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1 Sobre este documento

1.1 Funcao do documento

Este documento fornece instrucdes relacionadas a tarefas gerais do usudrio para a biblioteca de dados Raman,
incluindo navegacéo, explicacdo de campos, manipulacéo de dados, entre outros. Para instru¢des administrativas,
incluindo instalacéo, gestdo do banco de dados, gestdo de usudrios e seguranca, consulte as Instrucdes de operacdo
para administradores do Raman data library (BA02349C).

1.2  Simbolos de seguranca

Estrutura das informac6es Significado

A AVISO Este simbolo te alerta para uma situacéo perigosa. Se esta situacdo perigosa

Causas (/consequéncias) néo for evitada, podem ocorrer ferimentos sérios ou fatais.

Se necessario, consequéncias de nédo-
conformidade (se aplicavel)

» Acédo corretiva

A ATENGAO Este simbolo te alerta para uma situacéo perigosa. Se essa situagdo néo for
Causas (/consequéncias) evitada, podem ocorrer ferimentos de menor grau ou mais graves.

Se necessério, consequéncias de nédo-
conformidade (se aplicavel)

» Acdo corretiva

NOTA Este simbolo alerta quanto a situa¢des que podem resultar em dano a
Causa/situacédo propriedade.

Se necessério, consequéncias de nédo-
conformidade (se aplicavel)

» Acdo/observacéo

1.3  Seguranca

Para informacdes sobre a operacéo segura dos analisadores Raman Rxn e do software Raman RunTime, consulte
as Instrugées de Operagdo do Raman RunTime v6.5 (BA02180C). Recomenda-se que as Instrugées de operagéio do
Raman RunTime v6.4 (ou mais recente) sejam lidas na integra antes de usar o Raman Data Library.

1.3.1 Seguranca de TI

As medidas de sequranca de TI, que fornecem protecdo adicional para o equipamento e transferéncia de dados
associada, devem ser implementadas pelos operadores de acordo com suas normas de seqguranca.

1.4 Glossario

Termo Descricdo

Analisador Um sistema integrado de espectroscopia projetado para acomodar sondas de fibra éptica para fins de andlise

Raman Rxn4 de amostras.

Andlise de Qualquer processo de trabalho com o objetivo de obter informacdes uteis a partir dos dados brutos fornecidos

dados pelo espectréometro.

Assinatura Autorizac¢do do registro eletrénico por um individuo na forma de confirmacéo digital que é legalmente

eletrénica vinculativa e equivalente a assinatura manuscrita do individuo.

BCA Background Correction Accuracy - Precisdo da correcdo de fundo

°C Graus Celsius

CFL 0 novo formato de arquivo CFL definido na "Especificacdo de formato de dados. universal da Galactic Industries
Corp.", datada de 4 de setembro de 1997
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Termo Descricao

Cfm Cubic feet per minute - pés cubicos por minuto

CFR Code of federal regulation - Cédigo de regulamentacéo federal

cGMP Current good manufacturing practices - Boas préaticas de fabricacdo atuais

cGxP Current good clinical, laboratory, and/or manufacturing practices - Boas praticas clinicas, laboratoriais e/ou de

CMMS Computerized maintenance management system - Sistema de gestdo de manutencdo computadorizado: um
banco de dados baseado em computador que contém todas as ordens de servi¢o de manutencéo e é utilizado
para programar atividades.

COTS Configurable off-the-shelf - Configuravel pronto para uso

CTQ Critical to quality - Critico para a qualidade

Dados graficos

Dados-chave, informac6es e atributos que podem ser representados em um formato grafico.

Filtro Savitzky- |Um filtro digital que pode ser aplicado a um conjunto de pontos de dados digitais com a finalidade de suavizar
Golay os dados, ou seja, aumentar a precisdo dos dados sem distorcer a tendéncia do sinal.

GAML Generalized analytical markup language - Linguagem de marcacéo analitica generalizada

GCC Global change control - Controle global de mudancas

GDP Good documentation practices - Boas praticas de documentacéo

GHz Gigahertz

Hz Hertz

IAPP Information asset protection policy - Politica de protecéo de ativos de informacdes

In Situ Em seu local original

1Q Qualificacdo da instalacdo

LAN Local Area Network - rede de area local

Nm nandémetros

0Q Qualificacdo da operacédo

0S Sistema operacional

PAT Process analytical technology - tecnologia analitica de processos

PC Computador pessoal

ppb Partes por bilhdo

ppm Partes por milhdo

psig Libras por polegada quadrada manométricas

QC Controle de qualidade

RAM Memoria de acesso aleatdrio

Registro Qualquer combinacdo de registros representados em formato digital que sejam criados, modificados, mantidos,
eletrénico arquivados, recuperados ou distribuidos por um sistema de computador e usados para uma atividade

requlamentada de cGxP.

Relatorio final

Um documento que resume todos os resultados derivados da execucdo de um documento de validagdo.

Requisitos
cruciais

Um requisito que, se néo for atendido, tem um impacto adverso em algum dos requisitos de agéncias
reguladoras, na integridade dos dados ou na seguranca.

Requisitos ndo

Um requisito que, se ndo for atendido, ndo tem um impacto adverso em algum dos requisitos de agéncias

cruciais reguladoras, na integridade dos dados ou na seguranca.
Senha O cédigo exclusivo e privado inserido pelo usudrio para fins de identificac&o.
SPC Formato de arquivo definido pelo desenvolvedor.
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Termo Descricdo

Spectra Os dados brutos do espectrometro Raman apos o processamento no formato SPC (GRAMS).

Trilha de Registro independente, gerado por computador, de alteracdes em registros eletrénicos, indicando horario,
auditoria operador, acdo, conteudo e, se necessario, motivo.

UPS Uninterruptable power supply - Fonte de alimentac&o ininterrupta

URS User requirements specification - Especificacdo dos requisitos do usuério

Usuario Usuaério final que concluiu o treinamento necessario e recebeu acesso a aplicagéo.

autorizado

1.5 Documentacao

Toda a documentacéo esta disponivel:

= No dispositivo de midia fornecido (n&o incluido no escopo de entrega para todas as versdes do equipamento)

= No aplicativo para celular da Endress+Hauser: www.endress.com/supporting-tools

= Na area de Downloads do site da Endress+Hauser: www.endress.com/downloads

Esse documento é uma parte integrante do pacote de documentos, o qual inclui:

Raman Data Library

Cédigo da peca | Tipo de documento Descricdo

BA02349C Instrucdes de operacdo Uma visdo geral completa das operacdes relacionadas a gestdo da seguranca e do
para administradores do | banco de dados do Raman Data Library.
Raman Data Library

KA01717C Resumo das instru¢des Um guia de inicio rapido para operacdo do Raman Data Library ap6s a instalagéo.
de operacédo do Raman
Data Library

TI01802C Informacg@es técnicas do | Auxilio ao planejamento do seu sistema de andlise de dados.

O documento contém todos os dados técnicos para o software.

1.6 Marcas registradas

SIMCA®

Marca registrada da Sartorius Stedim Biotech.

GRAMS IQ™

Marca registrada da Thermo Fisher Scientific.
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2 Descricao do produto

O Raman Data Library da Endress+Hauser é um software projetado para organizar, visualizar, analisar e gerar
relatérios sobre dados espectrais Raman Rxn. O Raman Data Library complementa o Raman RunTime integrado
no Raman Rxn da Endress+Hauser, fornecendo armazenamento, organizacdo e analise de espectros e coleta de
dados de multiplos analisadores do laboratério para o cGxP.

O Raman Data Library foi criado para usudrios que precisam visualizar espectros Raman, associa-los a dados de
referéncia e criar modelos de pico univariados. Com esse software, os dados preparados podem ser exportados para
modelagem multivariada externa.

Recursos do Raman Data Library:

= Organizacao de dados. Combina espectros com valores de referéncia, prepara de dados antes da modelagem
quimiométrica, oferece a funcéo de pesquisa no armazenamento de dados e garante a integridade dos dados.

= Andlise de dados. Oferece visualizacdo aprimorada de espectros e andlise simples, como tendéncias de pico e
modelagem univariada.

= Opcdo cGxP. Atende as normas da industria para rastreabilidade, armazenamento e arquivamento de dados
espectrais.

O Raman Data Library armazena dados espectrais em um banco de dados SQLite integrado seguro, realiza calculos
nos dados espectrais e exibe dados espectrais e seus metadados associados em relatorios e na tela. Essa
funcionalidade permite que os espectros Raman atuem como dados de referéncia para o desenvolvimento de métodos
Raman quantitativos e atendam as necessidades da FDA 21 CFR Parte 11 como parte de uma solucéo analitica
validada.

O Raman Data Library pode ser implementado para estar em conformidade com a 21 CFR Parte 11 quando instalado
com o instalador cGxP Setup e qualificada via IQ/0Q com a Endress+Hauser, e PQ com o cliente. Quando instalado no
modo c¢GxP, o programa facilita a coleta, armazenamento e organizacdo dos espectros Raman, de modo que os
espectros possam:

= Atuar como conjunto de dados de calibracdo para o desenvolvimento de modelos Raman quantitativos como
parte de uma solucdo analitica validada, ou

= Atuar como entrada de dados em modelos validados usados para previsdes de propriedades de processos ou
amostras

2.1 Instalacdo

O Raman Data Library foi projetado para ser instalado em uma estacéo de trabalho auténoma. O Raman Data Library
contém funcionalidades para exportar dados de cada instancia da aplicacdo e importar os dados para um local
centralizado. Consulte as instru¢des de instalacdo nas Instrucdes de operacdo para administradores do Raman data
library (BA02349C).
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2.2  Configuracdes de seguranca (somente na versdo cGxP)

Em ambientes cGxP, o Raman Data Library utiliza a autenticacdo de usuario para garantir a rastreabilidade e registro
de todos os eventos. Nos ambientes centrais do Raman Data Library, o gerenciamento e autenticacéo de usuarios néo
sdo utilizados.

Na janela Settings, vocé pode modificar as configuracdes de seguranca do sistema. Para fazer alteracdes nas
configuracdes de seguranca do sistema, vocé deve estar logado com a funcdo System Settings Manager.

Settings Event Log save

A0055947

Figura 1. Janela Security

A partir da janela Settings, vocé pode selecionar:

= Authentication type. O tipo de autenticacdo para a aplicacdo. O usudrio pode escolher entre os modos de
autenticacdo System, Domain e Local.

= Domain path. (Somente autenticacdo tipo Domain) O caminho do dominio.

= Minimum password length. Numero minimo de caracteres para a senha do usuario. O numero minimo de
caracteres permitido é 6.

= Maximum login failures. O nimero permitido de tentativas de login malsucedidas antes que uma conta de
usudrio seja bloqueada.

= Number of passwords remembered. O nimero de novas senhas Unicas que devem ser associadas a uma conta
de usudrio antes que uma senha antiga possa ser reutilizada.

= Days before password expiration. O periodo de tempo (em dias) que uma senha pode ser usada antes que o
sistema exija que o usudrio a altere. Vocé pode definir que as senhas expirem ap6s um determinado nimero de
dias ou pode especificar que as senhas nunca expirem ao definir o numero de dias como 0.

= Timeout seconds. O periodo de tempo (em segundos) de inatividade permitido antes que ocorra um timeout do
sistema. Apés um timeout do sistema, os usudrios precisam inserir novamente as credenciais para continuar ou
sair do programa. Se Timeout Seconds for definido como 0, o timeout do sistema sera desativado. O valor
maximo de tempo limite configuravel é de 3600 sequndos (60 minutos).

System Timeout

Enter credentials for user Example User to continue.

A0055948

Figura 2. Tempo limite do sistema

= Save. Salva as configuracdes de seguranca do sistema.
= Settings event log. Exibe o registro de eventos das configuracdes.
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2.3  Gestdo de usuarios (somente na versdo cGxP)

Em ambientes cGxP, o Raman Data Library autentica usuérios para garantir a rastreabilidade e registro de todos os
eventos. A versdo basica do Raman Data Library néo oferece gerenciamento e autenticacdo de usuérios.

A janela Users permite que os administradores adicionem, atualizem e excluam contas de usudrios. Ela também
permite que administradores visualizem eventos de um usudrio especifico ou todos os eventos de todos os usuéarios.
Para gerenciar usuarios, vocé deve estar logado em uma conta com a funcdo Users Manager.

Edit User

A0055949

Figura 3. Janela Users

A partir da janela Users, vocé pode selecionar:

= Add New. Cria um novo usudrio.

= Remove. Remove o0 usudrio selecionado. A funcdo Data Remover é necessaria para remover um usuario.
= Users Event Log. Exibe o registro de eventos para todos os usuarios.

= Event Log. Exibe o registro de eventos para o usudrio especificado.

2.3.1 Funcoes do usuario

Na funcionalidade de func¢6es de usuario, um administrador de usuérios pode criar usuarios com privilégios que
seguem a estrutura organizacional determinada pelo cliente. Dessa forma, ndo ha grupos de usudrios fixos. Em vez
disso, ha diversas opcdes para estruturar os privilégios através da atribuicdo de uma combinacédo de func¢des de
usuario.

As funcdes de usuario podem ser utilizadas para limitar a funcionalidade do usuario. Qualquer combinac&o de
funcoes pode ser atribuida a um determinado usudrio, desde todas as funcdes até nenhuma funcéo.

Funcéo Acbes permitidas

Data Remover = Remover conjuntos de dados
= Remover espectros

= Remover campos de dados

* Remover projetos

Data Operator = Importar, exportar e editar dados
= Pesquisar espectros

= Aplicar e exportar modelos

= Adicionar comentarios

Data Approver Aprovar conjuntos de dados

System Settings Manager | Modificar as configura¢des do sistema

Spectral Sources Manager |= Adicionar e editar fontes espectrais
= Reiniciar e desligar um analisador

8 Endress+Hauser
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Funcdo

Acobes permitidas

Projects Manager

= Adicionar projetos
= Editar projetos

Users Manager

= Adicionar usuarios
= Editar usuarios
= Desativar usuarios

Analyzer Calibrator

Calibrar um analisador Raman Rxn

Analyzer Verifier

Verificar um analisador Raman Rxn

Analyzer Operator

= Iniciar aquisi¢cdes de conjuntos de dados
= Parar aquisi¢des de conjuntos de dados
= Pausar aquisi¢des de conjuntos de dados

Analyzer Collection
Settings Manager

Alterar as configuracdes de aquisi¢cdo do conjunto de dados

Analyzer Settings Manager | = Adicionar e alterar arquivos de modelo

= Alterar arquivos de calibra¢éo de intensidade
= Alterar padrdes de verificacdo

As funcdes de usuario podem ser restritas a um conjunto de privilégios ou combinadas em conjuntos relacionados as
responsabilidades da funcdo de usudrio. A tabela a seguir apresenta exemplos de conjuntos de funcées que podem
ser atribuidos a usuérios, supervisores e administradores.

Nivel do usuario

Funcbes aplicadas

Usuario

Data Operator

Spectral Sources Manager

Analyzer Calibrator

Analyzer Verifier

Analyzer Operator

Analyzer Collection Settings Manager
Analyzer Settings Manager

Supervisor

Data Remover

Data Approver

System Settings Manager
Projects Manager

Administrador

Users Manager

Endress+Hauser
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2.3.2 Criar um novo usuario

Para criar um novo usuario

1. Najanela User, clique em Add New.

Crie novas contas de usudrio do Raman Data Library para todos os novos usudrios do sistema. Embora o Raman
Data Library possa renomear usudrios, use essa funcionalidade apenas para atualizar o nome de um usuério
devido a uma mudanca de nome. Ndo renomeie uma conta de usudrio para transferir essa conta para outra
pessoa.

Um novo painel Edit User é exibido.

Edit User

Last Name: User

Has Role

Restart and shut down an analyzer

User Roles:

Analyzer Operator
Analyzer
Analyzer

Description:

Set Password:

Confirm:

[ Password change required at next login

[ Account Disabled

A0055964

Figura 4. Painel Edit User

2. Insira as propriedades do usuério:

s Login name. O nome usado para fazer login no sistema. Cada nome de login deve ser unico e ter
de 1 a 100 caracteres.

= First name. Primeiro nome do usuario. Ele pode ter de 0 a 100 caracteres de comprimento.
s Middle name. Nome do meio do usuario. Ele pode ter de 0 a 100 caracteres de comprimento.
s Last name. Sobrenome do usuadrio. Ele pode ter de 0 a 100 caracteres de comprimento.

= Userroles. As funcdes concedidas aos usudrios no Raman Data Library. As fun¢des de usuario podem
ser adicionadas ou removidas marcando ou desmarcando a caixa de selecdo Include para cada funcéo.
Consulte Fungdes do usudrio > B.

s Description. Uma descricdo do usuario.
3. Insira uma senha valida nas caixas Set Password e Confirm Password.
As senhas devem atender aos sequintes requisitos minimos:
= Deve conter pelo menos um caractere especial
= Deve conter uma combinacdo de letras maiusculas e minusculas
= Deve atender ao comprimento minimo da senha, definido na janela Settings

4. (Opcional) Selecione Password change required at next login (alteracéo de senha exigida no préximo login)
ao adicionar um novo usuaério.

5. Clique em Save.

10 Endress+Hauser
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2.3.3 Desativar um usuario

As contas de usudrio inativas do Raman Data Library podem ser desativadas, mas sempre devem ser mantidas no
Raman Data Library para fins de histérico e trilha de auditoria. Um usuério desativado ndo pode fazer login.
Para desativar um usuario

1. Najanela Users, selecione a conta de usuério a ser desativada.
2. Selecione Account Disabled.

3. C(lique em Save.

2.3.4 Alterando o usuario

Clique em Change User na faixa de op¢des superior para trocar para um usudrio diferente. As credenciais do usuario
devem ser inseridas corretamente para mudar para um usudrio diferente.

Login

Please enter credentials to continue.

A0055965

Figura 5.Login do usudrio

2.3.5 Alteracao da senha

Clique em Change Password na faixa de opcOes superior para alterar a senha do usudrio atual. O programa exige
que o usuadrio digite a senha antiga, a nova senha e entdo confirme a nova senha.

As senhas devem atender aos requisitos minimos. Uma senha deve conter pelo menos um caractere especial, uma
mistura de letras maidsculas e minusculas e atender ao comprimento minimo da senha, que é definido na janela
Settings.

Change Password

Confirm Password

A0055966

Figura 6. Caixa de didlogo Change Password

Esse item de menu ndo esta disponivel se o modo de autenticacédo estiver definido como Local Windows ou Domain.
Com esses modos de autenticacdo, as alteracoes de senha sdo controladas pelo servidor de autenticacdo selecionado.
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3 Operacéo do software

O Raman Data Library tem recursos e fun¢des que podem ajudar a criar um fluxo de trabalho para analise de dados
espectrais. Um fluxo de trabalho sugerido é mostrado abaixo. Depois de concluir uma parte do fluxo de trabalho,
como a importacdo de dados ou a aplicacdo de pré-tratamentos, o software abre a préxima etapa do processamento
dos dados.

Fluxo de trabalho sugerido do Raman Data Library

Crie um projeto Adicione fontes espectrais Crie um conjunto de dados
Aplique pré-tratamentos Defina picos e regides
Defina visualizacdes e painéis Crie templates

Este manual foi elaborado para sequir esse fluxo de trabalho, desde a adicdo de dados ao Raman data library até a
criacdo de projetos, uso de pré-tratamentos e analise de dados.

Depois de instalar o Raman data library, vocé deve se familiarizar com a interface do software para desenvolver um
fluxo de trabalho de andlise de dados que atenda as suas necessidades. Consulte o Resumo das instrugées de operagdo
do Raman Data Library (KA01717C) para instrucdes de inicio rapido.

3.1 Login (somente na versido cGxP)
Na versdo cGxP do Raman data library, é necessério fazer login para abrir o programa.

O nome de login e a senha sdo campos obrigatérios. O nome de login néo diferencia maiusculas de minudsculas.
Por exemplo, o0 nome de login "Jane" é equivalente ao nome "jane"

Como medida de segurancga, se um usuario fizer um numero configuravel de tentativas malsucedidas de login, ele
serd automaticamente bloqueado. E preciso entrar em contato com um administrador para reativar um usudario
bloqueado.

3.2 Modos online e offline
O Raman Data Library pode ser utilizado com dois modos diferentes:

= Online. Os dados em tempo real de um analisador Raman sdo transmitidos para o software de modelagem,
oferecendo uma andlise de composicdo em tempo real.

= Offline. Os conjuntos de dados sdo importados e podem ser analisados independentemente dos processos em
tempo real. No modo offline, vocé também pode criar templates a partir de analitos conhecidos, criando
templates de modelos e conjuntos de dados para usar e comparar com dados em tempo real.

0 uso desses dois modos permite que vocé compreenda e atue sobre os espectros Raman coletados em ambientes
de processo em tempo real.

3.3 Interface do usuario

Ao iniciar o Raman Data Library pela primeira vez, um painel em branco é exibido com icones de menu do lado
esquerdo. O menu a esquerda pode ser expandido. O Raman Data Library abre com um painel em branco até que
um conjunto de dados seja carregado e as visualiza¢Oes sejam configuradas.

Para garantir a experiéncia esperada da interface do usuério no Raman Data Library, configure a escala de exibicdo
do Windows para 100%.
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Instrucdes de operacéo para usuarios Raman Data Library 2.0

3.3.1 Menus

Menu principal

O menu principal no lado esquerdo do Raman Data Library permite a navegacéo entre as funcdes do software.

Item de

Navegacao
menu gag

Expand/collapse. Exibir ou ocultar os itens de menu.

A0055967

Dashboard. Criar e gerenciar painéis de usuarios.

A0055968

Datasets. Criar e gerenciar conjuntos de dados.

A0055969

Analyze Dataset. Analisar o conjunto de dados ativo. Habilitado somente quando ha um conjunto de dados
ativo. Esse item contém cinco abas:

= Dados
= Pré-tratamento

>
2
S
]
7
°
N
3

= Picos/Regibes
= Telas
= Resumo

Data Fields. Criar e gerenciar campos de dados.

]

A0055971

Spectral sources. Criar e gerenciar fontes espectrais (OPC/SPC).

o=0
=

A0055972

Projects. Criar e gerenciar projetos.

Users. Criar e gerenciar usudrios. Este recurso esta disponivel somente na versdo cGxP do Raman Data
A0055974 LibrarY'

>
3
S
I
v
e
N
v

Settings. Gerenciar as configura¢des do sistema. Este recurso esta disponivel somente na verséo cGxP do
ACOSOS Raman Data Library.

Faixa de opcdes

A parte superior do Raman Data Library contém uma faixa de opcOes. A partir da faixa de op¢des, vocé pode:

= Selecionar um projeto. A lista Selected Project na barra de menu superior permite que vocé navegue entre
os projetos. Para informacdes sobre projetos, consulte Projetos > B.

= Alterar o usuario (somente na versio cGxP). Ao clicar na ferramenta "Change user", é possivel trocar para
um usudrio diferente e manter o programa em execucdo. Para descricdes sobre como alterar usuérios e senhas,
consulte Gestdo de usudrios (somente na versdo cGxP).

= Alterar a senha (somente na versio cGxP). Ao clicar na ferramenta "Change password", vocé pode alterar sua
senha.

= About. Clicar nessa ferramenta exibe a versdo do software, nimero da versdo, ID de instalacdo e informacdes
de direitos autorais.

Selected Project  Dataset1 ~ _’;. Change User e Change Passwort About
g o g

A0056151

Figura 7. Faixa de opgdes

3.3.2 Painel da biblioteca de dados

O painel (dashboard) é a tela principal para a analise de rotina. Ele exibe abas que podem ser configuradas para
mostrar graficos de conjuntos de dados salvos. Uma aba do painel pode conter telas de mais de um conjunto de
dados. Um ou mais conjuntos de dados devem ser definidos para exibir as telas no painel.

Endress+Hauser 13
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Para usar o painel, vocé deve primeiro sequir uma configuracéo inicial apresentada no inicio deste capitulo e descrita
em Adicionar dados ao Raman data library - B e Andlise de conjuntos de dados > B. Vocé também pode consultar
0 Resumo das instrugdes de operagdo do Raman Data Library (KA01717C) para um guia de inicio rapido.

Quando o Raman data library é iniciado, as abas do painel da sessdo anterior sdo carregadas. Se nenhum painel
anterior tiver sido definido, como durante o primeiro uso do software, o painel estard em branco. As abas do painel
salvas anteriormente podem ser recarregadas clicando em Launch Dashboard na aba Summary da janela Analyze
Dataset. As abas do painel sdo salvas automaticamente quando o Raman data library é fechado.

Quando o painel é configurado e iniciado para um novo conjunto de dados, ele fornece duas exibi¢des padréo: a grade
de espectros e o grafico de espectros. As telas adicionais para um conjunto de dados séo definidas dentro da analise
do conjunto de dados, na aba Views. Consulte Criagdo de telas no painel: grades, tendéncias, espectros e grdficos 3D
- B para mais detalhes sobre como definir as telas.

T

roanenan | [“comre |

Dataset: Compound . View: Trnd Pt Change View.

Trend Plot

=

A0055976

Figura 8. Aba do painel com 4 telas

No painel, vocé pode:

= Add New Tab. Adiciona um novo painel. Ao adicionar uma nova aba ao painel, vocé sera solicitado a selecionar
o numero de telas (1 a 4). Uma aba do painel pode conter telas de mais de um conjunto de dados.

= Copy Tab. Cria uma nova cépia da aba atual do painel.

= Change View. Altera a exibicdo do conjunto de dados, permitindo que o usuério selecione um grafico ou grade
diferente.

= Change Tab Dataset. Seleciona um conjunto de dados e remove todas as telas de uma aba do painel. O conjunto
de dados selecionado é carregado para que as visualiza¢des de seus graficos possam ser rapidamente adicionadas
a aba.

s X Fecha uma aba do painel.

Criar um novo painel

Esse procedimento exige que vocé tenha adicionado fontes espectrais, criado um conjunto de dados a partir dessas
fontes e aberto um painel inicial na janela Analyze Dataset. Consulte Adicionar dados ao Raman data library -
e Andlise de conjuntos de dados > B para instrucdes.

1. No Dashboard, clique em Add New Tab.
A lista Add New Tab exibe uma selecdo do numero de telas no novo painel.
2. Nalista Add New Tab, selecione o nimero de telas que o novo painel exibe (1 a 4).

Quando um novo painel é criado, nenhuma tela de graficos ou grades é exibida.
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Current Dataset: [Example Dataset

eS|

ausen\Dta braopEndressHausesDataibrary | 8 vent Log

A0055977

Figura 9. Aba vazia no painel
Para criar uma visualizacdo que mostre mais do que as telas padréo Spectra Plot e Spectra Grid, vocé precisa
adicionar telas na janela Analyze Dataset.

3. Configure as telas sequindo as instruc¢des em Criacdo de telas no painel: grades, tendéncias, espectros e grdficos
3D > B. Retorne para o painel (dashboard).

4. Nanova aba do painel, clique em Change View.
A caixa de didlogo Change View é exibida.
5. Selecione a fonte do conjunto de dados e, em seqguida, selecione a tela. Clique em Change View.
A nova tela é exibida no painel. Para renomear um painel, clique duas vezes no nome da aba do painel.

Para salvar um painel, vocé deve defini-lo e salva-lo na aba Views. Consulte Criagdo de telas no painel: grades,
tendéncias, espectros e grdficos 3D > B para mais informacdes.
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4 Adicionar dados ao Raman data library

Este capitulo fornece instrucdes sobre a criacdo de fluxos de dados, fontes espectrais e importacdo de arquivos SPC
para conjuntos de dados. A inclusdo de dados ao Raman data library pode ser automatica ou manual. O fornecimento
automatico de dados é configurado na janela Spectral sources. As importa¢des manuais de arquivos SPC séo feitas
por meio da janela Datasets.

Ha 3 maneiras de trazer os espectros Raman para o Raman data library:

=  Importar manualmente as pastas que contém arquivos SPC
= [mportacdo automatica de arquivos SPC a partir de uma pasta monitorada
= [mportacdo automatica de uma conexdo OPC para o Raman RunTime

4.1 Projects

Os projetos contém e organizam dados. Para importar dados para o Raman data library, vocé deve primeiro criar
um projeto para conter os dados. Na janela Projects, vocé pode:

= Add New. Adicionar um novo projeto.

= Projects Event Log. (somente versdo cGxP) Exibir um registro de eventos para todos os projetos.

= Event Log. (somente versdo cGxP) Exibir o registro de eventos de um projeto especifico.

= Remove. Remover o projeto selecionado. Na versdo cGxP do Raman data library, a funcdo Data Remover
é necessaria para remover um projeto.

= Save. Salvar um projeto selecionado.

Edit Project

A0055978

Figura 10. Janela Projects
4.1.1 Adicionar um novo projeto

Para adicionar um projeto

1. Najanela Projects , clique em Add New.
O painel Edit Project é exibido.

2. Insira as seguintes informacdes:
= Name. Nome do projeto.

s Is Active. Se o projeto estd ativo ou néo. Se a caixa de selecdo Is Active estiver desmarcada, o projeto ndo
aparecera na lista Selected Project na barra de menu.

= Days before dataset archival. O numero de dias antes que os conjuntos de dados sejam automaticamente
arquivados e fiquem ocultos na janela Datasets. Os conjuntos de dados arquivados podem ser visualizados na
janela Datasets se a caixa de selecdo Show Archived Datasets for marcada.
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s Description. Descricdo do projeto.
= Spectral sources. Determina quais fontes espectrais estéo ativas para o projeto selecionado.

Espectros, campos de dados e conjuntos de dados criados em um projeto ndo podem ser visualizados em
outro projeto. No entanto, com projetos de dados compartilhados, os dados armazenados em um projeto
podem ser compartilhados com outros projetos. Isso é util para armazenar espectros de referéncia ou campos
de dados comuns para que eles possam ser facilmente incluidos em multiplos projetos. Para criar um projeto
de dados compartilhados, selecione na lista todas as fontes de dados que se aplicam ao projeto.

3. C(lique em Save.

4.2 Fontes espectrais

Fontes espectrais sdo fontes de dados espectrais. Uma fonte espectral pode ser uma pasta de entrada observada
contendo arquivos espectroscopicos (.spc) ou espectros transferidos em tempo real por meio de uma conexdo OPC
com um analisador Raman Rxn. Na versdo cGxP do Raman Data Library, a funcéo Spectral Sources Manager é
necessaria para adicionar ou efetuar alteracdes as fontes espectrais.

Na janela Spectral Sources, vocé pode selecionar:

= Add New. Crie uma nova fonte espectral.
= Spectral Sources Event Log. Visualize o registro de eventos de todas as fontes espectrais.
=  Event Log. Visualize o registro de eventos para uma fonte espectral especifica.

= Remove. Remova a fonte espectral selecionada. Na versdo cGxP do Raman data library, a funcdo Data Remover
é necessdria para remover uma fonte espectral.

= Name. O nome de exibicdo da fonte espectral.
= Type. O tipo da fonte espectral, OPC ou SPC.

Edit Spectral Source

Type:

Path Information
Input Path:
Output Path

Description

A0055979

Figura 11. Janela de fontes espectrais

4.2.1 Adicionar uma fonte espetral OPC

Uma fonte espectral OPC pode ser criada para permitir que o Raman Data Library faca uma conex&o de cliente de
automacéo unificada (UA) OPC com um servidor OPC do Raman RunTime. A conex&o OPC permite que os usudrios
visualizem, controlem e coletem espectros de sistemas analisadores Raman Rxn da Endress+Hauser. Multiplos
analisadores Raman (até 4) podem ser conectados ao Raman Data Library.

O Raman RunTime v6.4, no minimo, é necessério para uma conexdo OPC entre o Raman Data Library e o Raman
RunTime. Os analisadores Raman Rxn que executam versées do Raman RunTime inferiores a v6.4 podem usar uma
fonte espectral SPC, conforme descrito em Adicionar uma fonte espectral SPC > B.

Quando uma fonte espectral OPC for usada, desative o recurso de suspensdo do computador nas configura¢des do
Windows.
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Para adicionar uma fonte espectral OPC

1. Najanela Spectral sources, clique em Add New.

O painel Edit Spectral source é exibido.

Edit Spectral Source

Name: Example Spectral Source

L7z opc O spC

Connection Settings

Host Name: EH-J231AVR
Username: kaiser-opc

Password:

Description: Raman Rxn785 Four Channel

Service Notes

Date User Comments

Test Connection ‘ Save Changes ‘

A0055980

Figura 12. Editar fonte espectral OPC

Insira um nome para a fonte espectral.
Selecione OPC.

Insira as seguintes informacdes para configuracdo da conexédo:

Host Name. O nome do host do servidor OPC do Raman RunTime.

Username. O nome de usudrio usado para criar a conexdo OPC com o servidor OPC do Raman RunTime.
O nome de usudrio padréo é kaiser-opc.

Password. A senha usada para criar a conexdo OPC com o servidor OPC do Raman RunTime. A senha padrédo
é opc.

Description. Uma descricdo opcional da fonte espectral OPC.

Status. Um status da fonte espectral OPC: Active ou Inactive.

Service Notes. Comentarios da equipe de servico ou do usuério sobre a fonte espectral OPC. Clique em Add
para adicionar uma nova nota de servico.

5. C(lique em Test Connection para verificar a conex&o com o servidor OPC do Raman RunTime.

Para garantir uma conexdo bem-sucedida:

Realize um teste de conexdo antes de salvar uma fonte espectral OPC.

Se a conexdo de teste ndo for bem-sucedida, certifique-se de que o analisador Raman esta ligado, disponivel
e conectado a rede, e se as portas de rede definidas na configuracdo de rede do Raman Rxn2 e Raman Rxn4
nas Instrucgées de Operagdo do Raman RunTime (BA02180C) estdo configuradas conforme necessario.

Uma conexdo malsucedida pode ocorrer simplesmente porque a resolucéo do host name néo esta
configurada corretamente em sua rede local de TI/TO. Entre em contato com seu administrador de TI local.

Como alternativa as credenciais OPC padrédo, também é possivel usar as credenciais de uma das contas de
usuario configuradas no analisador Raman RunTime para autenticar a conexdo OPC do analisador.

6. Clique em Save Changes.

Se a conexdo for bem-sucedida, uma mensagem é exibida e a barra de ferramentas Rxn Control aparece na faixa de
opc¢des inferior, mostrando o nome da fonte espectral atribuida e seu status.

18
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4,2.2 Adicionar uma fonte espectral SPC

O recurso de fonte espectral SPC importa automaticamente os espectros dos analisadores Raman Rxn que executam
versdes do Raman RunTime inferiores a v6.4. Isso também permite o uso do Raman data library com as solucdes de
software Raman legadas da Endress+Hauser. Adicionar uma fonte espectral SPC permite que o Raman Data Library
leia e armazene automaticamente arquivos .spc no banco de dados da biblioteca de dados Raman e os disponibilize

para conjuntos de dados.

A fonte espectral SPC requer um caminho de entrada, no qual o Raman Data Library procura por novos arquivos e
os importa, e um caminho de saida, para o qual o Raman Data Library move os arquivos SPC depois de importados.

Consulte Exportagdo da rede de arquivos SPC nas Instrugées de Operagdo do Raman RunTime (BA02180C) para
instrucbes sobre como exportar arquivos .spc do Raman RunTime.

Para adicionar uma fonte espectral SPC

1. No computador do Raman Data Library, crie a(s) pasta(s) .spc:

s Paraversdes do Raman RunTime inferiores a v6.4, crie uma pasta chamada Output spectra.

s Para soluc¢des de software legadas, crie duas pastas. Uma com o nome Input spectra e a outra
Output spectra. Os arquivos SPC de soluc¢des de software Raman legadas precisam ser direcionados
para a pasta Input spectra.

2. Clique em Spectral sources e entdo em Add New.

O painel Edit Spectral source é exibido.
Edit Spectral Source

Name:

Type:

Path Information

Input Path: APro ata ek e Rt
Output Path: C:\ProgramData\Endress+Hauser\Raman data library\Output Files

. l:|

Service Notes

Date  User

A0055981

Figura 13. Editar fonte espectral SPC

3. Insira um nome para a fonte espectral.
4. Selecione SPC.
5. Em Input Path:

s Paraversdes do Raman RunTime inferiores a v6.4, navegue até a pasta compartilhada
DataLibraryBatchExport da rede no caminho \\nome do computador ou endere¢o IP\DataLibraryBatchExport.
= Para solucdes de software legadas, aponte o Input path para o diretério de saida do software legado.

6. Em Output Path, navegue até a pasta de saida de espectros criada na Step 1. Esse é o caminho do diretério usado
para a geracgdo de arquivos .spc depois de terem sido lidos no sistema.

7. (Opcional) Insira as sequintes informacdes:
s Description. Uma descricdo da fonte espectral SPC.

= Service Notes. Comentarios do usuario sobre a fonte espectral SPC. Clique no botdo Add para adicionar uma
nova nota de servico.

8. Clique em Save Changes e em OK no prompt.

Nas versdes do Raman RunTime inferiores a v6.4, a pasta DataLibraryBatchExport compartilhada na rede contém
subpastas e arquivos .spc adquiridos no analisador Raman. Depois que os arquivos .spc tiverem sido lidos e
adicionados a biblioteca de dados Raman, os arquivos serdo movidos desse diretorio de rede para a pasta Output
spectra criada acima. Todos os arquivos .spc sdo mantidos no analisador Raman. Os arquivos séo movidos apenas
da pasta DataLibraryBatchExport.
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4.3 Conjuntos de dados

A janela Datasets é usada para criar, visualizar, importar, exportar e remover conjuntos de dados. As informacdes
de resumo do conjunto de dados podem ser visualizadas para conjuntos de dados existentes.

No Raman data library, um conjunto de dados contém no minimo um espectro. Os conjuntos de dados podem
ser combinados para andlise ou modelagem dentro do software ou para exportacéo para programas externos.
Para analisar espectros usando um conjunto de dados, selecione pelo menos 1 espectro.

Na janela Datasets, vocé pode selecionar:

= Create New Dataset. Exibe o painel Create Dataset. Na versdo cGxP do Raman data library, vocé deve ter a
funcédo Data Operator para criar novos conjuntos de dados.

= Analyze. Abre o conjunto de dados selecionado e exibe o conjunto de dados na janela Analyze.

= Import Data Library. Importa um arquivo de conjunto de dados existente (.dlexport).

= Export. Exibe o painel Export.

= Remove. Remove o conjunto de dados selecionado. Para remover um conjunto de dados, vocé deve estar logado
com a funcdo Data Remover.

= Show Inactive Datasets. Exibe os conjuntos de dados que foram marcados como inativos.

= Show Archived Datasets. Exibe os conjuntos de dados que foram marcados como arquivados. Os conjuntos de
dados sdo marcados automaticamente como arquivados ap6s um numero configuravel de dias. "Days before
dataset archival" pode ser alterado na janela Projects.

Existing Datasets

Newbataset | | Anabyze | [ importData Library | | Export Remove

4 Last Modied By

S | Complebinet | 6212035003700 | 6212023555190 | Administia

R Control

Sptem A wsen\Dat Ubra\Endress Hauser Dotaibrary | 8 vt Log

A0055982

Figura 14. Conjuntos de dados existentes

4.3.1 Criacdo de um conjunto de dados

Vocé pode selecionar dados de diversas fontes para selecionar espectros a serem incluidos em um conjunto de dados.
Os dados podem ser obtidos de:

= Imported Spectra. Essa selecdo exibe todas as pastas e espectros disponiveis que foram importados para o
Raman data library.

= Reference Spectra. Essa selecéo exibe todos os espectros marcados como um espectro de referéncia.

= Search. Essa selecdo permite que os usudrios pesquisem espectros que atendam a critérios definidos. Os critérios
de pesquisa podem ser adicionados ou removidos individualmente. Os espectros podem ser buscados por um
campo de nome, data de inicio, data de término ou qualquer valor de dados definido para campos de dados
definidos como pesquisaveis.

= Existing Datasets. Essa selecdo permite que os usudrios pesquisem espectros que existem em outro conjunto de
dados. Uma exibicédo resumida do conjunto de dados selecionado é mostrada. Ao clicar em Include », todos os
espectros do conjunto de dados selecionado sdo incluidos.

= Pastas. Essa selecdo lista os espectros coletados através de uma conexdo OPC com o Raman RunTime, que séo
armazenados em pastas localizadas no computador do Raman data library.
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Depois que os espectros disponiveis forem selecionados, use Include » para incluir os espectros selecionados no novo
conjunto de dados. Para remover espectros de um novo conjunto de dados, selecione os espectros incluidos e clique
em < Remove.

Available Spectra

Data Source: Imported Spectra

Import Spectra New Only Remove Folder ‘ ‘ Remove Spectra

Folder Name #Spectra Display Name
B  B3Spectral 14 78510T_73126_bio_soln19_20210216-143406_65 1
78510T_73126_bio_soln09_20210216-150051_65 1
78510T_73126_bio_soln03_20210217-135024 352

78510T_73126_bio_soln15_20210216-163258 65 1

78510T_73126_bio_soln08_20210218-095725_65 1

78510T_73126_bio_soln20_20210217-155841_6s 1
78510T_73126_bio_soln21_20210218-103109_10s
785l0T_73126_bio_soln22_20210218-121058_12s
785l0T_73126_bio_soln17_20210216-160317_6s 1
785l0T_73126_bio_soln02_20210218-124939_125

78510T_73126_bio_soln23_20210218-111253_12s

BPPFPEERBEEBRE

78510T_73126_bio_soln05_20210217-130247_4s 1

78510T_73126_bio_soln10_20210217-092524 55 1

78510T_73126_bio_soln11_20210216-140423 65 1

A0055983

Figura 15. Fonte de dados, painel de espectros importados

Para criar um conjunto de dados

1. No menu principal, clique em Datasets E
2. Clique em Create New Dataset.

A janela Create Dataset é exibida.

> Create Dataset
Name: [Example Dataset One Template:

Available Spectra Included Spectra

Imported Spectra
4

785107 73126_ 1

785i0T_73126 blo_soln15 0210216163258 631
Include >

<Remove
In21_20210218-103109_105
20210218-121058 125

In17_20210216-160317_63 1

Cancel Create

A0055984

Figura 16. Janela Create Dataset

3. Insira as seguintes informacdes na janela Create Dataset:

s Name. Nome do novo conjunto de dados. Os nomes dos conjuntos de dados devem ser unicos e ter um
comprimento de 1 a 100 caracteres.

= Template. O modelo a ser usado ao criar o conjunto de dados. Os templates podem ser usados para aplicar
automaticamente campos de dados pré-selecionados, pré-tratamentos, picos, regides, telas e abas do painel
a um novo conjunto de dados.
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4. Na lista Data Source, selecione:
= Import Spectra para selecionar uma pasta que contenha arquivos de espectros (.spc).
s Reference Spectra para selecionar espectros marcados como um espectro de referéncia.

= Search para pesquisar espectros que atendam a critérios definidos. Os espectros podem ser buscados por
um campo de nome, data de inicio, data de término ou outros valores de dados.

= Existing Datasets para pesquisar espectros que existem em outro conjunto de dados. Ao clicar em Include
», todos os espectros do conjunto de dados selecionado sdo incluidos.

= Folders para selecionar espectros coletados através de uma conex&do OPC com o Raman RunTime, que sdo
armazenados em pastas localizadas no computador do Raman data library. Os nomes dos arquivos de
espectros ndo séo exibidos no navegador de pastas.

5. Najanela Available Spectra, selecione os espectros a serem incluidos (include) ou clique em Include All na
janela Included Spectra para importar todos os espectros da pasta.

Os espectros incluidos no novo conjunto de dados sdo mostrados em Included Spectra.
6. Na janela Included Spectra, selecione os espectros a serem removidos (remove).

= Selecione Include All para incluir todos os espectros da Step 5 ou incluir apenas um subconjunto da selecéo,
no qual o software seleciona cada sequndo ou terceiro espectro.

= (Clique em Remove Folder para remover a pasta selecionada e todos os espectros dentro dessa pasta.
Na versdo cGxP do Raman data library, a funcdo Data Remover é necessaria para remover uma pasta.

s (Clique em Remove Spectra para remover os espectros selecionados do conjunto de dados. Na versao cGxP
do Raman data library, a funcéo Data Remover é necessaria para remover espectros.

7. C(Clique em Create.

O fluxo de trabalho do Raman data library cria o novo conjunto de dados e continua conforme o fluxo de trabalho
para a janela Analyze.

8. Clique em Save Dataset.

4.3.2 Salvar um conjunto de dados

Os conjuntos de dados ndo sdo salvos automaticamente no Raman data library, exceto quando a coleta de um
conjunto de dados é iniciada dentro do Raman data library. E importante adquirir o habito de salvar reqularmente
os conjuntos de dados.

Os conjuntos de dados podem ser salvos através da janela Analyze Dataset. Se o Raman data library for fechado antes
de o conjunto de dados ser salvo, todas as alteracdes serdo perdidas.

Para salvar um conjunto de dados

1. No menu principal, clique em Analyze Dataset .

2. Clique em Save Dataset.

A primeira vez que um conjunto de dados é salvo pode levar alguns minutos. Os salvamentos posteriores sdo mais
rapidos. Depois que um conjunto de dados é salvo, o campo Last Saved é atualizado para mostrar a data e a hora do
ultimo salvamento.

4.3.3 Aprovacido de um conjunto de dados

Os conjuntos de dados aprovados séo somente leitura e ndo podem ser modificados. A janela Analyze Dataset permite
que vocé aprove ou revogue a aprovacdo de um conjunto de dados.

Para aprovar ou revogar a aprovacdo de um conjunto de dados

= Na janela Analyze Dataset, clique em Approve para marcar o conjunto de dados como aprovado.
= (Clique em Unapprove para revogar a aprovacdo do conjunto de dados.
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4.4 Campos de dados

Os campos de dados sdo informacdes qualitativas e quantitativas vinculadas a um espectro. Para analises
quantitativas, o usudrio pode especificar precisdo, unidades, detalhes do método primadrio e outras informacdes
relacionadas ao espectro.

O Raman data library reune informac6es de campos de dados predefinidos do registro SPC ou de fontes de dados OPC.
As unidades e valores de dados exibidos na lista data fields podem variar dependendo de como os espectros sdo
obtidos. A importacéo de dados por meio do OPC do Raman RunTime v6.4+ preenche automaticamente a maioria dos
campos de dados padrdo. Apelidos podem ser adicionados aos campos de dados para reduzir erros do usudrio durante
as importacoes.

Na janela Data Fields, vocé pode adicionar, atualizar e excluir campos de dados. Na versdo cGxP do Raman data
library, é necessario estar logado com a funcéo Data Fields Manager para fazer altera¢des nos campos de dados.

Na janela Data Fields, vocé pode selecionar:

= Add. Cria um novo campo de dados.

= Remove. Remove o campo de dados selecionado. Na versdo cGxP do Raman data library, a funcdo Data Remover
é necessdria para remover um campo de dados.

= Data Fields Event Log. (somente versdo cGxP) Exibe o registro de eventos para todos os campos de dados.
= Event Log. (somente versdo cGxP) Exibe o registro de eventos para um campo de dados especifico.
= Save. Salva o campo de dados selecionado.

amove | [ Do il Evre i

A0055985

Figura 17. Janela Data Fields

Propriedades do campo de dados

Propriedade |Significado

Name Nome do campo de dados.
Description Descricdo do campo de dados.
Aliases Apelidos (aliases) para varia¢cdes comuns de ortografia e rotulagem podem ser adicionados para reduzir erros do

usudrio. Por exemplo, Concentration, concentration, e Conc. podem ser definidos como iguais ao mesmo nome de
campo de dados. A adicdo de um apelido evita erros comuns de coleta provenientes da importacéo de dados e
automatiza a etiquetagem em todo o fluxo de trabalho. Os apelidos séo usados na importacdo de dados para
correspondéncia com um cabecalho de coluna no Excel. Um apelido pode ser adicionado ou removido aqui.

Endress+Hauser 23




Instrucdes de operacéo para usuarios Raman Data Library 2.0

Propriedade |Significado

Data Type O tipo de valor de dados que pode ser inserido no campo de dados:
= Booleano
= Numero
= Data
= Texto
Units As unidades usadas para o tipo de dados.
Analysis Os campos de dados marcados como "Analysis" podem ser usados em operacdes de andlise.
Method Um campo descritivo para indicar o método de aquisi¢éo.
Read Only Os campos de dados marcados como "Read Only" ndo podem ter os valores de seus dados alterados.
Active Os campos de dados marcados como "Active" aparecem na janela Analysis.
Searchable Campos de dados marcados como "Searchable" podem ser pesquisados.

Check Values |Os campos de dados marcados como "Check Values" excluem automaticamente os valores dos dados se eles ndo
atenderem aos requisitos definidos indicados nos campos Precision, Minimum, Maximum e Accuracy Value.

Precision Esse valor designa o numero necessario de digitos ap6s o ponto decimal.
Minimum O limite mais baixo para os valores.

Maximum O limite mais alto para os valores.

Accuracy Campo descritivo que indica o valor da precisdo.

Value

Accuracy Unit | Campo descritivo que indica a unidade da precis&o.

Adicionar um campo de dados

1. Na janela data fields, clique em Add.
2. Digite as propriedades do campo de dados. Consulte a tabela de propriedades do campo de dados acima.

3. C(lique em Save.
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5 Analise de conjuntos de dados

A janela Analyze Dataset é usada para realizar operacgdes, calculos e andlises de conjuntos de dados. A janela Analyse
DataSet é composta de 5 abas principais:

= Dados

s Pré-tratamento
= Picos/Regides

= Telas
=  Resumo

5.1 Visualizacdo de conjuntos de dados

A aba Data é usada para analise de dados espectrais. Os quadros na aba Data podem ser configurados para exibir

dados especificos, redimensionados ou ocultos, basta arrastar a borda esquerda de um quadro para a extrema direita.

Endress+Hauser
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Figura 18. Aba Data

Descricdo

Grafico de espectros. Exibe os espectros ndo processados incluidos no
conjunto de dados. As cores circulam pelo espectro do arco-iris (rosa,
laranja, amarelo... roxo, rosa).

Grade de espectros. Lista os espectros e valores de dados associados para
os campos de dados exibidos. Oferece op¢des para incluir ou excluir
espectros e valores de dados, além de importar dados de referéncia.

Lista de campos de dados. Alterna quais campos de dados s&o exibidos.
Quando ativados, eles podem ser usados para andlise e sdo listados na
grade de espectros.

Grafico dos campos de dados. Exibe os campos de dados como um gréfico
de tendéncia, grafico boxplot ou gréfico de previsdo de tendéncia.

Area para outras informacées. Adicione comentarios aos espectros,
visualize informacdes de registro e pontos de dados.
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5.1.1 Grafico de espectros

Na aba Data, um gréfico de dados espectrais é exibido. O grafico de espectros mostra todos os espectros incluidos
em sua forma néo processada.

Navegacéo pelo grafico de espectros

Item de navegacdo | Navegacao

- Clique e arraste uma caixa dentro do gréfico de espectros para aumentar o zoom em uma area
especifica. Para diminuir o zoom, clique duas vezes com o bot&o esquerdo do mouse no grafico.

m Extens&o do zoom. Aplica o zoom para toda a extensdo dos dados. Esse botdo é exibido na maioria
dos graficos.

A0055988

Alternar legenda. Exibe ou oculta a legenda. Esse botdo é exibido na maioria dos graficos.

A0055989

Estilo do espectro. Altera a cor do espectro selecionado.

A0055990

Mudar o nome de um espectro de referéncia

Vocé pode renomear um espectro especifico, por exemplo, se souber que o primeiro espectro coletado é 100%
de um analito.

1. No quadro da grade de espectros, selecione os espectros.

2. Clique com o botdo direito do mouse e selecione Mark as Reference ou clique no botdo Mark as Reference.
A caixa de didlogo para renomear o espectro é exibida.
Digite um nome relevante para os espectros de referéncia e clique em OK.

Clique no botdo para visualizar a legenda do grafico de espectros e confirme se o espectro de referéncia foi
renomeado.

5. C(lique em Save Dataset.

Para reverter o nome de um espectro para o original, clique em Select Fields. selecione Name e Close. O nome
original do espectro aparece na lista. Os nomes de exibicdo podem ser editados, mas o nome original do software
de coleta nédo.

Alterar a cor de exibicdo do espectro

Vocé pode modificar a cor de um espectro especifico, por exemplo, se desejar que o espectro de referéncia tenha
um contraste visual em relacdo a outros espectros.

1. No quadro da grade de espectros, selecione o espectro.

2. Clique em Style Spectrum e selecione a cor desejada.
O espectro agora é exibido na cor estilizada.

3. C(lique em Save Dataset.

5.1.2 Selecdo do campo de dados

A direita do painel do grafico de espectros, os campos de dados séo listados. Campos de dados especificos podem ser
exibidos ou removidos da exibicdo marcando ou desmarcando a coluna Displayed. Se um campo de dados estiver
marcado como Displayed, ele podera ser usado na andlise e serd incluido na exportacdo de dados. Os campos de
dados exibidos sdo um componente de um template. Consulte Criagcdo de templates > B para mais informacdes.

Para selecionar campos de dados na lista Data fields, selecione Displayed ao lado do campo que deseja exibir.
Os campos selecionados agora séo exibidos na grade de espectros. A primeira selecdo da lista de campos de dados
pode demorar um pouco para ser exibida. Os campos de dados subsequentes sdo exibidos mais rapidamente.

A lista de campos de dados pode ser editada. Consulte Campos de dados - B para mais informacoes.
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Selecionar campos de dados na grade de espectros

1. Clique em Select Fields na grade de espectros.

A janela de selecdo de campos é exibida.

2. Selecione os campos desejados. Os campos padrdo do Raman RunTime incluem:

s Nome

= Nome de exibicdo

s Data/hora de inicio

s Data/hora de término

= Data/hora do ponto médio

s Erro

3. Clique em Close.

Os campos selecionados agora séo exibidos na grade de espectros.

5.1.3 Grafico de tendéncia do campo de dados

A direita da lista de campos de dados, é exibido um grafico de tendéncias dos dados. O grafico de tendéncias do
campo de dados mostra os valores dos dados do espectro ao longo do tempo.

Data Field Trends

01.20:26:46

A0055991

Figura 19. Grdfico de tendéncias do campo de dados

No painel de tendéncias do campo de dados, vocé pode:

Item de navegacéo

Navegacao

A0055988

Extensao do zoom. Aplica o zoom para toda a extensdo dos dados. Esse botdo é exibido na maioria
dos graficos.

]

A0055989

Alternar legenda. Exibe ou oculta a legenda. Esse boté&o é exibido na maioria dos graficos.

Lpt_ulb

A0055992

Copiar dados do grafico para a area de transferéncia. Copia os dados do grafico de
tendéncia atual para a area de transferéncia.

A0055993

Excluir pontos. Exclui os valores de dados selecionados.

Endress+Hauser

27



Instrucdes de operacéo para usuarios Raman Data Library 2.0

5.1.4 Grafico boxplot

A aba Box Plot exibe o grafico boxplot para o campo de dados selecionado. Sdo mostrados o maximo, o quartil
superior, a mediana, o quartil inferior, o minimo e o desvio padrdo do campo de dados. O grafico boxplot pode ser
util ao analisar amostras de dados ndo sequenciais.

2-Propanol

A0055994

Figura 20. Grdfico boxplot

5.1.5 Grafico de previsao de tendéncias do campo de dados

A aba Predicted Trend Plot exibe os valores dos dados do espectro previstos ao longo do tempo.

Predicted Data Field Trends

opanol (Predicted)

nol (Predicted)

anol (Predicted)
NG

A0055995

Figura 21. Grdfico de previsdo de tendéncias do campo de dados

5.1.6 Grade de espectros

Na parte inferior da aba Data, a grade de espectros exibe espectros e seus valores de dados associados para os campos
exibidos.
‘Selmﬁelds ‘Exdudeunmatdled In Ex(lll(le‘ Exxlude‘ ‘711&‘ ‘Remove‘ ‘Markaskeleren(e‘ Exdude‘ ‘In(ﬂ ‘lmpanDam Add Comment

Indude  Display Mid sample#  Optic  Ethanol  Methanol  2-Propanol

2/16/20213:00:19 PM. blo-Optic 41.8

bI0-Optic

bl0-Optic

bl0-Optic

A0055996

Figura 22. Grade de espectros

No painel da grade de espectros, é possivel selecionar espectros e campos a serem incluidos. A funcionalidade da
grade de espectros é a sequinte.
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Item da grade de

Funcionalidade de exibicdo
espectros

Todos os espectros = Select Fields. Selecione os campos a serem exibidos na grade: name (nome), display name
(nome de exibicdo), start date time (data/hora de inicio), end date time (data/hora de término),
midpoint date time (data/hora do ponto médio), e error (erro). Para aquisi¢des longas, pode ser
util visualizar o ponto inicial e o ponto médio.

» Exclude Unmatched. Excluir todos os espectros que ndo tenham pelo menos um valor de dado
para os campos de dados selecionados.

» Exclude/Include. Excluir ou incluir todos os espectros.

Espectros = Exclude. Excluir os espectros selecionados na grade de espectros.

selecionados * Include. Incluir os espectros selecionados na grade de espectros.

= Remove. Remover os espectros selecionados na grade de espectros.

= Mark as Reference. Marca o primeiro espectro selecionado na grade de espectros como um
espectro de referéncia. O usuario deve inserir um novo nome de exibicéo para o espectro.

Valores de dados = Exclude. Excluir os valores de dados selecionados.
selecionados = Include. Incluir os valores de dados selecionados.
Outras agdes = Import Data. Selecione um arquivo Excel para importacéo de dados. Abre a janela Import Data.

* Add Comment. Adicionar um comentério ao conjunto de dados. E solicitado ao usuério que
selecione uma data de inicio e uma data de término. O comentario é adicionado a todos os
espectros nesse intervalo. Os comentarios do conjunto de dados séo especificos apenas para o
conjunto de dados no qual foram adicionados. Os comentérios do conjunto de dados néo séo
mostrados em outros conjuntos de dados.

Para excluir dados da grade ou do grafico de espectros

E possivel excluir espectros da grade e do gréfico se, por exemplo, o laser estiver bloqueado durante uma parte
do experimento ou se, de alguma outra forma, forem produzidos dados inutilizaveis.

1. No grafico de espectros, aumente o zoom para visualizar apenas os dados inuteis.

2. Passe o mouse sobre uma linha de espectro no gréfico e clique para seleciona-la.
O espectro agora também esta destacado na grade de espectros.

3. Use a tecla shift para destacar todos os espectros acima do selecionado.

4. Clique em Exclude com a caixa Selected Spectra.

5. C(Clique em Save Dataset.

Talvez seja necessario excluir outros espectros se vocé ndo tiver destacado todos eles na primeira tentativa.
A reducdo do zoom no grafico de espectros deve mostrar que todos os espectros indesejados foram excluidos.
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Importacéo de dados

E possivel importar campos de dados e valores de uma planilha Excel existente.

1. Na grade de espectros, clique em Import Data.

A janela para selecionar um arquivo para importar é exibida.

2. Navegue até a planilha e clique em Open.

Depois de navegar até a planilha, a janela de importacdo de dados € exibida.

[« taset: |Example Dataset One

> Excel Data Import

A0055997

Figura 23. Importar dados, Data Field Match

3. Na aba Data Field Match, selecione:

Included. Determina se o campo de dados com seus valores é importado.

Match New/Existing. Escolha manualmente se o campo selecionado sera tratado como novo ou existente.
Se for existente, o usudario pode escolher com qual campo ele sera associado. Se for novo, o usuario podera
editar o campo da mesma forma que o Data Field Editor (veja acima).

Accepted. Os campos de dados podem ser marcados como Accepted (Aceito) para manter o controle das
edicdes.

4. Defina o campo de dados. Adicione uma descricdo, unidades, apelidos e limites mais alto e mais baixo. Consulte
a tabela que descreve os pardmetros do campo de dados > B para uma descricdo completa dos pardmetros do
campo de dados.

Clique em Next.

Na aba Spectrum Match, selecione:

30

Setas para cima/para baixo. Essas setas podem ser usadas para deslocar as amostras para cima ou
para baixo para que fiquem alinhadas com os espectros.

Threshold. Diferenca permitida entre o horario do espectro e o horario da amostra mais préxima
(com unidades de horas, minutos ou segundos).

Apply Threshold. Aplica o valor do limite aos espectros.

Include Selected. Incluir os valores de dados selecionados.

Exclude Selected. Excluir os valores de dados selecionados.

Show Only Matched. Mostrar apenas os espectros que tém valores correspondentes.
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Current Dataset: (Compound F

> Excel Data Import

Include Selected | | Exclude Selected

p— Matched
- [romy | @ off

Datatbrary | ) vent og

A0055998

Figura 24. Importar dados, Spectrum Match

7. Clique em Finish. Na préxima caixa de didlogo, clique em OK.

8. C(lique em Save Dataset.

5.1.7 Comentarios

O quadro Comments permite que vocé adicione comentarios a um espectro. Esses comentdarios ndo sdo especificos
do conjunto de dados e podem ser visualizados em todos os conjuntos de dados que fazem referéncia ao espectro.

Os comentarios também podem ser adicionados a um conjunto de dados ou a um periodo de tempo em um conjunto
de dados. Isso é feito com o botdo Add Comment no quadro da grade de espectros. Consulte Alteragdo de uma grade
de espectros > B para mais informacdes.

Para adicionar um comentario a um espectro

1. No quadro Comments, clique em Add.
A caixa de didlogo Add Comment é exibida.
2. Insira um comentario relevante e clique em OK.

O quadro de comentérios e a grade de espectros agora exibem o comentdrio para o espectro selecionado.

User Comments

Administrator Example Comment

A0056017

Figura 25. Comentdrios do espectro
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5.1.8 Pontos de dados

A aba Data Points exibe uma lista de pontos de dados X e Y do espectro selecionado.

Y

251218.46875

245982.421875

240804.015625

235678.640625

2305773125

225458.1875

220286.8125

215050.125

209759.90625

204449.03125

190142 702125

A0056018

Figura 26. Lista de pontos de dados

5.1.9 Dados de registro

A aba Log Data é usada para visualizar metadados (um registro de auditoria .spc) sobre o espectro selecionado.
Clique em Event Log para visualizar o registro de eventos do espectro selecionado.

Event Log

A0056019

Figura 27. Registro de eventos

5.2 Uso de pré-tratamentos

A aba Pretreat é usada para aplicar pré-tratamentos aos espectros no conjunto de dados. Os pré-tratamentos podem
ser removidos, ajustados e reaplicados a qualquer momento, e as alteracoes sdo refletidas no grafico de espectros e
na andlise de picos e regides. Os pré-tratamentos sdo um componente dos templates > B.

t: [Example Dataset One

A0056020

Figura 28. Aba Pretreat
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# | Descricdo

Grafico de espectros. Exibe espectros ndo processados até que um pré-
tratamento seja aplicado. Depois disso, apenas os espectros pré-tratados
sdo exibidos aqui.

2 Grade de espectros. Lista os espectros e valores de dados associados
para os campos de dados exibidos. Oferece op¢des para incluir ou excluir
espectros e valores de dados, além de importar dados de referéncia.

A alteracdo de opcdes aqui, como a incluséo ou exclusdo de espectros,

é refletida na aba Data e nas proximas abas do fluxo de trabalho.

3 |Painel de pré-tratamento. E aqui que todos os pré-tratamentos
espectrais sdo aplicados ou removidos.

Os pré-tratamentos sdo aplicados na ordem em que sdo selecionados para permitir uma flexibilidade sequencial.
Os seguintes pré-tratamentos podem ser aplicados a um conjunto de dados:

= (Clique em Apply para aplicar o pré-tratamento selecionado.
= (Clique em Remove para remover o pré-tratamento associado.

5.2.1 Truncar

Vocé pode truncar uma area de um espectro para focar em regides especificas do espectro. O truncamento corta
o0 espectro na regido selecionada do eixo x.

Para truncar um espectro

1. Na aba de pré-tratamento, aumente o zoom na area do espectro na qual deseja se concentrar clicando no grafico

e desenhando um quadrado sobre a area, ou clicando em Zoom .
No painel Pretreat, selecione Truncate.
Modifique a regido a ser cortada inserindo os valores Start X e End X. Clique em Apply.

O pré-tratamento Truncate agora estda listado no painel de pré-tratamento. Depois que o Truncate é aplicado,
ele ndo fica mais disponivel na lista de pré-tratamentos.

4. (Clique em Save Dataset.

Para alterar os limites de truncamento, remova qualquer pré-tratamento de truncamento atual e aplique novamente.

5.2.2 Suavizacao

O pré-tratamento Smooth aplica uma operacdo de suavizacdo baseada em Savitzky-Golay.

Para suavizar um espectro

1. No painel Pretreat, selecione Smooth.
2. Selecione o seguinte:

= Polynomial-Quadratic ou Cubic. Os polindmios quadraticos podem ser a melhor escolha quando os
dados em uma determinada janela de suavizacdo seguem aproximadamente uma tendéncia parabdlica.
Os polindémios cubicos podem ser usados para se adequar aos pontos de dados locais.

= Window size. Determina quantos pontos de dados vizinhos sdo considerados durante o processo de
suavizacdo. Ajuste o tamanho da janela com base no nivel de ruido no sinal e no nivel desejado de
suavizacdo. Tamanhos maiores de janela proporcionam mais suaviza¢do, mas também podem introduzir
mais defasagem ou distor¢do no sinal, enquanto tamanhos menores de janela capturam detalhes mais
precisos, mas podem ser mais afetados por ruidos.

3. Clique em Apply.

O pré-tratamento Smooth agora esta listado no painel de pré-tratamento. Depois que o Smooth é aplicado,
ele ndo fica mais disponivel na lista de pré-tratamentos.

4. (Clique em Save Dataset.

Para alterar as configuracdes de suavizacdo, remova qualquer pré-tratamento Smooth atual e aplique novamente.
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5.2.3 Aplicacdo da correcido da linha de base

O pré-tratamento Baseline Correction remove o ruido de fundo dos espectros usando o método rolling ball, Pearson
ou derivado. Néo é possivel aplicar duas correcdes de linha de base diferentes.

A escolha dos valores do método para as correcdes da linha de base deve ser baseada nas caracteristicas especificas
de seus dados espectrais e na natureza das distor¢des da linha de base. Pode ser util fazer experimentos com valores
diferentes para encontrar o equilibrio ideal para a identificacdo precisa do pico.

Ao escolher a correcdo da linha de base de Pearson, os valores do filtro de linha de base e do ajuste determinam a
intensidade ou o grau de correcdo da linha de base.

= Valores de ajuste (fit) baixos (0-2). Esses valores aplicam uma corre¢do suave da linha de base. Isso pode ser
vantajoso se a linha de base for relativamente estavel e se vocé desejar preservar caracteristicas sutis nos dados.
No entanto, a correcdo pode ndo remover adequadamente todas as distor¢oes da linha de base, o que pode levar
a uma identificacdo menos precisa dos picos.

= Valores de ajuste (fit) médios (3-4). Esses valores equilibram a remocdo das distor¢Ges da linha de base e
a preservacdo da integridade dos picos. Esse costuma ser um bom ponto de partida para muitos conjuntos de
dados, pois pode melhorar a identificacdo de picos sem distorcer excessivamente os dados.

= Valores de ajuste (fit) altos (5). Esses valores aplicam uma forte correcdo de linha de base, que pode ser ttil
para dados com ruido ou desvio significativos da linha de base. No entanto, a correcéo agressiva pode remover
ou distorcer picos menores, o que pode levar a picos perdidos ou identificados de forma imprecisa.

Aplicar a correcdo da linha de base

1. No painel Pretreat, selecione Baseline Correction.
2. Selecione o Method e as configura¢des relacionadas:
s Derivative. Calcula uma derivada Savitzky-Golay suavizada para cada espectro.
s Derivative. Primeira ou segunda.
s Polymonial. Quadratico ou cubico.

= Window size. Determina quantos pontos de dados vizinhos sdo considerados durante a correcdo da linha
de base.

s Pearson. Estima a linha de base para cada espectro por meio da remocdo iterativa de polinémios de 42
ordem. Isso remove as distor¢des da linha de base ao subtrair o ajuste polinomial do espectro original.

= Tipo de ajuste. Os tipos de ajuste polinomial, Legendre ou Hermite sdo definidos da seguinte forma:
= Polynomial. Ajusta uma funcéo polinomial aos dados espectrais para modelar a linha de base.

= Legendre. Usa polinémios de Legendre, que séo um conjunto de polindmios ortogonais, para ajustar
a linha de base. Os polindémios de Legendre podem minimizar um erro em um intervalo especifico.

= Hermite. Usa polinémios de Hermite, que sdo polinémios ortogonais definidos por uma funcéo de
ponderacdo que envolve uma distribuicdo Gaussiana. Os polinémios de Hermite podem ser usados
quando os dados tém uma distribuicdo do tipo Gaussiana.

= Baseline filter (0 a 5). Determina o grau de correcéo da linha de base aplicado aos dados espectrais.
= Fit (0 a5). Determina a intensidade do processo de ajuste aplicado aos dados espectrais.

= Rolling ball. Rola um circulo de tamanho fixo sob um espectro e o remove suavemente de todos os pontos
de contato.

= Window size. Determina quantos pontos de dados vizinhos sdo considerados durante o processo de
suavizacdo.

3. Clique em Apply.

O pré-tratamento Baseline Correction agora esta listado no quadro de pré-tratamento. Depois que a Baseline
Correction é aplicada, ela ndo fica mais disponivel na lista de pré-tratamentos.

4. Clique em Save Dataset.

Para alterar as configuracdes de correcdo da linha de base, remova qualquer pré-tratamento Baseline Correction
atual e aplique novamente.

34 Endress+Hauser



Instrucdes de operacéo para usuarios Raman Data Library 2.0

5.2.4 Normalizacao

O pré-tratamento Normalize dimensiona os espectros para uma faixa comum. N&o é possivel normalizar um espectro
duas vezes.

Para normalizar um espectro
1. No painel Pretreat, selecione Baseline Correction.
2. Selecione o Method e as configuracdes relacionadas:
s SNV. Cada espectro é normalizado removendo sua média e dividindo por seu desvio padréao.
= Range. Normaliza todos os valores em um espectro para que estejam no intervalo de 0 a 1.
3. Clique em Apply.

O pré-tratamento Normalize agora estd listado no painel de pré-tratamento. Depois que o Normalize é aplicado,
ele ndo fica mais disponivel na lista de pré-tratamentos.

4. (Clique em Save Dataset.

Para alterar as configuracdes de normaliza¢do, remova qualquer pré-tratamento Normalize atual e aplique
novamente.

5.2.5 Subtracao

O pré-tratamento Subtract subtrai um tnico espectro de referéncia de todos os espectros.

Para subtrair um espectro
1. No painel Pretreat, selecione Subtract.
2. Selecione o espectro a ser subtraido na lista Spectrum. Clique em Apply.

O pré-tratamento Subtract agora esta listado no painel de pré-tratamento. Depois que o Subtract é aplicado,
ele ndo fica mais disponivel na lista de pré-tratamentos.

3. C(lique em Save Dataset.

Para alterar as configuracdes de subtracdo, remova qualquer pré-tratamento Subtract atual e aplique novamente.

5.2.6 Intensidade de filtragem

O pré-tratamento Intensity Filter exclui os espectros fora da faixa minima e maxima do eixo y selecionado. Esse filtro
é util se, por exemplo, o laser estiver bloqueado ou produzir dados inutilizaveis por um periodo de tempo.

Para filtrar a intensidade
1. No painel Pretreat, selecione Intensity Filter.

2. Insira uma faixa de intensidade minima e maxima nos campos Minimum Y e Maximum Y. Clique em Apply.

O pré-tratamento Intensity Filter agora estd listado no painel de pré-tratamento. Depois que o Intensity Filter
é aplicado, ele néo fica mais disponivel na lista de pré-tratamentos.

3. C(lique em Save Dataset.

Para alterar as configuracdes do filtro de intensidade, remova qualquer pré-tratamento Intensity Filter atual
e aplique novamente.
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5.3 Picos e regides

A aba Peaks and Regions pode ser usada para adicionar calculos para intervalos especificos do eixo x em um conjunto
de dados. Peaks and Regions é um componente dos templates. Consulte Criacdo de templates > & para mais
informacdes.

3 A0056021

Figura 29. Aba Peaks and regions

# | Descricdo

1 Grafico de espectros. Exibe espectros pré-tratados. O quadro do gréfico de espectros é usado
para selecionar posicdes de picos e regides. Nesse quadro, vocé s6 pode aumentar ou diminuir
o zoom desenhando uma caixa ou clicando duas vezes.

2 Graficos de pico. Exibe os resultados da analise de pico. Nesse quadro, vocé pode alternar
entre Peak Analysis (tendéncias) e Model plot (resultados de regresséo).

3 Graficos de regido. Exibe os resultados da resolucéo multivariada de curvas (MCR) ou da
analise de componentes principais (PCA) quando a andlise de regi&o é aplicada.

4 <« Peak e € Region. Exibe uma caixa de dialogo para adicionar e definir novos picos e regides.

5 Listas de picos e regides. Lista os picos e regides definidos. Vocé pode selecionar e editar
picos e regides nesse painel.

6 Grafico de tendéncia do campo de dados. O gréfico Data Field Trend permite que vocé
compare os resultados de picos e regides com os dados medidos.

Grafico 3D. Exibe o grafico de espectros em 3D.
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5.3.1 Adicionar picos e regides

A janela de selecdo de picos/regides mostra uma representacéo visual dos picos e regides em um conjunto de dados.

Para adicionar picos

1. Na aba Peaks/Regions, clique em < Peak.

A janela pop-up Add Peak é exibida.

Peak Name: | Bxample Peak

Peak Type:  Height -
X1: 700

X2: 800

Data Field: 2-Propanol -

Model: ® VYes

Add

A0056045

Figura 30. Janela pop-up Add Peak

2. Insira o Peak Name. Esse é o nome de exibicdo do pico.

Selecione o Peak Type (altura, area ou central). O pico central é Gtil quando os picos se deslocam em vez de
crescer ou diminuir devido a uma mudanca quimica ou fisica.

Insira a faixa do pico em X1 e X2.

(Opcional) Selecione um Data Field para mapear para o pico. O campo de dados é usado no célculo de

modelagem.

6. (Opcional) Ative Model se um modelo for criado para o pico durante a exportacéo.

7. Clique em Add para criar um novo pico.

8. C(lique em Save Dataset.

Depois que o pico é adicionado, uma area destacada do grafico de espectros é exibida. Vocé pode mover, expandir ou
reduzir o pico movendo ou arrastando os cantos da janela de pico no grafico de espectros.

Apés criar um pico, visualize a tendéncia da andlise de pico na &rea do grafico de pico. Vocé pode mover as janelas
néo utilizadas para redimensionar o grafico de tendéncias e obter uma visualizacdo maior das tendéncias.
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Figura 31. Grdfico de espectros mostrando o pico e a andlise de picos
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Para adicionar regides

1. Na aba Peaks/Regions, clique em < Region.

A janela pop-up Add Region é exibida.

Region Name:

X1:

X2:

Calculation:

Figura 32. Janela pop-up Add Region
2. Insira as seguintes informacdes:
= O campo Region Name é o nome de exibicdo da regido.
s Os campos X1 e X2 sdo a faixa da regido.
= O campo Calculation determina que tipo de calculo é feito para a regido (PCA ou MCR).

3. Clique em Add para criar uma nova regiao.
5.3.2 Alterar picos e regides

Para incluir espectros adicionais na analise de picos
1. Selecione a aba Data ou Pretreat.
2. Na grade de espectros, navegue até o espectro a ser incluido.

Vocé pode manter pressionada a tecla shift e descer até o ultimo espectro para incluir todos os espectros em uma
faixa.

3. C(lique em Include na caixa Selected Spectra.

4. Selecione a aba Peaks/Regions e clique em Refresh Plot .
Mais espectros sdo incluidos tanto nas tendéncias de pico quanto no grafico espectral.

5. C(lique em Save Dataset.

Para excluir espectros da analise de picos

Os dados podem ser excluidos diretamente do grafico de tendéncia. Isso é ttil para excluir valores obviamente
discrepantes ou quando nédo ha alteracdo em um experimento.

1. Selecione os pontos de dados a serem excluidos clicando e arrastando sobre a area no grafico Peak Analysis.

Os pontos aparecem em negrito e o botdo de exclusdo é ativado.

Clique em Exclude Points @

Clique em OK para acessar a lista de espectros excluidos. Se os pontos foram selecionados em multiplas
tendéncias de pico, os nomes dos espectros podem aparecer mais de uma vez.

4. Clique em Refresh Plot .

A anadlise de picos agora mostra apenas os dados néo excluidos.

5. C(Clique em Save Dataset.

Para mover e redimensionar picos e regides

Os picos e regides podem ser movidos e redimensionados clicando e arrastando os pontos de controle. Depois que um
pico ou regido é redimensionado, a andlise é recalculada.
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Para modificar ou remover um pico ou regido

A direita do painel de picos e regides, os picos e as regides sdo listados. Vocé pode visualizar e modificar as
propriedades de um pico ou regido nessas listas. Selecione um pico ou regido e clique em Remove para excluir
0 pico ou a regido selecionada.

Ao remover um pico ou regido, todas as telas que usam uma tendéncia gerada a partir desse pico ou regido devem ser
removidas ou atualizadas para um novo pico ou regido. Se vocé ndo atualizar ou remover uma tela de tendéncia com
base em um pico ou regido removidos, o software sera incapaz de analisar o conjunto de dados associado. Os usuéarios
com uma tela salva em seu painel ndo poderdo fazer login se um pico ou regido for removido e a tela associada ndo
for atualizada ou removida.

Peak Name Data Field Model Type R? Samples X1

Example Peak 2-Propanol Height 0.999 8

A0056048

Figura 33. Lista de picos

Remove ‘

Region Name Calculation

Example Region PrincipalComponent

A0056049

Figura 34. Lista de regides

5.3.3 Visualizacdo da analise de picos

A aba Peak Analysis exibe um grafico de tendéncia para todos os picos adicionados. Os picos sdo adicionados com seu
proprio eixo y. Na aba Peak Analysis, vocé pode:

= (licar em Exclude Points @ para remover pontos de dados especificos.

= (licar em Refresh Plot para atualizar o grafico apés modificar pontos de dados.

Example Dataset One - Peak Analysis

*
- @ - Example Peak n

A0056050

Figura 35. Andlise de picos

5.3.4 Exibindo o grafico do modelo

A aba Model Plot exibe o grafico do modelo para o pico selecionado. Na aba Model Plot, vocé pode:
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®»  (Clicar em Exclude Points @ para remover pontos de dados especificos.

#  (Clicar em Refresh Plot para atualizar o gréafico apés modificar pontos de dados. Quando os espectros ou
valores de dados forem excluidos da aba Data, use Refresh Plot para recalcular o grafico do modelo.

2-Propanol
8 Example Peak
- y=16701.26x + -20541.79 (R*>=0.99)

Confidence Interval (lower)

Confidence Interval (upper)
——— Prediction Interval (lower)

Prediction Interval (upper)

Amount

A0056051

Figura 36. Aba Model plot

5.4 Criacao de telas no painel: grades, tendéncias, espectros e graficos 3D

A aba Views é usada para definir os graficos mais relevantes para cada caso. H4 muitas op¢Oes para visualizar
graficos, mesmo para conjuntos de dados simples. Cada tela pode ser adicionada a um painel como parte de uma
colecdo de telas. Vocé pode criar abas preferidas do painel que exibem de um a quatro graficos em quadrantes.

Todos os conjuntos de dados sédo criados com duas telas predefinidas: grade de espectros e grafico de espectros.
As telas personalizadas sdo adicionadas, modificadas e removidas por meio da aba Views. Uma visualizacdo da tela
selecionada é mostrada no lado direito da aba Views.

Ha 4 tipos de telas:

= Grafico de tendéncia
= Grafico de espectros
= Grade de espectros

s Grafico 3D

Current Dataset: [Example Dataset One

AddView | | Define Dashboard Tabs.

Type

e e e ey

[

ElE | B E

|

=

ousen\Data Ubrandress Hauser Dataibrry | (8 vt 1og

A0056052

Figura 37. Aba Views

Na aba Views, vocé também pode clicar em Define Dashboard Tabs para abrir a janela de definicdo das abas do
painel. Consulte Definicéo de um painel > B.

Para remover uma tela, selecione a tela e clique em Remove. Opcionalmente, uma tela pode ser removida ao
seleciond-la e pressionar delete no teclado.
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5.4.1 Criar ou modificar uma tela de grafico de espectros

A tela do gréafico de espectros pode ser usada para visualizar os espectros do conjunto de dados em um gréfico com
funcéo de zoom. O grafico de espectros é uma tela padréo gerada para cada conjunto de dados.

Para modificar uma tela de grafico de espectros

1.

Na aba Views, clique em Add View.

A caixa de didlogo View Definition é exibida.
Insira as seguintes informacdes:

= Name. O nome de exibicdo da tela.

= Description. Uma breve descricdo da tela.
= View Type. Selecione spectra plot.
Selecione o sequinte:

= Use Pretreated data. Selecione para mostrar dados pré-tratados na tela. Se desmarcada, os dados brutos
(n&o pré-tratados) serdo exibidos na tela.

= Show latest spectrum only. Selecione para mostrar apenas o espectro com a ultima data/hora de término.
Se desmarcada, todos os espectros serdo mostrados.

Clique em Close.
Clique em Save Dataset.

A0056052

Figura 38. Tela do grdfico de espectros

5.4.2 Alteracdo de uma grade de espectros

A tela da grade de espectros pode ser usada para mostrar espectros individuais em forma de grade. A grade de
espectros é uma tela padrdo gerada para cada conjunto de dados.

Para modificar uma tela de grade de espectros

1.

Na aba Views, clique em Add View.

A caixa de didlogo View Definition é exibida.
Selecione a grade de espectros e clique em Edit.
Insira as seguintes informacdes:

= Name. O nome de exibicdo da tela.

= Description. Uma breve descricdo da tela.
= View Type. Selecione Spectra Grid.

Clique em Close.

Clique em Save Dataset.
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Current Dataset: [Example Dataset One

76516T_73126_bio_son09._20210216-150051._65 10 6NN 2SHATIM 216201 K00SIIM D

A0056054

Figura 39. Tela da grade de espectros

5.4.3 Criar ou modificar uma tela de grafico de tendéncia

Uma tela de grafico de tendéncia pode ser usada para visualizar as tendéncias do conjunto de dados. Na tela do
grafico de tendéncias, o eixo x representa o tempo de aquisi¢do relativo dos espectros. O eixo y representa os valores
de dados, os valores de dados previstos ou as métricas de pico.

Vocé pode escolher quais campos de dados e picos devem ser incluidos na exibicdo. Quando Model é selecionado para
um campo de dados usado em um pico, os valores previstos sdo mostrados na tela.

Criar e modificar uma tela de grafico de tendéncia

1.

A

42

Na aba Views, clique em Add View.

A caixa de didlogo View Definition é exibida.

Insira as seguintes informacdes:

= Name. O nome de exibicdo da tela.

= Description. Uma breve descricdo da tela.

= View Type. O tipo de tela. Selecione Trend Plot.

Em Available data fields, selecione os campos de dados para gerar o grafico. Clique em Include ».
Em Available peaks, selecione os picos para gerar o grafico. Clique em Include ».

Clique em Close.

Clique em Save Dataset.

Current Dataset: [Example Dataset One

s HausenDota UbraryEndres Hauser Dotatibery | 8 Event Log

A0056053

Figura 40. Tela do grdfico de tendéncia
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5.4.4 Criar ou modificar um grafico 3D

A tela de grafico 3D mostra os espectros em um grafico com eixos x, y e z. Esse grafico pode fornecer informacdes
adicionais sobre as diferencas nos espectros ao longo do tempo ou a medida que as variaveis sdo adicionadas ou
removidas.

Para modificar uma tela de grafico 3D

1. Na aba Views, clique em Add View.
A caixa de didlogo View Definition é exibida.
2. Insira as seguintes informacdes:
= Name. O nome de exibicdo da tela.
= Description. Uma breve descricdo da tela.
= View Type. Selecione 3D plot.
3. Ajuste o grafico para a exibicdo desejada:

= Draw Contours. Desenha linhas de contorno ao longo de um comprimento de onda para destacar diferencas
nos espectros.

= Show Spectrum Colors. Ativa ou desativa as cores do espectro para destacar as alteracdes espectrais ao
longo do tempo.

= Alterar o angulo dos eixos x, y e z. O angulo de visualizacdo pode ser ajustado clicando no gréfico e
arrastando-o para a posicao desejada.

= Aumentar ou diminuir o zoom. O botdo de rolagem do mouse aumenta e diminui o zoom do grafico.
Clique em Close.
5. Clique em Save Dataset.

taset: |B3 Spectra 1

A0056055

Figura 41. Tela do grdfico 3D
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5.4.5 Adicionar anotacoes temporarias

Na aba Views, vocé pode criar anotacdes temporarias, incluindo areas destacadas, etiquetas, linhas e setas. Entéo,
vocé pode salvar as anotacOes com a tela para consulta-las posteriormente ou compartilha-las.

Na aba Views, vocé pode:

Item de navegacdo | Navegacao

A0056086

Adicionar uma anotacéo temporaria. Adiciona uma anotacéo tempordria a tela.
A0056085
E Salvar arquivo de imagem. Salva a tela com as anotacdes.

Copiar imagem para a area de transferéncia. Copia a tela atual com anotac¢des para a

0056087 area de transferéncia.

B Copiar dados do grafico para a area de transferéncia. Copia os dados do gréfico de
40055992 tendéncia atual para a drea de transferéncia.
Remover anotacédo temporaria. Remove uma anota¢éo temporaria da tela.

A0055993

Para criar anotacdes temporarias

1.

44

Na aba Views, selecione a tela em que deseja acrescentar uma anotacéo.

+
Clique em Add Temporary Annotation .

Selecione o Annotation type:

Line. Acrescenta uma linha na tela.

Line arrow. Acrescenta uma linha com seta na tela.

Text. Acrescenta texto na tela.

Box. Acrescenta uma caixa de destaque na tela.
Horizontal line. Acrescenta uma linha horizontal na tela.
Vertical line. Acrescenta uma linha vertical na tela.

Axis Marker. Acrescenta um marcador de eixo na tela.

Clique em Add Temporary Annotation e entéo clique na tela para posicionar o marcador.

Salve a tela sequindo um dos sequintes procedimentos:

Clique em Save Image File para salvar a tela com as anotagdes.
Clique em Copy Image to Clipboard .

Clique em Copy Plot Data to Clipboard .

Clique em Save Dataset.
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5.4.6 Definicdo de um painel

Na aba Views, vocé pode definir e salvar um painel. Para isso, primeiro é necessério criar as telas descritas nas secées

anteriores. Por padréo, a aba Views contém uma tela com um gréfico de espectros e uma grade de espectros para

cada conjunto de dados.

Para definir um painel

1. Na aba Views, clique em Define Dashboard Tabs.

Uma aba padrdo para o conjunto de dados atual é exibida, mostrando o grafico de espectros e a grade de

espectros.
2. Clique em Add New Tab.
A janela pop-up Add New Tab é exibida.
3. Selecione o numero de telas a serem exibidas:
s Abacom 1 tela
= Aba com 2 telas
s Aba com 3 telas
s Aba com 4 telas

Um novo painel é exibido.

Avalye Dstsat

Current Dataset: Probe 1, Bioreactor 1

Close Define Dashboard Tabs.

s HauseA\Data Libary\Endress - HauserDatalibrary | ) Event Log

A0055977

Figura 42. Defini¢do de um novo painel

4. Arraste e solte as telas desejadas da lista a direita para a area desejada do painel.

urrent Dataset: (Compound F

21620120616PM 27162021 20717 PM

"

A0056056

Figura 43. Telas selecionadas em um novo painel

Endress+Hauser

45



Instrucdes de operacéo para usuarios Raman Data Library 2.0

5. C(Clique duas vezes no nome da aba e renomeie o painel conforme desejado.
6. Clique em Save Dataset.

7. Clique em Close Define Dashboard Tabs.

5.5 Resumo

Os conjuntos de dados s&o resumidos e a analise é aplicada na aba Summary. E também na aba Summary que os
templates sdo salvos, que os arquivos de modelo do Raman data library sdo exportados e que os conjuntos de dados
podem ser exportados para modelagem externa.

Na aba Summary, vocé pode:

= Visualizar informac6es resumidas sobre o conjunto de dados. As informag¢des em Summary information indicam
o status do conjunto de dados, seu estado de aprovacéo, o total de espectros incluidos e os campos de dados
aplicaveis. Pré-tratamentos, picos, regides e uma fotografia do grafico também séo exibidos.

= Exportar o conjunto de dados. Clique em Export para exportar o conjunto de dados atual. Consulte Exportacéo
de dados, conjuntos de dados e modelos > B para mais informacdes.

= Iniciar abas do painel. Clique em Launch Dashboard para adicionar uma cépia do painel do conjunto de dados
a janela Dashboard. O painel é definido na aba Views. Consulte Criagdo de telas no painel: grades, tendéncias,
espectros e grdficos 3D > B para mais informacdes.

= Criar templates a partir do conjunto de dados. Consulte Cria¢do de templates > B para mais informacdes.

= Visualizar eventos relacionados ao conjunto de dados. Clique em Dataset Event Log para visualizar o registro
de eventos do conjunto de dados atual.

Dataset: |B3 Spectra 1

A0056057

Figura 44. Aba Summary

5.5.1 Criacdo de templates

Quando os componentes de um conjunto de dados podem ser reutilizados em outros conjuntos de dados, os
templates simplificam a criacdo do conjunto de dados. Os templates armazenam todas as configuracoes de pré-
tratamento, analise e visualizacdo e podem ser aplicados a novos conjuntos de dados. Um template contém o
sequinte:

= Exibicdo dos campos de dados

s  Pré-tratamentos

s Picos
= Regibes
s Telas

= Abas do painel

Um template ndo contém dados de espectros.

46 Endress+Hauser



Instrucdes de operacéo para usuarios

Raman Data Library 2.0

Os templates salvos podem ser selecionados na janela Create Dataset ao criar um novo conjunto de dados ou na
janela Rxn Control. Se um template for selecionado durante a criacdo do conjunto de dados, todos os componentes

do template serdo adicionados ao novo conjunto de dados.

Para criar um template a partir do conjunto de dados atual

1.

2
3.
4

Selecione a aba Summary.

Insira um nome no campo Template Name.

Clique em Save As Template.
Clique em OK.

5.5.2 Aplicar templates

Ao criar um novo conjunto de dados, vocé pode aplicar um template.

Para aplicar um template

1
2.
3.
4
Quando concluido, o Raman data library continua conforme o fluxo de trabalho para a janela Analyze Dataset.

5.5.3 Exportacado de dados, conjuntos de dados e modelos

NA janela Datasets E, clique em Create New Dataset.

Nomeie o conjunto de dados, importe os espectros correspondentes e clique em Include >.

No campo Template, selecione o template na lista.

Clique em Create. Se aparecer um prompt para salvar um conjunto de dados néo salvo, clique em OK.

O painel Export é usado para exportar conjuntos de dados do Raman data library para sistemas de software externos

e internos. Um arquivo de exportacdo do Raman data library (.dlexport) pode ser usado para mover conjuntos de
dados de uma instancia do Raman data library para outra. Para exportar para sistemas de software externos, o
conjunto de dados deve ser aprovado.

Para exportar dados, um conjunto de dados ou um modelo

1. Na janela Datasets E, clique em Export.

2.

O menu Export é exibido.

Selecione as op¢des a sequir:

Endress+Hauser

>  Export

Export external

] Export preprocessed data

‘ Export (SV (.csv & .5pc)

‘ Export GRAMS 1™ (.cfl)

‘ Export SIMCA® (.usp)

Export internal

‘ Export Data Library (.dlexport) ‘

‘ Export Model (.dIm) ‘

A0055986

Figura 45. Menu Export
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= Export preprocessed data. Quando marcada, os dados sdo exportados sem a aplicacdo de pré-tratamentos.

= Export CSV. Exporta o conjunto de dados como um arquivo de valores separados por virgula (.csv - comma
separated values) contendo nomes de espectros e valores de dados para todos os campos de dados incluidos.
Também exporta uma pasta compactada contendo os espectros incluidos no formato SPC (.spc).

= Export GRAMS IQ™. Exporta o conjunto de dados como arquivo GRAMS IQ™ (.cfl). Também exporta os
espectros incluidos no formato SPC (.spc). E necesséria uma instalacdo valida do GRAMS IQ™ no mesmo
computador que o Raman data library para que seja possivel exportar como um arquivo GRAMS IQ™ (.cfl).

= Export SIMCA®, Exporta o conjunto de dados como um arquivo SIMCA® (.usp). E necesséria uma instalag&o
valida do SIMCA® no mesmo computador que o Raman data library para que seja possivel exportar como um
arquivo SIMCA® (.usp).

s Export Data Library. Exporta o conjunto de dados como um arquivo da biblioteca de dados Raman
(.dlexport). Esse tipo de arquivo pode ser importado na janela Datasets.

s Export Model. Exporta um arquivo de modelo (.dlm) que é criado usando os pré-tratamentos e picos do
conjunto de dados. Esse arquivo pode ser exportado para o Raman RunTime usando a janela Rxn Control no
Raman data library. O arquivo de modelo pode ser usado para gerar valores de processo de componentes no
RunTime.

Navegue até o local da pasta e nomeie o arquivo de dados.

Selecione Mark Inactive ou Keep Active para o conjunto de dados atual.
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6 Controle de analisadores Raman Rxn

O Rxn Control é usado para gerenciar os analisadores Raman RunTime Rxn para coleta e modelagem de espectros
Raman e foi projetado para imitar a interface de usuario do Raman RunTime. Para acessar a janela Raman Analyzer,
é necessario criar uma conexéo de fonte espectral OPC. Consulte Adicionar uma fonte espetral OPC > B para
instrucoes.

NOTA

Para informacdes sobre a operacao segura dos analisadores Raman Rxn e do software Raman RunTime, consulte as

Instrugées de Operagéo do Raman RunTime (BA02180C).

» Dependendo da versdo do Raman RunTime que estiver usando, leia as Instruc¢ées de Operagdo do Raman RunTime
correspondentes antes de usar o Raman data library Rxn Control.

‘ Rxn Control

A0056058

Figura 46. Botdo Rxn Control

Stream A

11:51:20
i e

Stream C

x_JI‘\ UI‘VJL_,L i

00:00:00
ToveRemtion

A0056059

Figura 47. Janela Raman Analyzer

O bot&do Rxn Control so esta presente quando um analisador Raman Rxn esta conectado ao Raman data library.
Para conectar um analisador, consulte as instru¢ées em Adicionar uma fonte espetral OPC > B.

6.1 Opcoes do analisador

0 menu Analyzer Options é acessado clicando em Options na parte inferior da janela Raman Analyzer.

Analyzer Options

| Add Model File...

| Restart...

| Shut Down...

A0056062

Figura 48. Opg¢des do analisador Rxn
6.1.1 Adicionar um arquivo de modelo

Para adicionar um arquivo de modelo:

1. Na janela Rxn Control, clique em Options.
A caixa de didlogo Analyzer Options é exibida.
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Clique em Add Model File para selecionar um arquivo de modelo a ser enviado ao Raman RunTime.

Os arquivos de modelo adicionados podem ser usados para analise. Eles sdo ativados ou desativados ao clicar na
aba Analysis em na janela de uma sonda. Os tipos de arquivos validos incluem: Arquivos .usp, .rusp, .dlm, .pxm,
.pxs, .cal, .mat, e .unsb. Para detalhes sobre os tipos de modelos compativeis com o Raman RunTime, consulte as
Instrugées de Operagdo do Raman RunTime (BA02180).

Para instruc¢des sobre como reiniciar ou desligar o analisador, consulte Reiniciar ou desligar o analisador > B.

6.2 Controle de canais

Os analisadores Raman Rxn podem ter até 4 sondas, ou canais de medicéo, na janela Rxn Control. Cada canal possui
um painel de controle na janela Raman Analyzer. Use o painel de canais para selecionar e visualizar conjuntos de
dados, definir modos de coleta, definir configuractes de exposicéo, entre outros.

Cada painel de canal contém configuracdes que refletem as opera¢des do Raman RunTime. Para descri¢des completas
da funcionalidade encontrada em um painel de canal, consulte as Instrugées de operagdo do Raman RunTime
(BA02180).

6.2.1 Aquisicdo de canais

Dataset Stream A

Time started: 6/15/2023 447 PM
Acquisition Count: 12144

Collection Mode

Continuous 1

buffered acquisitions

acquisition period (sec.)

(OManual

Force 55—
ook || e
Tength (sec) L J

12:13:23 00:00:00

Acquisition Time Time Remaining

A0056073

Figura 49. Painel Channel control

Na aba Acquisition do canal, selecione:

50

New. Cria um novo conjunto de dados nomeado.

View. Inicia o conjunto de dados atual na janela Dashboard.

Dataset template. Selecione um template para aplicar ao novo conjunto de dados. Um template deve ser

selecionado antes que um lote seja iniciado.

Time Started. O tempo (em segundos) decorrido desde que o conjunto de dados atual foi iniciado.

Acquisition Count. O nimero de aquisi¢des para o conjunto de dados atual.

Collection Modes. O modo de coleta da sonda pode ser alterado ao selecionar uma das trés opcdes:

s Continuous. O modo de coleta continua percorre cada sonda ativa o mais rapido possivel. Essa configuracdo
é recomendada para o desenvolvimento de métodos ao coletar amostras de referéncia frequentes e para

monitoramento e controle quando os modelos estdo ativos. O modo continuo inclui uma op¢éo de aquisicéo
com buffer.

= Periodic. O modo de coleta periédica adquire espectros em intervalos especificados e é normalmente usado
durante o desenvolvimento do método para permitir que os espectros sejam sincronizados com as amostras
que estdo sendo obtidas dos reatores ou com outros eventos de processo cronometrados. As aquisicdes com
buffer ndo sdo uma opcdo no modo periodico.

= Manual. Use 0 modo de coleta manual para adquirir espectros que sdo acionados manualmente pelo
botédo Acquire. Os nomes das amostras podem ser especificados para cada espectro clicando em +.
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= Exposure Settings. As configura¢des de exposicdo de duracdo (segundos) e contagem podem ser alteradas
clicando em + e - ou digitando manualmente um valor com o teclado. Selecione Force New Dark para forcar uma
nova exposicdo escura apos cada aquisicéo.

A coleta de uma nova exposicdo escura pode atenuar as contribui¢cdes néo relacionadas a amostra na medicéo
devido a corrente escura. Para mais informaces sobre o Force New Dark, consulte as Instrucdes de operacdo do
Raman RunTime (BA02180).

Exposure Settings

x O N
— New Dark

length {sec.)

A0056075

Figura 50. Configuragées de exposic@o

6.2.2 Aplicacdo de modelos na aba de analise do canal

A aba Analysis do canal permite selecionar e aplicar modelos no Raman RunTime para receber previsées de modelos
durante a aquisicdo do conjunto de dados.

Models Stream A

Generic RunTime Test Model Component A (%)

Component B (%)

Component C (%)

13:55:49 00:00:00
Acquisition Time Time Remaining

A0056076

Figura 51. Aba de andlise de controle do canal

Para escolher um modelo, marque o nome do arquivo do modelo. As seguintes informaces sdo exibidas:

= Osvalores previstos sdo exibidos na aba Analysis.
= Osresultados previstos do modelo do Raman RunTime sdo exibidos entre colchetes na janela Analyze,

por exemplo [8.14].
6.2.3 Aquisicdo de espectros

Para iniciar a aquisicdo do conjunto de dados, clique em Play . Ap6s o inicio da aquisicdo do conjunto de dados,
o botéo play muda para um bot&o de pausa.

Clique em Stop [ para parar a aquisicdo do conjunto de dados.

6.2.4 Barra de status do canal

A barra de status do canal é mostrada sob o grafico do espectro. Um canal pode ter um status Not Started
(n&o iniciado), In Process (em processo), Paused (pausado) ou Completed (concluido).

A0056077

Figura 52. Barra de status do canal
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6.2.5 Indicadores de status e aces do analisador

O indicador de status do analisador é mostrado na parte inferior central da janela Rxn Control. Ha trés status para
o analisador: Normal, Warning (aviso), e Error (erro).

Status Descricdo

Raman Analyzer

N — O status é normal.

A0056078

Raman Analyzer

Se for encontrado um aviso do sistema, a exibicdo muda para um aviso em amarelo. Avisos devem ser
Warning A\ aceitos mas uma acédo imediata pode néo ser necessaria. Clique no status para visualizar detalhes do aviso.

A0056079

Raman Analyzer . S . ~
y Se for encontrado um erro do sistema, a exibicdo muda para um erro em vermelho. Os erros exigem acéo

imediata. Clique no status para visualizar detalhes do aviso.

A0056080

Consulte as Instrucdes de operagcdo do Raman RunTime (BA02180) para uma lista completa de avisos e erros do
sistema.

6.2.6 Indicador de ac6es do analisador

O indicador de a¢des do analisador é mostrado na parte inferior direita da janela Rxn Control. O indicador mostra

a acdo atual que esta sendo executada. Se a acéo for especifica para um canal, o numero do canal afetado ficara
piscando. Em caso de emergéncia, o botdo stop vermelho no indicador cancela o processo de calibracdo ou verificacdo
que esta ocorrendo no momento.

Acquiring
00:00:04

@ ()G ()

A0056081

Figura 53. Adquirindo espectros

Waiting

(1) (2) (3] (4]

A0056082

Figura 54. Pausado ou aguardando a entrada do usudrio

Calibrating
00:00:40 n

@ (2) () (4

A0056083

Figura 55. Calibrando (sonda ou interna)

Verifying
00:02:29 n

A0056084

Figura 56. Verificando a sonda
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6.3 Calibracdo e verificacdo do analisador Raman Rxn

O controle do analisador Raman Rxn por meio do Raman data library ndo permite que os espectros sejam coletados
sem passar pelas calibracdes interna e da sonda. Todas as calibracdes sdo necessarias antes da aquisicdo do espectro.
A verificacdo é opcional, mas recomendada.

Para obter instrucdes completas sobre a calibracdo ou verificacdo de um analisador ou sonda Raman Rxn, consulte as
instrucdes aplicaveis do kit de calibracdo da sonda e as Instrucdes de operacdo do Raman RunTime (BA02180).

Para realizar a calibracao e verificacdo do analisador Rxn:

1. Na janela Raman Analyzer, clique em Calibration.
A caixa de didlogo Calibration é aberta.
2. Selecione as op¢des de calibracdo interna:
= Calibration Mode. O modo de calibracéo para calibracdo interna (Auto, XAxis (eixo x), ou All (todos)).
s Laser Power. A poténcia do laser em mW.
= (Clique em Calibrate para executar uma calibracdo interna.

Internal Calibration
Calibration Mode: Auto
Laser Power (1mW ~ &00mW):

| Calibrate

11/30/2021 2:57 PM

Calibration Report

| View... ‘ | Save...

Probe Calibration

Verification Standard:  Isopropanol 70%

1 ‘ Calibrate... | ‘ Verify

1173072021 2:58PM /A not verified
Last Verification Failed

2 ‘ Calibrate | ‘ Verify
11/30/20213:00PM /N not verified

Last Verification Failed

3 ‘ Calibrate... | ‘ Verify

11/30/20213:04PM  /\ not verified
Last Verification Failed

ll- ‘ Calibrate... | ‘ Verify

11/30/20213:06PM [\ not verified

Last Verification Failed

A0056060

Figura 57. Caixa de didlogo Calibration

3. Selecione as op¢des para o relatoério de calibracéo:

= (Clique em View para visualizar o arquivo de calibracéo (.pdf).

= (Clique em Save para salvar uma cépia do arquivo de calibracdo (.pdf).
4. Selecione as op¢des de calibracdo e verificacdo da sonda:

s Verification Standard. A amostra de referéncia padréo usada para verificar os resultados da calibracéo da
sonda. Embora essa etapa ndo seja exigida para coletar um espectro Raman, ela é altamente recomendada.

= (Clique em Calibrate em um canal para abrir a janela de calibracdo da sonda. Siga as instrucdes de calibracdo
e clique em Load para selecionar um arquivo de referéncia de intensidade a ser usado para a calibracdo da
sonda. Clique em Save para salvar uma cépia do arquivo de referéncia de intensidade selecionado.

No momento, o uso do kit de calibracéo e verificacdo Raman com um arquivo espectral de origem baseado no
Padréo de Referéncia de Calibracdo (CRS - Calibration Reference Standard) n&o é suportado pela interface de
controle do analisador Rxn do Raman data library.
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% Probe Calibration for Channel #1 X

Present the Calibration Accessory to the probe.
Activate the ‘INTENSITY' on the Calibration Accessory.
Click 'Continue’

Intensity Reference:

A0056061

Figura 58. Janela de calibragdo da sonda, HCA
s (Clique em Continue para iniciar a calibracdo da sonda. Apos a conclusdo da calibracdo da sonda, a data/hora
da calibracdo é atualizada.
s (Clique em Verify para verificar os resultados da calibracdo da sonda.
5. Repita as etapas acima para cada analisador e sonda.

6. Quando a calibracdo e verificacdo forem concluidas, feche a caixa de didlogo de calibracéo.
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7 Conformidade FDA 21 CFR Parte 11

A versdo cGxP do Raman data library apresenta funcionalidades adicionais para conformidade com a norma

FDA 21 CFR parte 11. Esses recursos oferecem suporte a uma implementacéo centralizada dos requisitos do 21 CFR
parte 11, permitindo uma configuracdo do processo regulamentada. A versdo cGxP do Raman data library inclui
suporte para:

= Gestdo de usuarios

»  Registros eletrdnicos e assinaturas eletrénicas

= Gestdo das configuracdes do sistema

= Trilha de auditoria (funcéo de controle de alteracdes)

= Registros de eventos que incluem rastreabilidade de ac¢6es do usudrio e rastreabilidade de dados espectrais

Para apoiar as implementacdes do 21 CFR Parte 11 no Raman data library cGxP, a Endress+Hauser disponibilizou um
documento dedicado, o Questionario Raman data library 21 CFR Part 11 (n° 4005768), que é fornecido com a versdo
cGxP do Raman data library.

7.1 Gestao de usuarios

No 21 CFR Parte 11, a gestéo de usudrios refere-se ao conjunto de controles e procedimentos que garantem o acesso
seguro e regulamentado a registros eletrénicos e assinaturas eletrénicas. Uma das principais diferencas entre a
versdo basica do Raman data library e a versdo cGxP é a gestdo de usudrios. Para dar suporte a isso, o Raman data
library cGxP integrou a gestdo de usudrios, cuja autenticacdo de credenciais pode ser de natureza local (ou seja, por
meio do préprio software), por meio de logins locais em esta¢des de trabalho Windows ou por meio de uma conexdo
com um dominio do Active Directory.

Quando um modo de autenticacéo local é utilizado, a capacidade de impor aspectos de complexidade de senha

é suportada, bem como o bloqueio apés um numero definido de falhas de login e o timeout automatico. Se a
autenticacdo de credenciais baseada em dominio for utilizada, todos esses aspectos, exceto o timeout do software,
serdo controlados pelo dominio.

A identificacdo e controle de acesso Unicos para o usuério sdo implementados nativamente. Os privilégios de acesso
do usudrio podem ser configurados com funcdes de usuério definidas e controladas. A funcéo de desativar contas e
impor uma alteracéo de senha no préximo login também esta disponivel. Uma trilha de auditoria especifica do
usudrio na forma de registros de eventos esta presente.

A gestdo de usuarios dentro do Raman data library é implementada de forma a ajudar a garantir que os registros
eletronicos sejam seguros, o acesso seja controlado e todas as a¢des do usuario sejam rastreaveis, dando sustentacdo
a confiabilidade e a integridade dos dados em industrias requlamentadas.

Para mais detalhes sobre a gestdo de usuarios, consulte Gestdo de usudrios (somente na versdo cGxP) > B.

7.2  Registros eletronicos e assinaturas eletronicas

Os registros eletronicos e assinaturas eletronicas sdo componentes fundamentais do 21 CFR Parte 11, que estabelece
os critérios sob os quais eles sdo considerados confiaveis, fidedignos e equivalentes aos registros em papel e as
assinaturas manuscritas. As assinaturas eletrénicas dentro do Raman data library sdo vinculadas a usuérios
individuais e suas credenciais, tornando-as legalmente vinculantes e irrevogaveis.

Para ajudar as industrias com a implementacéo do 21 CFR Parte 11 no Raman data library e, especificamente, no
tépico de registros eletrénicos e assinaturas eletrénicas, a Endress+Hauser disponibilizou um documento dedicado,
a Avaliacdo ER/ES do 21 CFR Parte 11 no Raman data library (n° 4005770), que é entregue com a variante cGxP
do software.

7.3  Gestdo das configuracdes do sistema

As configuracdes do sistema no Raman data library dizem respeito a aspectos de sequranca que desempenham um
papel fundamental para ajudar a alcancar a conformidade com o 21 CFR Parte 11. As configurac¢des do sistema sdo
gerenciadas na janela Security. Para detalhes sobre o gerenciamento das configuracfes de seguranca, consulte
Configuragées de sequranga (somente na versdo cGxP) > B.
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7.4  Trilha de auditoria através da funcdo de controle de alteracoes

A trilha de auditoria é um componente essencial da conformidade com o 21 CFR Parte 11, garantindo que todas as
alteracdes em registros eletrdnicos, sistemas ou processos sejam gerenciadas e documentadas adequadamente.

Na versédo cGxP do Raman data library, como um complemento a gestdo de usudrios, foi implementada uma funcéo
de controle de alteracdes. Isso garante que todas as alteracdes sejam documentadas, incluindo o motivo da alteracéo,
a data e a hora, e o individuo responsavel por fazer e aprovar a alteracdo. Uma trilha de auditoria das alteracdes é
rastreada e documentada nos varios registros de eventos disponiveis. Além disso, a funcdo de controle de alteracdes
garante que somente as pessoas com a devida autorizacdo tenham permissdo para fazer atualiza¢des ou
modificacgdes.

Certas a¢des, como remover ou cancelar a aprovacdo de conjuntos de dados e adicionar, editar ou remover campos
de dados e remover projetos ou fontes espectrais, exigem que o usudrio assine antes que a acdo possa ser imple-
mentada. Quando apropriado, o usuério deve assinar com suas credenciais e selecionar um motivo para a alteracéo
com um espaco para quaisquer comentarios associados.

Os motivos padréo disponiveis para o controle de alteracdes s&o:

= FErro de coleta

= Desativar

= Erro de entrada

= Configuracdo inicial
= Qutros

Sign off required

A0056145

Figura 59. Controle de alteragdes - é necessdria a assinatura do usudrio
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Change Control

A0056146

Figura 60. Controle de alteragdes - fornecimento de uma descrigdo e motivo da alteragdo

Essas medidas de controle de alteracdes ajudam a manter a integridade, confiabilidade e conformidade dos registros
eletrdnicos e sistemas, além de auxiliar nos processos de aprovacéo e auditoria por uma equipe de qualidade.

7.5 Trabalho com registros de eventos

Para garantir a rastreabilidade e o registro de todos os eventos em um ambiente cGxP, o Raman data library possui
registros de eventos que incluem uma trilha de auditoria basica. Eles variam de globais (todas as ac¢des) a registros de
eventos especificos para os usuérios ou recursos. Os registros de eventos e as trilhas de auditoria sdo componentes
essenciais da conformidade com o 21 CFR Parte 11, garantindo a integridade e a rastreabilidade dos registros
eletrénicos.

Os diversos tipos de registros de eventos em que um usuario pode visualizar eventos no Raman data library sdo:

= Registro de eventos global. Esse registro de eventos pode ser acessado em todas as telas do Raman data library
e estd na barra de tarefas inferior da janela do aplicativo.

= Registros de eventos de usuarios. Exibe eventos para todos os usudrios ou para um usudrio especifico. Isso é
acessado na tela Users.

= Registros de eventos de projetos e conjuntos de dados. Exibe eventos de todos os projetos ou de um projeto
especifico e lista eventos relacionados a um conjunto de dados. Esses registros sdo acessados na tela Projects
e na tela de resumo do conjunto de dados.

= Registros de eventos de fontes espectrais. Exibe o registro de eventos de fontes espectrais especificas ou de
todas as fontes espectrais.

= Registros de eventos dos campos de dados. Exibe o registro de eventos de um campo de dados especifico ou
de todos os campos de dados.

Os registros de eventos podem ser visualizados e impressos em um formato de documento exclusivo que pode ser
facilmente visualizado e ndo pode ser alterado. E possivel realizar uma pesquisa de texto no registro. Antes de abrir
outro registro de eventos, o registro de eventos atual deve ser fechado. Apenas para fins de visualizacdo, os registros
de eventos podem ser salvos como *.pdf, * xlsx e *.docx.

7.5.1 Registro de eventos global

O registro de eventos global exibe todos os eventos em uma implementacdo do Raman data library. Devido a
amplitude das informac6es registradas, o registro de eventos global pode levar algum tempo para ser carregado.

System Administrator | CA\ProgramData\Endress+ Hauser\Raman data library\Endress+Hauser RamanDatalibrary ) Event Log
A0056091

Figura 61. Botdo do registro de eventos global
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7.5.2 Registro de eventos do usuario

Na janela Users, é possivel visualizar registros de eventos que listam eventos relacionados a um usudrio especifico
ou a todos os usuarios. Esse log coleta todas as alteracdes aos usuarios, incluindo a adicdo ou remocéo de usuarios,
a adicdo ou remocéo de funcdes para um usudrio, logins de usudrios e tentativas de login com falha. A partir da
janela Users, vocé pode selecionar os seguintes registros de eventos:

= Users Event Log. Exibe o registro de eventos para todos os usuarios.
=  Event Log. Exibe o registro de eventos para o usudrio especificado.

~
' Reports = m} X
1 of 3 b B |6 B g H- | 100 - Find | Mext
Users - Event Log Software Version 2.0.2
Event Date Category Login Name Reason Comments Description
5/31/2024 1:168:17 PM Users User "System’ signed in
5/31/2024 1:22:45 PM Users User "System’ signed in
5/31/2024 1:24:17 PM Users User "System’ signed in
5/31/2024 1:24:50 PM Users DESKTOP- User *Administrator’ signed in
GL3GVI4\Laura
5/31/2024 1:25:04 PM Users Administrator User "Administrater’ password
changed.
5/31/2024 1:26:23 PM Users Administrator User "Administrator’ signed in.
5/31/2024 1:26:23 PM Users Administrator User "Angela’ added.
5/31/2024 1:26:23 PM Users Administrator User "Angela’ password set by User
“Administrator’.
5/31/2024 1:35:31 PM Users DESKTOP- User "Administrator’ signed in.
GL3GVIA\Laura

A0056147

Figura 62. Registro de eventos do usudrio

7.5.3 Registros de eventos de projetos e conjuntos de dados

Na janela Project, é possivel visualizar registros de eventos que listam eventos relacionados a um projeto, como
a adicdo ou remocdo de conjuntos de dados. Na janela Projects, vocé pode selecionar:

= Projects Event Log. Visualizar um registro de eventos para todos os projetos.
= Event Log. Visualizar o registro de eventos para um projeto especifico.

7 Reports = a X
1 of 1 P& E - | 100 - Find | Mext

Projects - Event Log Software Version 2.0.2

Event Date Category Login Name Reason Comments Description
5/31/2024 1:52:07 PM Projects Administrator Project ‘Dataset 1" added.
5i31/2024 3:03:48 PM Projects Administrator Project ‘Dataset 2' added
5/31/2024 5.04:00 PM Projects Administrator Project ‘Dataset 3" added.

Systemn Administrator TI9/2024 3:39:22 PM  Page 1of 1

A0056148

Figura 63. Registro de eventos de projetos
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7.5.4 Registros de eventos de fontes espectrais

Na janela Spectral Sources, é possivel visualizar registros de eventos que listam eventos relacionados a uma fonte
espectral especifica, ou todas elas. Esse registro grava todas as alteracdes nas fontes espectrais, como a adicdo de
novas fontes espectrais, o inicio ou a interrupcéo da aquisicdo em um analisador Raman Rxn ou a alteracdo das

configuracdes de coleta em batelada na janela Raman Analyzer. Na janela Spectral Sources, vocé pode selecionar:

Event Log. Visualize o registro de eventos para uma fonte espectral especifica.

Spectral Sources Event Log. Visualize um registro de eventos de todas as fontes espectrais.

! Reports

5/31/2024 1:34:02 PM Spectral Sources

5/31/2024 1:50:04 PM Rxn Control

5/31/2024 1:50:49 PM Spectral Sources

5/31/2024 2:26:04 PM Rxn Control

5/31/2024 3:03:08 PM Spectral Sources

6/3/2024 5:16:42 PM Rxn Control

6/3/2024 5:48:49 PM Rxn Control

6/3/2024 5:54:17 PM Rxn Control

6/3/2024 7:16:22 PM Spectral Sources

8/8/2024 5:42:458 PM Rxn Control

Administrator
DESKTOP-
GL3GVI\Laura
Administrator

DESKTOP-
GL3GVI4\Laura

Administrator

DESKTOP-
GL3GVI4\Laura

DESKTOP-
GL3GVM\Laura

DESKTOP-
GL3GVI4\Laura

Administrator

DESKTOP-
21 am

= [m] x
1 of 1 % | E A HE- | 100% - Find | Mext
Spectral Source - Event Log Software Version 2.0.2
Event Date Category Login Name Reason Comments Description

Spectral Source ‘Runtime 8.5 added

The laser power was set to 400 on
analyzer ‘Raman Analyzer'.

Spectral Source ‘Runtime 6.5 updated.
Differences: EncryptedPassword'
changed

The laser power was set to 400 on
analyzer ‘Raman Anafyzer.

Spectral Source '‘Bioreactor 1-2'
added

The laser power was set to 400 on
analyzer ‘Raman Anafyzer.

The laser power was set to 400 on
analyzer ‘Raman Anafyzer.

The laser power was set to 400 on
analyzer ‘Raman Anafyzer.

Spectral Source "Runtime 6.5' updated.
Differences: EncryptedPassword'
changed.

The laser power was set to 400 on
hewar 'O b

Figura 64. Registro de eventos de fontes espectrais

7.5.5 Registros de eventos dos campos de dados

A0056149

Na janela Data Fields, é possivel visualizar registros de eventos que listam ac6es relacionadas a um campo de dados
especifico, ou todos eles. Esse registro coleta todas as alterac¢des nos campos de dados, incluindo a adi¢cdo de novos
campos, a remocdo de campos ou a adicdo de apelidos. Na janela Data Fields, vocé pode selecionar:

= Data Fields Event Log. Visualizar um registro de eventos para todos os campos de dados.
= Event Log. Visualizar o registro de eventos para um campo de dados especifico.
- Reports = [m] X
1 of 1 % & B o = | 100% - Find | Mext
Data Fields - Event Log Software Version 2.0.2
Event Date Category Login Name Reason Comments Description
5/31/2024 3:40:12 PM Data Fields Administrator Data Field "Batch ID Version 1" added.
S/31/2024 3:40:18 PM Data Fields Administrator Drata Field ‘Batch Day Version 1°
added.
5/31/2024 3:40:18 PM Data Fields Administrator Data Field Temp Version 1" added.
5/31/2024 3:40:19 PM Data Fields Administrator Data Field "Glucose Version 1" added.
5/31/2024 3:40:19 PM Data Fields Administrator Data Field "Lactate Version 1" added.
5/31/2024 3:40:19 PM Data Fields Administrator Data Field "Glutamine Version 1° added.
53172024 3:40:20 PM Data Fields Administrator Data Field "Glutamate Version 1"
added.
A0056150
Figura 65. Registro de eventos dos campos de dados
Endress+Hauser
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8 Diagndstico e localizacdo de falhas

8.1 Reiniciar ou desligar o analisador

Para reiniciar ou desligar o analisador:

1. Na janela Raman Analyzer, clique em Options.
A caixa de didlogo Analyzer Options é exibida.

Analyzer Options

\_ Add Model File...
‘ Restart...

‘ Shut Down...

A0056062

Figura 66. Opgdes do analisador
2. Escolha uma das seguintes op¢des:
s (Clique em Restart para reiniciar o analisador.
= (Clique em Shut Down para desligar o analisador.

3. Clique em OK na caixa de didlogo de confirmacé&o.

Depois que um analisador Raman RunTime tiver sido desligado ou reiniciado, reinicie o servico do Windows para
conectar o Raman data library ao RunTime. Para reiniciar o servico do Windows, interrompa e inicie o servico do
Raman data library da Endress+Hauser usando o gerenciador de servicos da bandeja do sistema ou reinicie o
computador do Raman data library.

8.2 Os espectros ndo estdao sendo coletados

Se os espectros forem adquiridos usando a janela Raman Analyzer, mas néo estiverem sendo adicionados a um
conjunto de dados, isso indica que o servico do Windows foi desconectado do analisador Raman RunTime e a conexé&o
precisa ser restabelecida.

O servico do Windows pode se desconectar do analisador Raman RunTime por diversos motivos, inclusive:

= Desligamento do analisador por longos periodos de tempo

= Alteracéo das configuracdes de rede no software Raman RunTime

= Alteracdo das configuracdes de rede no computador que estd executando o Raman Data Library.

Para reestabelecer a conex&o do servico do Windows, interrompa e inicie o servico do Raman data library da

Endress+Hauser usando o gerenciador de servicos da bandeja do sistema ou reinicie o computador do Raman
data library.
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9 Suporte
9.1 Sobre

Clique em About na faixa de opcdes superior para abrir a janela About Raman Data Library. Essa janela exibe a versdo

e o numero da versdo do software, a ID de instalacéo e as informacdes de direitos autorais.

9.2 Informacodes de contato

| About Raman dsta library

X

Raman data library

Copyright © Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. All rights reserved., This program is protected by US and international copyright laws.

Raman data library
Version 2.0.2

Installatior 4-8a46-4869-347e-cada843cdc20

Copyright © Endress+Hauser Optical Analysis, Inc

Figura 67. Janela About

Endress+Hauser (2]

A0056089

Para assisténcia técnica, consulte em nosso site (https://www.endress.com/contact) a lista dos canais de venda locais

em sua area.

Endress+Hauser
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10 Informacoes de Copyright

10.1 Contrato de licenca do usuario final

UMA COPIA DO CONTRATO DE LICENCA DO USUARIO FINAL PARA O SOFTWARE Raman data library FOI INCLUIDA
NESTE DOCUMENTO PARA FINS DE REFERENCIA.

LEIA ATENTAMENTE ESTE CONTRATO DE LICENCA DO SOFTWARE ANTES DE INSTALAR OU USAR O SOFTWARE.

AO CLICARNO ]%OTAO "ACCEPT", INSTALAR O PRODUTO OU USAR O EQUIPAMENTO QUE CONTEM ESTE
PRODUTO, VOCE CONCORDA EM CUMPRIR ESTE CONTRATO. SE VOCE NAO CONCORDAR COM TODOS OS TERMOS
DESTE CONTRATO, CLIQUE NO BOTAO "DO NOT ACCEPT" E O PROCESSO DE INSTALACAO NAO CONTINUARA.

Este é um Contrato de Licenca do Usuério Final entre vocé, o usuério final do software Raman data library
("Licenciado"), e a Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. ("Licenciador" ou "Endress+Hauser"), uma empresa de
Delaware com sede em 371 Parkland Plaza, Ann Arbor, Michigan 48103. Ao instalar o software Raman Data Library,
vocé concorda em cumprir os termos e as condicoes deste Contrato.

1.0. Licenca néo exclusiva. O Licenciador concede a vocé uma licenca n&o exclusiva para usar o Raman data library,
que inclui o pacote de programas de computador e dados em formato legivel por maquina e manuais do usudrio,
que juntos constituem o "Programa Licenciado", sujeito aos seguintes termos e condi¢des, que se aplicam a toda

e qualquer versdo do Programa Licenciado instalada por vocé

2.0. Escopo de direitos. O Licenciado pode:

2.1. Instalar o Programa Licenciado em um unico computador a ser usado para controlar a instrumentacéo
espectrografica fabricada pela Endress+Hauser;

2.2. Usar e executar o Programa Licenciado no computador definido em 2.1 para atender as necessidades do usudario
final;

2.3. Em relacdo ao seu uso autorizado do Programa Licenciado, armazenar as instruc¢ées ou dados legiveis por
maquina do Programa Licenciado, transmiti-los e exibi-los em maquinas associadas ao(s) computador(es)
especificado(s); e

2.4. Fazer uma copia do Programa Licenciado em formato de c6digo objeto legivel por maquina, apenas para fins
de backup néo produtivo.

3.0. Protecdo e Restricdes de Propriedade.

3.1. O Programa Licenciado é protegido por direitos autorais. Os direitos autorais sdo de propriedade da
Endress+Hauser. O Programa Licenciado € licenciado, e ndo vendido, para uso pelo Licenciado. O Licenciador
ndo vende nem transfere a titularidade do Programa Licenciado ao Licenciado.

3.2. Vocé ndo tera a propriedade de todos os direitos, titulos e interesses relativos ao Programa Licenciado e a todas
as modifica¢des e aprimoramentos do mesmo (incluindo a propriedade de todos os segredos comerciais e direitos
autorais relativos a eles).

3.3. Este Programa Licenciado contém informacdes confidenciais e/ou proprietarias que séo protegidas por direitos
autorais e disposicOes de tratados internacionais. Todos os direitos séo reservados. Nenhuma parte do Programa
Licenciado pode ser fotocopiada, reproduzida ou traduzida para outro idioma sem a permissao por escrito do
Licenciador. Qualquer uso, divulgacéo, cessdo, transferéncia ou reproducdo nédo autorizada dessas informacées
confidenciais sera processada com todo o rigor da lei.

3.4. Vocé ndo podera usar, copiar, modificar ou distribuir o Programa Licenciado (eletronicamente ou de outra
forma), ou qualquer cdpia, adaptacdo, transcricdo ou parte incorporada do mesmo, exceto quando expressamente
autorizado pelo Licenciador. O Licenciado ndo pode desmontar, descompilar ou de qualquer outra forma traduzir o
Programa Licenciado. Seus direitos ndo podem ser transferidos, alugados, cedidos ou sublicenciados, exceto no caso
de uma transferéncia do Programa Licenciado em sua totalidade para (1) um sucessor no interesse de todo o negécio
do Licenciado que assuma as obrigacdes deste Contrato ou (2) qualquer outra parte que seja razoavelmente aceitavel
para o Licenciador, assine uma versdo substituta deste Contrato e pague uma taxa administrativa destinada a cobrir
os custos associados. O Licenciado ndo pode instalar o Programa Licenciado em qualquer outro sistema de computa-
dor ou utilizd-lo em qualquer outro local sem a autorizacdo expressa do Licenciador obtida com antecedéncia. Se vocé
usar, copiar ou modificar o Programa Licenciado ou se transferir a posse de qualquer copia, adaptacéo, transcricdo
ou porc¢do incorporada do Programa Licenciado para qualquer outra parte de qualquer forma nédo expressamente
autorizada pelo Licenciador, sua licenca serd automaticamente rescindida.

3.5. Vocé autoriza o Licenciador a entrar nas instala¢des do Licenciado para inspecionar o Programa Licenciado de
qualquer maneira razoavel durante o horario comercial regular para verificar a conformidade do Licenciado com os
termos deste documento.
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3.6. Vocé reconhece que, em caso de violacdo pelo Licenciado de qualquer uma das disposicdes anteriores, o
Licenciador ndo terd um recurso adequado em dinheiro ou danos. O Licenciador tera, portanto, o direito de obter
uma liminar contra tal violacdo de qualquer tribunal de jurisdicdo competente imediatamente ap6s a solicitacéo.
O direito do Licenciador de obter medidas cautelares néo limitara seu direito de buscar outras solucdes.

4.0. Garantia Limitada e Limitacao de Responsabilidade.

4.1. O Licenciador tomou o cuidado, para seu beneficio, de garantir a precisdo e a confiabilidade do Programa
Licenciado. Esta garantia estd expressamente condicionada a observancia, por parte do usuério, dos procedimentos
operacionais, de sequranca e de controle de dados estabelecidos nos materiais incluidos com o Programa Licenciado.

4.2. Na medida em que ndo seja proibido por lei, em nenhuma hipétese a Endress+Hauser sera responsavel por
danos pessoais ou quaisquer danos incidentais, especiais, indiretos ou consequenciais, incluindo, sem limitac&o,
danos por perda de lucros, perda de dados, interrupcéo de negécios ou quaisquer outros danos ou perdas comerciais,
decorrentes ou relacionados ao uso ou a incapacidade de usar o software da Endress+Hauser, independentemente
da causa, independentemente da teoria de responsabilidade (contratual, extracontratual ou outra) e mesmo que a
Endress+Hauser tenha sido avisada da possibilidade de tais danos. Algumas jurisdi¢es ndo permitem a limitacéo de
responsabilidade por danos pessoais, incidentais ou consequenciais, portanto, essa limitacdo pode néo se aplicar a
vocé. Em nenhuma hipétese a responsabilidade total da Endress+Hauser perante o Licenciado por todos os danos
(exceto conforme exigido pela lei aplicavel em casos envolvendo danos pessoais) excedera o valor total de todas as
taxas de licenca pagas ao Licenciador nos termos deste instrumento). As limitacdes anteriores se aplicardo mesmo
que o recurso mencionado acima ndo cumpra seu propoésito essencial.

4.3. O Licenciador ndo assume nenhuma responsabilidade por erros ou omissdes no Programa Licenciado e se reserva
o direito de fazer alterac¢des e melhorias sem aviso prévio em quaisquer produtos aqui contidos, por qualquer motivo.

4.4, Exceto conforme expressamente estabelecido neste Contrato, o Licenciador se isenta de todas e quaisquer
promessas, representacdes e garantias com relacdo ao Programa Licenciado, incluindo sua condicdo, sua conformi-
dade com qualquer representac¢do ou descricdo, qualquer negligéncia e sua comercializacdo ou adequacéo para um
uso especifico. As informacdes fornecidas com o Programa Licenciado nédo se destinam a ser, nem devem ser
entendidas como, representacdes ou garantias relativas ao Programa Licenciado descrito.

4.5. A responsabilidade cumulativa do Licenciador perante o Licenciado por todas as reivindica¢des relacionadas

ao Programa Licenciado e a este Contrato, incluindo qualquer causa de acdo que possa ser considerada contratual,
extracontratual ou de responsabilidade objetiva, ndo excedera o valor total de todas as taxas de licenca pagas ao
Licenciador nos termos deste instrumento. Essa limitac&o de responsabilidade deve ser aplicada independentemente
do fato de outras disposi¢des deste Contrato terem sido violadas ou terem se mostrado ineficazes. O Licenciador

néo tera qualquer responsabilidade pela perda de dados ou documentac&o, ficando entendido que o Licenciado é
responsavel por precaucdes razoaveis de backup.

4.6. O Programa Licenciado é vendido "no estado em que se encontra" e vocé assume todo o risco quanto a sua
qualidade e desempenho.

4.7.Vocé pode ter direitos adicionais de acordo com determinadas leis, por exemplo leis do consumidor, que ndo
permitem a exclusdo de garantias implicitas ou a excluséo ou limitacdo de determinados danos. Se tais leis forem
aplicaveis, estas exclusdes e limitac6es podem néo se aplicar a vocé.

5.0. Disposicdes Gerais.

5.1. Este Contrato sera regido e interpretado de acordo com as leis do Estado de Michigan, Estados Unidos da
América, mas excluindo especificamente as regras de escolha da lei do Estado de Michigan.

5.2. Nenhuma modificacdo deste Contrato serd vinculante, a menos que seja feita por escrito e assinada por um
representante autorizado da parte contra a qual se busca a aplicacdo da modificacéo.

5.3. Todas as notificacdes exigidas ou permitidas por este Contrato deverdo ser feitas por escrito e entregues
pessoalmente ou enviadas por correio registrado ou certificado, com aviso de recebimento, com a devida postagem
afixada.

5.4. Caso qualquer um dos termos deste Contrato seja ou se torne ou seja declarado invalido ou nulo por qualquer
corte ou tribunal de jurisdicdo competente, esse termo ou termos serdo nulos e sem efeito e serdo considerados
separados deste Contrato, e todos os demais termos deste Contrato permanecerdo em pleno vigor e efeito.

5.5. ESTE CONTRATO E A DECLARACAO COMPLETA E EXCLUSIVA DAS OBRIGACOES E RESPONSABILIDADES
DO LICENCIADOR PARA COM O LICENCIADO E SUBSTITUI QUALQUER OUTRA PROPOSTA, REPRESENTACAO

OU OUTRA COMUNICACAO POR PARTE OU EM NOME DO LICENCIADOR COM RELACAO AO ASSUNTO AQUI

TRATADO.
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6.0 Documentacéo.

Este documento destina-se ao uso por funcionarios e representantes autorizados da Endress+Hauser Optical
Analysis, Inc. Nenhuma parte deste documento pode ser reproduzida ou transmitida de qualquer forma ou por
qualquer meio, eletrénico ou mecanico, incluindo fotocépia, gravacéo ou sistemas de armazenamento e recuperagéo
de informacdes, para qualquer finalidade que néo seja o uso pessoal do comprador, sem a permissdo expressa por
escrito da Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. De acordo com a lei, copiar inclui a traducédo para outro idioma.

As informac6es contidas neste documento séo consideradas verdadeiras no momento em que foram escritas.
A Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. se reserva o direito de alterar as informacdes contidas neste documento
sem aviso preévio.
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