibricids gorbe, 47

nemlinedris négyzetes kalibracios gorbe,
47

New, 5

No HW communication, 17

Nonlinear (y=ax2), 47

NormX, 31
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NormY, 32
nyomtatds, 13

Prefix, 27

Register samples in active queue, 8
Rule to restart queue, 8

Sample information, 28
search window, 46
Settings (kalibracio), 46
Short scan, 31

Single level calibration, 47
Static search window, 47
Suffix, 27

tesztoldal, 14
User defined info, 28

Wait for run signal, 31
Wavelength, 32
Workstation, 3

XStart, 32
XStop, 32

YStart, 32
Ystop, 32
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