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Benutzerbetriebsanleitung Raman Data Library 2.0

1 Hinweise zum Dokument

1.1 Dokumentfunktion

Dieses Dokument enthélt Anweisungen fiir allgemeine Benutzeraufgaben im Rahmen einer Nutzung von Raman
Data Library einschlief}lich Navigation, Felderlduterung, Datenmanipulation und mehr. Verwaltungsanweisungen
einschliefilich Hinweise zur Installation, Datenbank, Benutzerverwaltung und Sicherheit enthélt die
Administratorbetriebsanleitung Raman Data Library (BA02349C).

1.2 Warn- und Gefahrensymbole

Struktur der Hinweise Bedeutung
A Warnhinweis Dieses Symbol macht auf eine geféhrliche Situation aufmerksam. Wird die
Ursachen (/Folgen) gefdhrliche Situation nicht vermieden, kann dies zu schweren Verletzungen

Folgen der Missachtung (wenn zutreffend) gegebenentalls mit Todesfolge fihren.

» Abhilfemafinahme

A Vorsicht Dieses Symbol macht auf eine geféhrliche Situation aufmerksam. Wird die
Ursachen (/Folgen) gefahrliche Situation nicht vermieden, kann dies zu mittelschweren oder
Folgen der Missachtung (wenn zutreffend) leichten Verletzungen fithren.
» Abhilfemafinahme
m Dieses Symbol macht auf Situationen aufmerksam, die zu Sachschdden fiihren
Ursache/Situation kénnen.

Folgen der Missachtung (wenn zutreffend)
» Mafinahme/Hinweis

1.3 Sicherheit

Fiir Informationen zum sicheren Betrieb der Raman-Rxn-Analysatoren und der Raman RunTime-Software, siehe
Raman RunTime v6.5 Betriebsanleitung (BA02180C). Es empfiehlt sich, vor dem Verwenden von Raman Data Library
die Raman RunTime v6.4 (oder neuer) Betriebsanleitung vollstdndig zu lesen.

1.3.1 IT-Sicherheit

IT-Sicherheitsmafinahmen, die das Gerdt und dessen Datentransfer zuséatzlich schiitzen, sind geméaf; den
Sicherheitsstandards des Betreibers vom Betreiber zu implementieren.

1.4 Glossar

Begriff Beschreibung

Abschlussbericht | Ein Dokument, das alle Ergebnisse der Ausfiihrung eines Validierungsdokuments zusammenfasst.

Audit Trail Unabhéngige computergenerierte Aufzeichnung von Anderungen an elektronischen Aufzeichnungen mit
Angabe von Zeit, Bearbeiter, Aktion, Inhalt und gegebenenfalls Grund.

Autorisierter Endbenutzer, der die erforderliche Schulung abgeschlossen hat und Zugang zur Anwendung erhalten hat.

Benutzer

BCA Background Correction Accuracy (Korrektheit der Hintergrundinformationen)

°C Grad Celsius

CFL Das neue CFL-Dateiformat, das in der "Galactic Industries Corp. Universal Data Format Specification" vom
4. September 1997 definiert wurde

Cfm Kubikfufl pro Minute

CFR Code of Federal Regulation (Bundesgesetz iiber technische Vorschriften)

cGMP Current Good Manufacturing Practices (derzeitig geltende bewéahrte Herstellungsverfahren)

cGxP Current Good clinical, laboratory, and/or manufacturing Practices (derzeitig geltende bewéhrte klinische,
labortechnische und/oder Herstellungsverfahren)
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Begriff Beschreibung

CMMS Computerized Maintenance Management System (Computergestiitztes Instandhaltungsmanagementsystem):
eine computergestiitzte Datenbank, die alle Wartungsauftrédge enthélt und fiir die Planung von Aktivitaten
verwendet wird.

COTS Configurable Off-The-Shelf (Konfigurierbare Standardlésung)

CTQ Critical To Quality (Qualitatskritisch)

Datenanalyse Arbeitsprozess mit dem Ziel, niitzliche Informationen aus den vom Spektrometer gelieferten Rohdaten zu
erhalten.

Elektronische Genehmigung des elektronischen Datensatzes durch eine Person in Form einer digitalen Bestatigung, die

Signatur rechtlich bindend ist und der handschriftlichen Unterschrift entspricht.

Elektronischer |Jede Kombination von Datensétzen in digitaler Form, die erstellt, gedndert, gewartet, archiviert, abgerufen

Datensatz oder von einem Computersystem und fiir eine cGxp-regulierte Aktivitat genutzt werden.

GAML Generalized Analytical Markup Language

GCC Global Change Control (Globale Anderungskontrolle)

GDP Good Documentation Practices (bewahrte Dokumentationsverfahren)

GHz Gigahertz

Grafische Daten

Schliisseldaten, Informationen, Attribute, die in grafischer Form dargestellt werden kénnen.

Hz Hertz

IAPP Information Asset Protection Policy (Richtlinie zum Schutz von Informationsressourcen)

In Situ Am urspriinglichen Ort

1Q Installationsqualifizierung

Kritische Eine Anforderung, die eine negative Auswirkung auf die Anforderungen der Regulierungsbehérde, der
Anforderung Datenintegritdt oder der Sicherheit hat, wenn sie nicht erfiillt ist.

LAN Local Area Network (lokales Netzwerk)

Nicht-kritische |Eine Anforderung, die keine nachteiligen Auswirkungen auf die Anforderungen der Requlierungsbehérde,
Anforderung der Datenintegritdt oder der Sicherheit hat.

Nm Nanometer

0Q Operational Qualification (Betriebsqualifikation)

0s Operating System (Betriebssystem)

Password Passwort (der eindeutige, private Code, den der Benutzer zu Identifikationszwecken eingibt)
PAT Process Analytical Technology (Prozessanalysetechnik)

PC Personal Computer

ppb Parts per billion (Teile pro Milliarde)

ppm Parts per million (Teile pro Million)

psig Pounds per square inch gauge (Pfund pro Quadratzoll relativ)

QC Qualitédtskontrolle

RAM Random Access Memory (Arbeitsspeicher)

Raman-Rxn4- Ein integriertes Spektroskopie-System zur Aufnahme von Glasfasersonden zur Probenanalyse.
Analysator

Savitzky-Golay-
Filter

Ein digitaler Filter, der auf eine Reihe digitaler Datenpunkte angewendet werden kann, um die Daten zu
glatten. Die Genauigkeit der Daten wird erhdht, ohne die Signaltendenz zu verzerren.

SPC Vom Entwickler festgelegtes Dateiformat.

Spektren Die Rohdaten des Raman-Spektrometers nach der Verarbeitung in das SPC-Format (GRAMM).
URS User Requirements Specification (Spezifikation der Benutzeranforderungen)

usv Unterbrechungsfreie Stromversorgung

Endress+Hauser
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1.5 Dokumentation
Alle Dokumentationen sind wie folgt verfiigbar:

s Auf dem mitgelieferten Mediengerat (nicht bei allen Gerédteausfiihrungen Bestandteil des Lieferumfangs)
= Auf der Endress+Hauser mobile App: www.endress.com/supporting-tools

s Im Download-Bereich der Endress+Hauser Website: www.endress.com/downloads

Das vorliegende Dokument ist wesentlicher Bestandteil dieses Dokumentationspakets, das Folgendes umfasst:

Teilenummer Dokumenttyp Beschreibung

BA02349C Administratorbetriebsanleitung | Eine vollstéandige Ubersicht iber die Abléufe, die mit der Verwaltung der
Raman Data Library Sicherheit und der Raman Data Library-Datenbank zusammenhéngen.

KA01717C Kurzanleitung Raman Data Eine Kurzanleitung zur Verwendung von Raman Data Library nach der
Library Installation.

T101802C Raman Data Library Technische | Planungshilfe fiir das Datenanalysesystem.
Information Das Dokument enthélt alle technischen Daten zur Software.

1.6 Eingetragene Marken
SIMCA® Eingetragene Marke von Sartorius Stedim Biotech.
GRAMS IQ™ Eingetragene Marke von Thermo Fisher Scientific.

Endress+Hauser 5


https://www.endress.com/en/pages/supporting-tools
https://www.endress.com/en/downloads

Benutzerbetriebsanleitung Raman Data Library 2.0

2 Produktbeschreibung

Raman Data Library von Endress+Hauser ist eine Software, die zur Organisation, Visualisierung, Analyse und
Berichterstattung von Raman-Rxn-Spektraldaten entwickelt wurde. Raman Data Library ergénzt die im Raman-Rxn
von Endress+Hauser eingebettete Raman RunTime durch die Speicherung, Organisation und Analyse von Spektren
sowie die Datenerfassung mehrerer Analysegerédte vom Labor bis zum c¢GxP.

Raman Data Library wurde fiir Benutzer entwickelt, die Raman-Spektren visualisieren, mit Referenzdaten
verkniipfen und univariate Peak-Modelle erzeugen miissen. Mit dieser Software kénnen vorbereitete Daten fiir die
externe multivariable Modellierung exportiert werden.

Funktionen von Raman Data Library:

= Datenorganisation. Gleicht Spektren mit Referenzwerten ab, bereitet Daten vor der chemometrischen
Modellierung vor, bietet eine durchsuchbare Datenspeicherung und gewéhrleistet die Datenintegritét.

= Datenanalyse. Ermoglicht eine verbesserte Spektrenvisualisierung und einfache Analysen wie Peak-Trending
und univariate Modellierung.

= cGxP-Option. Einhaltung der Branchenstandards fiir die Riickverfolgbarkeit, Speicherung und Archivierung von
Spektraldaten.

Raman Data Library speichert Spektraldaten in einer sicheren, eingebetteten SQLite-Datenbank, fithrt Berechnungen
an den Spektraldaten durch und zeigt Spektraldaten und die zugehoérigen Metadaten in Berichten und auf dem
Bildschirm an. Diese Funktion ermdéglicht Raman-Spektren als Referenzdaten fiir die quantitative Raman-
Methodenentwicklung und als Unterstiitzung fiir die Bediirfnisse von FDA 21 CFR Part 11 im Rahmen einer
validierten Analyse-L6sung zu fungieren.

Raman Data Library kann so implementiert werden, dass sie 21 CFR Part 11-konform ist, wenn sie mit dem cGxP-
Setup-Installationsprogramm installiert und durch 1Q/0Q mit Endress+Hauser und PQ mit dem Kunden qualifiziert
wird. Wenn es im cGxP-Modus installiert wurde, ermdglicht das Programm die Erfassung, Speicherung und
Organisation von Raman-Spektren, sodass die Spektren

= als Kalibrierdatensatz fiir eine quantitative Raman-Modellentwicklung als Teil einer validierten Analyselésung
oder

= als Eingabedaten fiir validierte Modelle dienen kénnen, die zur Vorhersage von Prozess- oder
Probeneigenschaften verwendet werden.

2.1 Installation

Raman Data Library ist fiir die Installation auf einer eigenstdndigen Workstation ausgelegt. Raman Data Library
enthalt Funktionen zum Exportieren von Daten aus jeder Instanz der Anwendung und zum Importieren der Daten an
einen zentralen Speicherort. Siehe hierzu die Installationsanweisungen im Dokument Administratorbetriebsanleitung
Raman Data Library (BA02349C).

2.2  Sicherheitseinstellungen (nur cGxp Ausfiihrung)

In cGxp-Umgebungen verwendet Raman Data Library eine Benutzerauthentifizierung, um die Riickverfolgbarkeit
und Protokollierung aller Ereignisse sicherzustellen. In der Kernumgebung von Raman Data Library werden
Benutzerverwaltung und Benutzerauthentifizierung nicht verwendet.

Im Fenster Settings kénnen die Systemsicherheitseinstellungen geéndert werden. Um Anderungen an
Systemsicherheitseinstellungen vorzunehmen, muss die Rolle als System Settings Manager angemeldet sein.

6 Endress+Hauser
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A0055947

Abbildung 1. Fenster Security

Im Fenster Settings kann Folgendes ausgewéhlt werden:

Authentication type. Der Authentifizierungstyp fiir die Anwendung. Der Benutzer kann zwischen den Modi fiir
System, Domain und Local authentication wéhlen.

Domain path. (Nur Doménenauthentifizierung) Der Doméanenpfad.

Minimum password length. Die Mindestanzahl der Zeichen fiir ein Benutzerkennwort. Die zuladssige
Mindestanzahl von Zeichen betrégt 6.

Maximum login failures. Die Anzahl der fehlgeschlagenen Anmeldeversuche, die zuléssig sind, bevor ein
Benutzerkonto gesperrt wird.

Number of passwords remembered. Die Anzahl der eindeutigen neuen Passworter, die mit einem
Benutzerkonto verkniipft werden miissen, bevor ein altes Passwort wiederverwendet werden kann.

Days before password expiration. Der Zeitraum (in Tagen), in dem ein Passwort verwendet werden kann,
bevor das System den Benutzer auffordert, es zu dndern. Es kénnen Passworter festgelegt werden, die nach
einer bestimmten Anzahl von Tagen ablaufen. Wenn ein Passwort zeitlich unbegrenzt benutzt werden soll,
wird die Anzahl der Tage auf O gesetzt.

Timeout seconds. Der Zeitraum (in Sekunden) der zulassigen Inaktivitat vor Eintritt eines System-Timeouts.
Nach einem System-Timeout miissen die Benutzer die Anmeldeinformationen erneut eingeben, um die
Anwendung fortzusetzen oder zu beenden. Wenn das Timeout auf 0 Sekunden gesetzt ist, wird die Funktion
System-Timeout deaktiviert. Der maximal einstellbare Timeout-Wert betrdgt 3600 Sekunden (60 Min).

System Timeout

Enter credentials for user Example User to continue.

Password

[ [ = |

A0055948

Abbildung 2. System-Timeout

Save. Speichert die Systemsicherheitseinstellungen.
Settings event log. Zeigt das Ereignisprotokoll fiir Einstellungen an.

2.3  User management (nur cGxP-Version)

In cGxP-Umgebungen authentifiziert Raman Data Library Benutzer, um die Riickverfolgbarkeit und Protokollierung
aller Ereignisse sicherzustellen. Die Kernversion von Raman Data Library bietet keine Verwaltung und
Authentifizierung von Benutzern.

Endress+Hauser
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Das Fenster Users ermdglicht es Managern, Benutzerkonten hinzuzufiigen, zu aktualisieren und zu 16schen. Es
ermdglicht Managern auch, Ereignisse eines bestimmten Benutzers oder alle Ereignisse aller Benutzer anzuzeigen.

Um Benutzer verwalten zu kénnen, muss die Rolle Users Manager bei einem Konto angemeldet sein.

Edit User

Abbildung 3. Fenster Users

Im Fenster Users kann Folgendes ausgewahlt werden:

s Add New. Erstellt einen neuen Benutzer.

=  Remove. Entfernt den ausgewdhlten Benutzer. Zum Entfernen eines Benutzers ist die Rolle Data Remover

erforderlich.

= Users Event Log. Zeigt das Ereignisprotokoll fiir alle Benutzer an.

= Event Log. Zeigt das Ereignisprotokoll fiir den angegebenen Benutzer an.

2.3.1 Userroles

Im Rahmen der Funktionalitat der Benutzerrollen kann ein Benutzermanager Benutzer mit Berechtigungen anlegen,
die der vom Kunden festgelegten Organisationsstruktur entsprechen. Daher gibt es keine festen Benutzergruppen.
Stattdessen gibt es viele Moglichkeiten, Berechtigungen durch Zuweisung einer Kombination von Benutzerrollen zu

strukturieren.

Benutzerrollen kénnen verwendet werden, um die Funktionalitdt der Benutzer einzuschréanken. Einem bestimmten
Benutzer kann eine beliebige Kombination von Rollen zugewiesen werden, von allen Rollen bis zu keiner Rolle.

Rolle

Zulassige Aktionen

Data Remover

Datensétze entfernen
Spektren entfernen
Datenfelder entfernen
Projekte entfernen

Data Operator = Importieren, Exportieren und Bearbeiten von Daten
= Suche nach Spektren
= Anwenden und Exportieren von Modellen
= Hinzufligen von Kommentaren

Data Approver Genehmigung von Datenséatzen

System Settings Manager

Bearbeiten der Systemeinstellungen

Spectral Sources Manager

Hinzufiigen und Bearbeiten von Spektralquellen
Neustarten und Herunterfahren des Analysators

Projects Manager

Projekte hinzufiigen
Projekte bearbeiten

Endress+Hauser
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Rolle Zulassige Aktionen

Users Manager = Benutzer hinzufiigen
= Benutzer bearbeiten
= Benutzer deaktivieren

Analyzer Calibrator Kalibrierung von Raman-Rxn-Analysatoren
Analyzer Verifier Verifizierung von Raman-Rxn-Analysatoren
Analyzer Operator = Datensatzerfassung starten

= Datensatzerfassung stoppen
= Datensatzerfassung unterbrechen

Analyzer Collection Andern der Einstellungen fiir die Datensatzerfassung
Settings Manager

Analyzer Settings Manager | = Hinzufiigen und Andern von Modelldateien
= Andern der Kalibrierdateien fiir die Intensitét
= Andern der Verifizierungsstandards

Benutzerrollen kénnen auf ein Satz von Rechten beschrénkt oder in Sdtze kombiniert werden, die sich auf Aufgaben
einer funktionalen Rolle beziehen. Die folgende Tabelle zeigt Beispiele fiir Rollensétze, die Benutzern, Vorgesetzten

und Administratoren zugeordnet werden kénnen.

Benutzerstuf | Zugewiesene Rollen

User = 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

Administrator | = Users Manager

2.3.2 Neuen Benutzer anlegen

Vorgehensweise beim Anlegen eines neuen Benutzers

1. Im Fenster Users auf Add New klicken.

Neue Benutzerkonten fiir Raman Data Library fiir alle neuen Systembenutzer erstellen. Raman Data Library kann
zwar Benutzernamen dndern, aber diese Funktion sollte nur verwendet werden, um den Namen eines Benutzers
aufgrund einer Namensdnderung zu aktualisieren. Das Benutzerkonto nicht umbenennen, um das Konto einer

anderen Person zuzuweisen.
Es erscheint der Bildschirm Edit User.

Endress+Hauser
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5.

Edit User

User Roles:

intensity calibration files, and change verification standards

Confirm:

A0055964

Abbildung 4. Bildschirm Edit User

Die Benutzereigenschaften eingeben:

s Login Name. Der Name, der fiir die Anmeldung am System verwendet wird. Jeder Anmeldename muss
eindeutig sein und zwischen 1 und 100 Zeichen lang sein.

s First Name. Vorname des Benutzers. Er kann 0 bis 100 Zeichen lang sein.
= Middle Name. Der zweite Vorname des Benutzers. Er kann 0 bis 100 Zeichen lang sein.
s Last Name. Der Nachname des Benutzers. Er kann 0 bis 100 Zeichen lang sein.

= User Roles. Die Rollen, die dem Benutzer in Raman Data Library zugewiesen werden. Benutzerrollen kénnen
hinzugefiigt oder entfernt werden, indem das Kontrollkdstchen Include fiir jede Rolle ausgewé&hlt oder
abgewahlt wird. Siehe Abschnitt Benutzerrollen > B.

s Description. Eine Beschreibung des Benutzers.

In das Feld Set Password ein giiltiges Passwort eingeben und mit Confirm Password bestétigen.
Ein Passwort muss folgende Mindestanforderungen erfiillen:

= Es muss mindestens ein Sonderzeichen enthalten

= Es muss Gro3- und Kleinbuchstaben enthalten

= Esmuss die im Fenster Settings eingestellte minimale Passwortldnge einhalten

(Optional) Password change required at next login beim Anlegen eines neuen Benutzers wahlen.
Auf Save klicken.

2.3.3 Benutzer deaktivieren

Inaktive Benutzerkonten in Raman Data Library kénnen deaktiviert werden, sollten jedoch in Raman Data Library fiir
historische und Audit-Trail-Zwecke immer beibehalten werden. Ein deaktivierter Benutzer kann nicht angemeldet
werden.

Benutzer deaktivieren

1.
2.
3.

10

Im Fenster Users das Benutzerkonto auswahlen, das deaktiviert werden soll.
Account Disabled wéhlen.
Auf Save klicken.

Endress+Hauser
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2.3.4 Benutzerwechsel

Auf Change User in der oberen Symbolleiste klicken, um zu einem anderen Benutzer zu wechseln. Um zu einem
anderen Benutzer zu wechseln, miissen die Anmeldeinformationen korrekt eingegeben werden.

Login

Please enter credentials to continue.

Password

A0055965

Abbildung 5. Anmeldung eines Benutzers

2.3.5 Passwort dndern

Auf Change Passwort in der oberen Symbolleiste klicken, um das Passwort fiir den aktuellen Benutzer zu dndern.
Der Benutzer muss das alte Passwort und das neue Passwort eingeben. AnschliefRend muss er das neue Passwort
bestatigen.

Das Passwort muss den Mindestanforderungen an ein Passwort entsprechen. Ein Passwort muss mindestens ein
Sonderzeichen und Gro3-und Kleinbuchstaben enthalten. Es muss dariiber hinaus die minimale Passwortldnge
erfiillen, die im Einstellungsfenster festgelegt wurde.

Change Password

Confirm Password

A0055966

Abbildung 6. Change Password Dialog

Dieser Meniipunkt ist nicht verfiigbar, wenn der Authentifizierungsmodus auf Local Windows oder Domain gesetzt
ist. Mit diesen Authentifizierungsmodi werden Passwortdnderungen vom ausgewdahlten Authentifizierungsserver
vorgenommen.

Endress+Hauser 11
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3 Software-Betriebsablaufe

Raman Data Library bietet Merkmale und Funktionen, die dabei helfen kénnen, einen Arbeitsfluss fiir die
Spektraldatenanalyse zu erstellen. Nachfolgend ist ein vorgeschlagener Arbeitsfluss dargestellt. Sobald der Benutzer
einen Teil des Arbeitsflusses abgeschlossen hat, wie beispielsweise das Importieren von Daten oder das Anwenden
von Vorbehandlungen, ruft die Software den néchsten Schritt in der Verarbeitung der Benutzerdaten auf.

Vorgeschlagener Arbeitsfluss fiir Raman Data Library

Projekt erstellen Spektralquellen hinzufiigen
Vorbehandlungen anwenden Peaks und Regionen definieren
Ansichten und Dashboard definieren Vorlagen erstellen

In diesem Handbuch wird darauf eingegangen, wie verschiedene Arbeitsfliisse entwickelt werden von der
Hinzufiigung von Daten zur Raman Data Library, um Projekte zu erstellen, iiber Vorbehandlungen bis zur Analyse
von Daten.

Nachdem Raman Data Library installiert wurde, empfiehlt es sich, sich mit der Softwareschnittstelle vertraut zu
machen. Dies ermdglicht die Entwicklung eines Datenanalysearbeitsflusses, der den vorliegenden Anforderungen
entspricht. Anweisungen fiir einen Schnellstart siehe Kurzanleitung Raman Data Library (KA01717C).

3.1 Anmelden (nur cGxP-Version)

In der cGxP-Version von Raman Data Library muss der Benutzer sich anmelden, um Raman Data Library zu 6ffnen.

Anmeldename und Passwort sind Pflichtfelder. Der Anmeldename ist nicht gro3-/kleinschriftempfindlich.
Beispielsweise ist der Anmeldename "Jane" 4quivalent zum Namen "jane".

Als Sicherheitsmafinahme wird ein Benutzer, der eine konfigurierbare Anzahl von fehlgeschlagenen
Anmeldeversuchen erreicht hat, automatisch gesperrt. In diesem Fall muss der Administrator kontaktiert werden,
um den gesperrten Benutzer wieder zu aktivieren.

3.2 Online- und Offline-Modus

Raman Data Library kann auf zwei Arten verwendet werden:

= Online. Live-Daten werden von einem Raman-Analysator an die Modellierungssoftware geleitet und ergeben
eine Echtzeitanalyse der Zusammensetzung.

= Offline. Datensétze werden importiert und kénnen unabhéngig vom Echtzeit-Prozess analysiert werden. Im
Offline-Modus kann der Benutzer zudem Vorlagen anhand von bekannten Analyten erstellen sowie Modelle und
Datensatzvorlagen erzeugen, um diese mit Echtzeitdaten zu nutzen und zu vergleichen.

Mit diesen beiden Modi kédnnen Benutzer die in Echtzeit-Prozessumgebungen erfassten Raman-Spektren verstehen
und entsprechend handeln.

3.3 Benutzerschnittstelle

Wenn Raman Data Library zum ersten Mal gestartet wird, erscheint ein leeres Dashboard mit Meniisymbolen auf der
linken Seite. Das linke Menii kann erweitert werden. Raman Data Library 6ffnet sich mit einem leeren Dashboard, bis
ein Datensatz geladen wird und Ansichten konfiguriert werden.

12 Endress+Hauser
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Um in Raman Data Library die beabsichtigte Ul-Erfahrung sicherzustellen, muss die Windows-Anzeigeskalierung auf
100 % eingestellt werden.

3.3.1 Meniis

Hauptmenii

Das Hauptmenti auf der linken Seite von Raman Data Library erméglicht die Navigation zwischen Software-
Funktionen.

Meniiposition | Navigation

Erweitern/Reduzieren. Meniipositionen anzeigen oder ausblenden.

A0055967

Dashboard. Benutzer-Dashboards erzeugen und verwalten.

A0055968

Datasets. Datensatze erzeugen und verwalten.

A0055969

Analyze Dataset. Aktiven Datensatz analysieren. Nur aktiviert, wenn ein aktiver Datensatz vorhanden ist.
Diese Meniiposition enthalt fiinf Registerkarten:

= Data

= Pretreat

= Peaks/Regions
= Views

>
S
3
@
v
e
3
3

= Summary

Data Fields. Datenfelder erzeugen und verwalten.

A0055971

Spektralquellen. Spektralquellen (OPC/SPC) erzeugen und verwalten.

n Projekte. Projekte erzeugen und verwalten.
A0055973
E Users. Benutzer anlegen und verwalten. Diese Funktion ist nur fiir die cGxp-Version von Raman Data
a— Library verfiigbar.

Settings. Systemeinstellungen verwalten. Diese Funktion ist nur fiir die cGxp-Version von Raman Data
AQ0BSOTS Library verfiigbar.

Multifunktionsleiste

Am oberen Rand von Raman Data Library befindet sich eine Multifunktionsleiste. Uber diese Funktionsleiste kann
der Benutzer:

= Ein Projekt auswéahlen. Mithilfe der Liste Selected Project in der oberen Meniileiste kann zwischen Projekten
umgeschaltet werden. Informationen zu Projekten, siehe Projekte > B.

= Benutzer dndern (nur cGxP-Version). Durch Klicken auf Change User kann auf einen anderen Benutzer
umgeschaltet werden, wiahrend das Programm weiterl&uft. Beschreibung zur Anderung von Benutzern und
Passwortern siehe Benutzerverwaltung (nur cGxP-Version).

s Passwort dndern (nur cGxP-Version). Durch Klicken auf Change Password kann das Passwort gedndert
werden.

= Informationen anzeigen. Durch Klicken auf About werden Software-Version, Versionsnummer, Installations-ID
und Copyright-Informationen angezeigt.

Selected Project  Dataset1 ~ 5 . Change User e Change Passwort About
J] _F; Change Use W Change Password | About

A0056151

Abbildung 7. Multifunktionsleiste

Endress+Hauser 13
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3.3.2 Dashboard der Data Library

Das Dashboard ist die Hauptansicht fiir die Routineanalyse. Es zeigt Registerkarten an, die fiir die Anzeige von
gespeicherten Datensdtzen konfiguriert werden kénnen. Eine Dashboard-Registerkarte kann Ansichten von
mehreren Datensdtzen enthalten. Fiir die Anzeige auf dem Dashboard muss mindestens ein Datensatz definiert
werden.

Zum Verwenden des Dashboards muss zunéchst eine anféngliche Einrichtung erfolgen, die am Beginn dieses
Kapitels in den Abschnitten Daten zur Raman Data Library hinzufiigen > B und Datensdtze analysieren -
beschrieben wurde. Anweisungen fiir einen Schnellstart siehe Kurzanleitung Raman Data Library (KA01717C).

Wenn Raman Data Library gestartet wird, werden die Dashboard-Registerkarten der vorherigen Sitzung geladen.
Wenn kein vorheriges Dashboard definiert wurde, wie dies bei der ersten Nutzung der Software der Fall ist, ist das
Dashboard leer. Zuvor gespeicherte Dashboard-Registerkarten kénnen erneut geladen werden, indem auf Launch
Dashboard auf der Registerkarte Summary im Fenster Analyze Dataset geklickt wird. Wenn Raman Data Library
geschlossen wird, werden die Dashboard-Registerkarten automatisch gespeichert.

Wenn das Dashboard konfiguriert und fiir einen neuen Datensatz gestartet wird, bietet es zwei Standardansichten
an: Das Spektrenraster und das Spektrendiagramm. Weitere Ansichten fiir einen Datensatz kénnen im
Analysedatensatz unter der Registerkarte Views definiert werden. Siehe Abschnitt Erstellen von Dashboard-
Ansichten: Fiir Details zum Definieren von Ansichten siehe Raster-, Trend-, Spektren- und 3D-Darstellung > B.

A0055976

Abbildung 8. 4er-Ansicht Dashboard-Registerkarte

Auf dem Dashboard stehen folgende Funktionen zur Verfiigung:

= Mit der Registerkarte Add New wird ein weiteres Dashboard hinzugefiigt. Wenn eine neue Dashboard-
Registerkarte hinzugefiigt wird, erscheint die Aufforderung, die Anzahl der Ansichten (1 bis 4) auszuwahlen.
Eine Dashboard-Registerkarte kann Ansichten von mehreren Datensétzen enthalten.

= Die Registerkarte Copy erstellt eine neue Kopie der aktuellen Dashboard-Registerkarte.

= Change View. Andert die Ansicht des Datensatzes, indem der Benutzer ein anderes Diagramm oder Raster
auswéhlen kann.

= Change Tab Dataset. Wéahlt einen Datensatz aus und entfernt alle Ansichten aus einer Dashboard-
Registerkarte. Der ausgewdhlte Datensatz wird geladen, sodass die Ansichten von Diagrammen fiir einen
ausgewahlten Datensatz schnell zur Dashboard-Registerkarte hinzugefiigt werden kénnen.

= X Schliefit eine Dashboard-Registerkarte.

14 Endress+Hauser
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Erstellen eines neuen Dashboards

Fiir dieses Verfahren ist es erforderlich, dass der Benutzer Spektralquellen hinzugefiigt, aus diesen Quellen einen
Datensatz erstellt und {iber das Fenster Analyze Dataset ein erstes Dashboard gestartet hat. Fiir Anweisungen siehe
Daten zur Raman Data Library hinzufiigen > B und Datensdtze analysieren > B.

1. Auf dem Dashboard auf die Registerkarte Add New klicken.

5.

Auf der Registerkarte Add New wird eine Auswahl der Ansichten entsprechend der gewéhlten Anzahl auf dem
neuen Dashboard angezeigt.

Auf der Liste, die mit der Registerkarte Add New angezeigt wird, die Anzahl der Ansichten (1-4) auswahlen,
die auf dem neuen Dashboard angezeigt werden soll.

Wenn ein neues Dashboard erstellt wird, werden keine Ansichten von Diagrammen oder Rastern angezeigt.

A0055977

Abbildung 9. Leere Dashboard-Registerkarte
Um eine Ansicht zu erstellen, die mehr als die Standardansichten Spectra Plot und Spectra Grid anzeigt, miissen
im Fenster Analyze Dataset Ansichten hinzugefiigt werden.

Ansichten werden mithilfe der Anweisungen in Dashboard-Ansichten erstellt: Gitter-, Trend-, Spektren- und 3D-
Darstellung > B. Nach Riickkehr zum Dashboard,

auf der neuen Dashboard-Registerkarte auf Change View klicken.
Der Dialog zum Andern der Ansicht wird angezeigt.

Nach Auswéhlen der Datensatzquelle die Ansicht auswéhlen. Auf Change View klicken.

Auf dem Dashboard wird die neue Ansicht angezeigt. Um ein Dashboard umzubenennen, auf den Namen der
Dashboard-Registerkarte doppelklicken.

Um ein Dashboard zu speichern, muss es in der Registerkarte Views definiert und gespeichert werden. Siehe
Dashboard-Ansichten erstellen: Gitter-, Trend-, Spektren- und 3D-Darstellung > B.

Endress+Hauser 15
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4 Hinzufiigen von Daten in Raman Data Library

Dieses Kapitel enthadlt Anweisungen zum Erstellen von Datenstromen, Spektralquellen und zum Importieren von
SPC-Dateien in Datensétze. Das Hinzufiigen von Daten zur Raman Data Library kann automatisch oder manuell
erfolgen. Die automatische Datenbeschaffung wird iiber das Fenster Spectral Sources eingerichtet. Manuelle Importe
von SPC-Dateien erfolgen iiber das Fenster Datasets.

Es gibt drei Mdglichkeiten, Raman-Spektren in Raman Data Library zu bringen:

= Manueller Import von Ordnern mit SPC-Dateien
= Automatischer Import von SPC-Dateien aus einem iiberwachten Ordner
= Automatischer Import iiber eine OPC-Verbindung zu Raman RunTime

4.1 Projekte

Projekte enthalten und verwalten Daten. Um Daten in Raman Data Library zu importieren, muss zunéachst ein
Projektcontainer fiir die Daten erstellt werden. Im Fenster Projects kann Folgendes ausgefiihrt werden:

= Add New. Neues Projekt hinzufiigen.

= Projects Event Log. (Nur cGxp-Version) Ereignisprotokoll fiir alle Projekte anzeigen.

= Event Log. (cGxp-Version) Ereignisprotokoll fiir ein bestimmtes Projekt anzeigen.

= Remove. Ausgewdhltes Projekt entfernen. In der cGxp-Version von Raman Data Library ist die Rolle Data
Remover erforderlich, um ein Projekt zu entfernen.

= Save. Ausgewdhltes Projekt speichern.

A0055978

Abbildung 10. Fenster Projects
4.1.1 Neues Projekt hinzufiigen

Um ein Projekt hinzuzufiigen,

1. im Fenster Projects auf Add New Kklicken.
Es wird der Bereich Edit Project angezeigt.

2. Folgende Daten eingeben:
s Name. Der Name des Projekts.

s s Active. Angabe, ob das Projekt aktiv ist oder nicht. Wenn das Kontrollkédstchen Active deaktiviert ist, wird
das Projekt nicht in der Liste Selected Project in der Meniileiste angezeigt.

= Tage bis zur Archivierung des Datensatzes. Die Anzahl der Tage, nach denen Datensitze automatisch
archiviert und im Fenster Datasets ausgeblendet werden. Archivierte Datensdtze kénnen im Fenster Datasets
angezeigt werden, indem das Kontrollkdstchen Show Archived Datasets aktiviert wird.
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s Description. Die Beschreibung des Projekts.
= Spectral Sources. Bestimmt, welche Spektralquellen fiir das ausgewdahlte Projekt aktiv sind.

Spektren, Datenfelder und Datensétze, die in einem Projekt erstellt werden, kénnen in einem anderen
Projekt nicht angezeigt werden. Bei geteilten Datenprojekten kdnnen die in einem Projekt gespeicherten
Daten jedoch mit anderen Projekten geteilt werden. Dies ist niitzlich, um Referenzspektren oder gemeinsame
Datenfelder zu speichern, damit sie einfach in mehrere Projekte aufgenommen werden kénnen. Um ein
gemeinsam genutztes Datenprojekt zu erstellen, wahlen Sie alle Datenquellen, die fiir das Projekt gelten,

aus der Liste aus.

3. Auf Save klicken.

4.2  Spektralquellen

Spektralquellen sind Quellen fiir Spektraldaten. Bei einer Spektralquelle kann es sich um einen {iberwachten
Eingangsordner halten, der spektroskopische Dateien (.spc) oder Spektren enthélt, die in Echtzeit iiber eine OPC-
Verbindung an einen Raman Rxn-Analysator iibertragen werden. In der cGxP-Version von Raman Data Library ist
die Rolle Spectral Sources Manager erforderlich, um Spektralquellen hinzufiigen oder Anderungen an bestehenden
Spektralquellen vornehmen zu kénnen.

Aus dem Fenster Spectral Sources kann Folgendes ausgewahlt werden:

= Add New. Neue Spektralquelle erstellen.
= Spectral Sources Event Log. Ereignisprotokoll fiir alle Spektralquellendateien anzeigen.
=  Event Log. Zeigt ein Ereignisprotokoll fiir eine bestimmte Spektralquelle an.

=  Remove. Ausgewdhlte Spektralquellendatei entfernen. In der cGxp-Version von Raman Data Library ist die Rolle
Data Remover erforderlich, um eine Spektralquelle zu entfernen.

= Name. Der Anzeigename der Spektralquelle.
= Type. Der Typ der Spektralquelle, entweder OPC oder SPC.

Edit Spectral Source

A0055979

Abbildung 11. Fenster Spectral Sources

4.2.1 OPC-Spektralquelle hinzufiigen

Es kann eine OPC-Spektralquelle erzeugt werden, damit Raman Data Library eine OPC Unified Automation (UA)
Client-Verbindung zu einem Raman RunTime OPC-Server herstellen kann. Die OPC-Verbindung erlaubt Benutzern,
Spektren von Endress+Hauser Raman Rxn-Analysatorsystemen anzuzeigen, zu kontrollieren und zu erfassen. Es
konnen mehrere Raman-Analysatoren (bis zu 4) an eine Raman Data Library angeschlossen werden.

Fiir eine OPC-Verbindung zwischen Raman Data Library und Raman RunTime ist mindestens Raman RunTime V6.4
erforderlich. Raman Rxn-Analysatoren, die mit dlteren Raman RunTime-Versionen als V6.4 arbeiten, kénnen eine
SPC-Spektralquelle verwenden, wie in SPC-Spektralquelle hinzufiigen > B beschrieben.

Wenn eine OPC-Spektralquelle verwendet wird, Ruhezustandsfunktion des Gerats in den Windows-Einstellungen
deaktivieren.
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OPC-Spektralquelle hinzufiigen

1.

18

Im Fenster Spectral Sources auf Add New klicken.

Das Fenster Edit Spectral Source 6ffnet sich.

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

Status:

Service Notes

Date User Comments

Test Connection ‘ Save Changes ‘

A0055980

Abbildung 12. OPC-Spektralquelle bearbeiten

Einen Namen fiir die Spektralquelle eingeben.
OPC auswdahlen.

Folgende Verbindungseinstellungen eingeben:

Host Name. Der Hostname des Raman-Runtime-OPC-Servers.

Username. Der Benutzername, der zur Erzeugung der OPC-Verbindung zum Raman RunTime OPC-Server
verwendet wird. Der Standardbenutzername ist kaiser-opc.

Password. Das Passwort, das zur Erzeugung der OPC-Verbindung zum Raman RunTime OPC-Server
verwendet wird. Das Standardpasswort ist opc.

Description. Eine optionale Beschreibung der OPC-Spektralquelle.
Status. Ein Status der OPC-Spektralquelle, entweder Active oder Inactive.

Service Notes. Kommentare des Servicepersonals oder Benutzers zur OPC-Spektralquelle. Auf Add klicken,
um einen neuen Servicehinweis hinzuzufiigen.

Auf Test Connection klicken, um die Verbindung zum Raman RunTime-OPC-Server zu testen.

Um eine erfolgreiche Verbindung sicherzustellen:

Vor dem Speichern einer OPC-Spektralquelle eine Testverbindung durchfiihren.

Wenn die Testverbindung nicht erfolgreich ist, muss sichergestellt werden, dass der Raman-Analysator
eingeschaltet, verfiighar und mit dem Netzwerk verbunden ist und dass die Netzwerkports, die in Abschnitt
Raman Rxn2 and Raman Rxn4 network configuration in der Raman RunTime Betriebsanleitung (BA02180C)
definiert wurden, entsprechend konfiguriert sind.

Eine nicht erfolgreiche Verbindung kann einfach daran liegen, dass die Hostnamen-Auflésung im lokalen IT-
/0T-Netzwerk nicht richtig konfiguriert ist. Den lokalen IT-Administrator {iber den Vorgang informieren.
Alternativ zu den standardméfigen OPC-Anmeldedaten kénnen auch die Anmeldedaten eines auf dem

Raman RunTime-Analysator konfigurierten Benutzerkontos verwendet werden, um die OPC-Verbindung des
Analysators zu authentifizieren.

Auf Save Changes klicken.
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Wenn die Verbindung erfolgreich hergestellt wurde, wird eine Meldung eingeblendet, und die Werkzeugleiste zur
Rxn-Steuerung erscheint in der Leiste am unteren Bildschirmrand zusammen mit dem zugewiesenen Namen der
Spektralquelle und ihrem Status.

4.2.2 SPC-Spektralquelle hinzufiigen

Die SPC-Spektralquellenfunktion importiert automatisch Spektren von Raman Rxn-Analysatoren, die mit Raman
RunTime Versionen niedriger als V6.4 arbeiten. Dies ermdglicht die Verwendung von Raman Data Library mit den
dlteren Raman-Software-Lésungen von Endress+Hauser. Das Hinzufiigen einer SPC-Spektralquelle ermdglicht es
Raman Data Library .spc-Dateien automatisch zu lesen, in der Datenbank von Raman Data Library zu speichern und
sie fiir Datensétze zur Verfiigung zu stellen.

Die SPC-Spektralquelle erfordert einen Eingabepfad, den Raman Data Library auf neue Dateien iiberwacht, um sie zu
importieren, und einen Ausgabepfad, zu dem Raman Data Library die SPC-Dateien verschiebt, nachdem sie
importiert wurden.

Anweisungen zum Export von .spc-Dateien aus Raman RunTime siehe SPC file network export in der Raman RunTime
Betriebsanleitung (BA02180C).

SPC-Spektralquelle hinzufiigen

1. Auf dem Computer, auf dem Raman Data Library installiert ist, den/die .spc-Ordner erzeugen:

= F{ir Raman RunTime Versionen niedriger als V6.4 einen Ordner mit dem Namen Output spectra erstellen.

= Fiir altere Software-Losungen zwei Ordner erzeugen. Fiir einen Ordner den Namen Input spectra und fiir den
anderen den Namen Output spectra vergeben. SPC-Dateien aus dlteren Raman-Softwareldsungen miissen in
den Ordner Input spectra verschoben werden.

2. Auf Spectral Sources und anschliefiend auf Add New klicken.

Das Fenster Edit Spectral Source 6ffnet sich.

Edit Spectral Source

Type:

Path Information

Input Path: C:\ProgramData\Endress+Hauser\Raman data library\Input Files
Output Path: C:\ProgramData\Endress+Hauser\Raman data library\Output Files

e l:|

A0055981

Abbildung 13. SPC-Spektralquelle bearbeiten

3. Einen Namen fiir die Spektralquelle eingeben.
4. SPC auswahlen.

5. Im Feld Input Path:

s Bei Raman RunTime Versionen niedriger als V6.4 bis zum freigegebenen DataLibraryBatchExport-Ordner
unter dem Pfad \\Computername oder IP-Adresse\DataLibraryBatchExport blattern.
s Bei élteren Software-Lésungen den Input Path auf das Ausgabeverzeichnis der dlteren Software verweisen.

6. Im Feld Output Path bis zu dem Spektrenausgabeordner blattern, der in Step 1 erzeugt wurde. Dies ist der
Verzeichnispfad, der fiir die Ausgabe der .spc-Dateien verwendet wird, nachdem diese ins System eingelesen
wurden.

N

(Optional) Folgende Informationen eingeben:

s Description. Eine Beschreibung der SPC-Spektralquelle.
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= Service Notes. Benutzerkommentare zur SPC-Spektralquelle. Auf Add klicken, um einen neuen
Servicehinweis hinzuzufiigen.

8. Auf Save Changes klicken und die Eingabeaufforderung mit OK bestétigen.

In Raman RunTime Versionen niedriger als V6.4 enthdlt der freigegebene Netzwerkordner DataLibraryBatchExport
Unterordner und .spc-Dateien, die auf dem Raman-Analysator erfasst wurden. Nachdem die .spc-Dateien eingelesen
und zur Raman Data Library hinzugefiigt wurden, werden sie aus diesem Netzwerkverzeichnis in den

Spektrenausgabeordner verschoben, der wie weiter oben beschrieben, erzeugt wurde. Alle .spc-Dateien bleiben auf
dem Raman-Analysator. Sie werden lediglich aus dem Ordner DataLibraryBatchExport verschoben.

4.3 Datenséatze

Das Fenster Datasets dient zum Erstellen, Anzeigen, Importieren, Exportieren und Entfernen von Datensatzen.
Fiir vorhandene Datenséatze kénnen zusammenfassende Informationen zum Datensatz angezeigt werden.

In Raman Data Library enthalt ein Datensatz mindestens ein Spektrum. Datensétze kénnen fiir Analysen oder
Modellierungen innerhalb der Software oder fiir den Export in externe Programme kombiniert werden. Um Spektren
anhand eines Datensatzes analysieren zu kénnen, muss mindestens ein Spektrum ausgewahlt werden.

Im Fenster Datasets kann Folgendes ausgewahlt werden:

= Create New Dataset. Zeigt den Bereich Create Dataset an. In der cGxp-Version von Raman Data Library ist die
Rolle Data Operator erforderlich, um neue Datensétze zu erstellen.

» Analyze. Offnet den ausgewahlten Datensatz und zeigt den Datensatz im Analysefenster an.

= Import Data Library. Importiert eine vorhandene Datensatzdatei (.delexport).

= Export. Zeigt den Exportbereich an.

= Remove. Entfernt den ausgewéhlten Datensatz. Um einen Datensatz zu entfernen, ist eine Anmeldung mit der
Rolle Data Remover erforderlich.

= Show Inactive Datasets. Zeigt die mit inaktiv markierten Datensatze an.

= Show Archived Datasets. Zeigt Datensétze an, die archiviert wurden. Datensitze werden nach einer
konfigurierbaren Anzahl von Tagen automatisch als archiviert markiert. Die Anzahl Tage kann im Feld Days
before dataset archival im Fenster Projects gedndert werden.

Existing Datasets

A0055982

Abbildung 14. Vorhandene Datensdtze
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4.3.1 Datensatz erstellen

Um Spektren auszuwdhlen, die in einen Datensatz aufgenommen werden sollen, kénnen Daten aus verschiedenen
Quellen ausgewéhlt werden. Folgende Datenquellen stehen zur Verfiigung:

= Imported Spectra. Diese Auswahl zeigt alle verfiigbharen Ordner und Spektren an, die in Raman Data Library
importiert wurden.

= Reference Spectra. Diese Auswahl zeigt alle Spektren an, die als Referenzspektrum markiert sind.

= Search. Diese Auswahl ermdoglicht die Suche nach Spektren, die definierte Kriterien erfiillen. Die Suchkriterien
koénnen einzeln hinzugefiigt oder entfernt werden. Spektren kénnen nach einem Namensfeld, einem Startdatum,
einem Enddatum oder nach beliebigen definierten Datenwerten fiir Datenfelder, die als durchsuchbar definiert
sind, gesucht werden.

= Existing Datasets. Diese Auswahl ermdglicht die Suche nach Spektren, die in einem anderen Datensatz
vorhanden sind. Eine Ubersicht des ausgewéhlten Datensatzes wird angezeigt. Wenn Include » angeklickt wird,
werden alle Spektren aus dem ausgewdhlten Datensatz einbezogen.

= Folders. Diese Auswahl listet Spektren auf, die {iber eine OPC-Verbindung zu Raman RunTime gesammelt
wurden und in Ordnern auf dem Computer von Raman Data Library gespeichert sind.

Sobald die verfiigbaren Spektren ausgewéhlt wurden, konnen die ausgewéhlten Spektren mit Include » in den
neuen Datensatz integriert werden. Um Spektren aus dem neuen Datensatz zu entfernen, die entsprechenden
Spektren auswéhlen und auf < Remove klicken.

Available Spectra

Data Source: Imported Spectra

Import Spectra New Only Remove Folder ‘ ‘ Remove Spectra

Folder Name #Spectra Display Name
B  B3spearal 14 78510T_73126_bio_soln19_20210216-143406_6s 1
78510T_73126_bio_soln09_20210216-150051_6s 1
78510T_73126_bio_soln03_20210217-135024 352

785l0T_73126_bio_soln15_20210216-163258 65 1

785l0T_73126_bio_soln08 20210218-095725_6s 1

78510T_73126_bio_soln20_20210217-155841_6s 1
78510T_73126_bio_soln21_20210218-103109_10s
78510T_73126_bio_soln22_20210218-121058_12s

78510T_73126_bio_soln17_20210216-160317_6s 1

B PEE

78510T_73126_bio_soln02_20210218-124939_12s

78510T_73126_bio_soln23_20210218-111253_12s

B P

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

Abbildung 15. Datenquelle, Bereich fiir importierte Spektren

Datensatz erstellen

1. Im Hauptmenii auf Datasets E klicken.
2. Auf Create New Dataset klicken.

Das Fenster Create Dataset wird angezeigt.
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w >  Create Dataset

Name: [Example Dataset One

Available Spectra

Cancel Create

A0055984

Abbildung 16. Fenster Create Dataset

3. Im Fenster Create Dataset Folgendes eingeben:

s Name. Name des neuen Datensatzes. Datensatznamen miissen eindeutig sein und eine Lange von 1 bis
100 Zeichen haben.

s Template. Die beim Erstellen des Datensatzes zu verwendende Vorlage. Vorlagen kénnen verwendet
werden, um vorab ausgewdhlte Datenfelder, Vorbehandlungen, Spitzenwerte, Bereichen, Ansichten und
Dashboard-Registerkarten automatisch auf einen neuen Datensatz anzuwenden.

4. Aus der Datenquellenliste Folgendes auswéhlen:
= Import Spectra zur Auswahl eines Ordners mit Spektrendateien (.spc).
= Reference Spectra zur Auswahl von Spektren, die als Referenzspektrum markiert sind.

s Search zur Suche nach Spektren, die bestimmte Kriterien erfiillen. Spektren kénnen tiber ein Namensfeld,
ein Startdatum, ein Enddatum oder andere Datenwerte gesucht werden.

s Existing Datasets zur Suche nach Spektren, die in einem anderen Datensatz vorhanden sind. Bei Klick auf
Include » werden alle Spektren aus dem ausgewé&hlten Datensatz einbezogen.

= Folders zur Auswahl von Spektren, die {iber eine OPC-Verbindung zu Raman RunTime gesammelt wurden
und in Ordnern auf dem Computer von Raman Data Library gespeichert sind. Die Spektrendateinamen
werden im Ordnerbrowser nicht angezeigt.

5. Im Fenster Available Spectra die Spektren auswahlen, die beriicksichtigt werden sollen, oder durch Auswahl von
Include All im Spektrumfenster, alle Spektren im Ordner importieren.

Die im neuen Datensatz integrierten Spektren werden unter Included Spectra angezeigt.
6. Im Fenster Included Spectra kénnen zu entfernende Spektren ausgewahlt werden.

s Include All auswéhlen, um alle Spektren der Auswahl in Step 5 zu beriicksichtigen oder nur eine Teilmenge
der Auswahl einzubeziehen, bei der die Software jedes zweite oder dritte Spektrum auswéhlt.

= Auf Remove Folder klicken, um den ausgewéhlten Ordner und alle Spektren innerhalb dieses Ordners zu
entfernen. In der cGxp-Version von Raman Data Library ist die Rolle Data Remover erforderlich, um einen
Ordner zu entfernen.

s Auf Remove Spectra klicken, um die ausgewdhlten Spektren aus dem Datensatz zu entfernen. In der cGxp-
Version von Raman Data Library ist die Rolle Data Remover erforderlich, um Spektren zu entfernen.

7. Auf Create klicken.

Der Arbeitsfluss von Raman Data Library erstellt den neuen Datensatz und verschiebt sich im Arbeitsfluss zum
Fenster Analyze.

8. Auf Save Dataset klicken.
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4.3.2 Speichern eines Datensatzes

Datensétze werden nicht automatisch in Raman Data Library gespeichert, es sei denn, die Erfassung fiir einen
Datensatz wird aus Raman Data Library heraus initiiert. Es ist wichtig, die Datensatze regelméaflig zu speichern.

Datensatze koénnen iiber das Fenster Analyze Dataset gespeichert werden. Wird Raman Data Library vor dem
Speichern des Datensatzes geschlossen, gehen alle Anderungen verloren.

Datensatz speichern

1. Im Hauptmenii auf Analyze Dataset klicken.
2. Auf Save Dataset klicken.
Wenn der erste Datensatz gespeichert wird, kann der Vorgang einige Minuten dauern. Alle nachfolgenden

Speichervorgédnge verlaufen schneller. Nachdem ein Datensatz gespeichert wurde, wird das Feld Last Saved
aktualisiert und zeigt das Datum und die Uhrzeit der letzten Speicherung an.

4.3.3 Datensatz freigeben

Freigegebene Datensatze sind schreibgeschiitzt und konnen nicht gedndert werden. Im Fenster Analyse Dataset kann
die Freigabe eines Datensatzes erteilt oder widerrufen werden.

Erteilung der Freigabe oder Widerruf der Freigabe eines Datensatzes

= Im Fenster Analyse Dataset auf Approve klicken, um den Datensatz als freigegeben zu markieren.
= Auf Unapprove klicken, um die Freigabe eines Datensatzes zu widerrufen.

4.4 Datenfelder

Datenfelder sind qualitative und quantitative Informationen, die mit einem Spektrum verkniipft sind. Fiir
quantitative Analysen kann der Benutzer die Prazision, Einheiten, primére Methodendetails und weitere mit dem
Spektrum verbundene Informationen festlegen.

Raman Data Library sammelt voreingestellte Datenfeldinformationen aus dem SPC-Protokoll oder den OPC-
Datenquellen. Die in der Datenfeldliste angezeigten Einheiten und Datenwerte kénnen je nach Art des
Spektrenabrufs variieren. Beim Import von Daten iiber OPC aus Raman RunTime v6.4+ werden die meisten
Standarddatenfelder automatisch ausgefiillt. Um Benutzerfehler beim Import zu reduzieren, kénnen Datenfeldern
Aliasnamen hinzugefiigt werden.

Im Fenster Data Fields kénnen Datenfelder hinzugefiigt, aktualisiert und geldscht werden. In der cGxp-Version von
Raman Data Library ist die Rolle Data Fields Manager erforderlich, um Datenfelder zu &ndern.

Im Fenster Data Fields kann Folgendes ausgewéhlt werden:

s Add. Erstellt ein neues Datenfeld.

= Remove. Entfernt das ausgewéhlte Datenfeld. In der cGxp-Version von Raman Data Library ist die Rolle Data
Remover erforderlich, um ein Datenfeld zu entfernen.

= Data Fields Event Log. (nur cGxp-Version) Zeigt das Ereignisprotokoll fir alle Datenfelder an.
= Event Log. (nur cGxp-Version) Zeigt das Ereignisprotokoll fiir ein bestimmtes Datenfeld an.
= Save. Speichert das ausgewahlte Datenfeld.
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A0055985

Abbildung 17. Fenster Data Fields

Eigenschaften von Datenfeldern

Eigenschaft

Bedeutung

Name

Name des Datenfelds.

Description |Beschreibung des Datenfelds.

Aliases Es kénnen Aliasnamen fiir gdngige Variationen in der Schreibweise und Kennzeichnung hinzugefiigt werden, um
Benutzerfehler zu reduzieren. Beispielsweise konnen die Begriffe Konzentration, Konzentrierung und Konz. mit
dem gleichen Datenfeldnamen verbunden werden. Durch das Hinzufiigen eines Aliasnamens werden héaufige
Fehler beim Sammeln von Daten beim Import vermieden, und die Kennzeichnung im gesamten Arbeitsablauf
wird automatisiert. Beim Datenimport werden Aliasnamen fiir den Abgleich mit einer Spalteniiberschrift in Excel
verwendet. Unter diesem Meniipunkt kann ein Aliasname hinzugefiigt oder entfernt werden.

Data Type Die Art des Datenwerts, der fiir das Datenfeld eingegeben werden kann:
= Boolescher Wert
= Zahl
= Datum
= Text

Units Die fiir den Datentyp verwendeten Einheiten.

Analysis Datenfelder, die mit Analysis gekennzeichnet sind, kénnen in Analysevorgdngen verwendet werden.

Method Ein beschreibendes Feld zur Angabe der Erfassungsmethode.

Read Only  |Datenfelder, die mit Read Only gekennzeichnet sind, kénnen nicht geéndert werden.

Active Datenfelder, die mit Active gekennzeichnet sind, erscheinen im Fenster Analysis.

Searchable |Datenfelder, die mit Searchable gekennzeichnet sind, kénnen durchsucht werden.
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Eigenschaft | Bedeutung

Check Datenfelder, die mit Check Values gekennzeichnet sind, schlief3en automatisch Datenwerte aus, die nicht den in
Values den Feldern Precision, Minimum, Maximum und Accuracy Value angegebenen Anforderungen entsprechen.
Precision Dieser Wert bezeichnet die erforderliche Anzahl der Stellen hinter dem Dezimalpunkt.

Minimum Untere Grenze fiir Werte.

Maximum Obere Grenze fiir Werte.

Accuracy Beschreibendes Feld zur Angabe des Genauigkeitsgrades.
Value

Accuracy Beschreibende Feldanzeige zur Genauigkeitseinheit.
Unit

Datenfeld hinzufiigen

1. Im Fenster Data Fields auf Add klicken.
2. Die Eigenschaften des Datenfelds eingeben. Siehe Tabelle Datenfeldeigenschaften oben.
3. Auf Save klicken.
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5 Analyse von Datensdtzen

Das Fenster Analyze Dataset wird verwendet, um Rechenoperationen und Analysen von Datensétzen durchzufiihren.
Es verfiigt iiber fiinf hauptséachliche Registerkarten:

= Data

= Pretreat

= Peaks/Regions

= Views

= Summary

5.1 Anzeige von Datensdtzen

Die Registerkarte Data wird fiir die Analyse von Spektraldaten verwendet. Die Kacheln auf der Registerkarte Data
koénnen so konfiguriert werden, dass bestimmte Daten angezeigt, in der Gréfie verdndert oder ausgeblendet werden,
indem der linke Rand einer Kachel ganz nach rechts gezogen wird.

A0055987

Abbildung 18. Registerkarte Data

Nr. |Beschreibung

1 Spectra plot. Zeigt nicht verarbeitete Spektren im Datensatz an. Die Farben
wechseln durch das Regenbogenspektrum (Pink, Orange, Gelb ... Lila, Pink).

2 Spectra grid. Listet Spektren und zugeordnete Datenwerte fiir angezeigte
Datenfelder auf. Bietet Optionen fiir die Einbeziehung oder Ausschlieffung
von Spektren und Datenwerten sowie fiir das Importieren von
Referenzdaten.

3 |Data fields list. Schaltet zwischen den angezeigten Datenfeldern um.
Wenn aktiviert, kdnnen sie fiir Analysen verwendet und im Spektralraster
aufgefiihrt werden.

4  |Data fields plot. Zeigt Datenfelder als Trenddarstellung, Boxplot oder
vorhergesagte Trenddarstellung an.

5 Other info area. Kommentare zu Spektren hinzufiigen,
Protokollinformationen und Datenpunkte anzeigen.
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5.1.1 Spektrendarstellung

Auf der Registerkarte Data wird ein Diagramm der Spektren dargestellt. Die Spektrendarstellung zeigt alle
enthaltenen Spektren in ihrer unverarbeiteten Form.

Navigieren durch die Spektrendarstellung

Navigationselement | Navigation

- Einen Rahmen innerhalb der Spektrendarstellung klicken und ziehen, um einen bestimmten Bereich
zu vergrofiern. Um wieder herauszuzoomen, links auf die Darstellung doppelklicken.

m Inhalt zoomen. Zoomt auf den vollen Umfang der Daten. Diese Schaltflache wird in den meisten
Diagrammen angezeigt.

A0055988

Legende umschalten. Zeigt oder verbirgt die Legende. Diese Schaltflache wird in den meisten
£005989 Diagrammen angezeigt.

Spektrumfarbe dndern. Andert die Farbe des gewéhlten Spektrums.

A0055990

Referenzspektrumnamen dndern

Ein bestimmtes Spektrum kann umbenannt werden, wenn beispielsweise bekannt ist, dass das erste gesammelte
Spektrum 100 % eines Analyten ausmacht.

1. Im Spektrenrasterbereich die Spektren auswéhlen.

2. Rechts klicken, anschlieflend Mark as Reference auswahlen oder die Schaltfliche Mark as Reference anklicken.
Der Dialog Spectrum rename required wird angezeigt.

3. Einen Namen fiir die Referenzspektren eingeben und auf OK klicken.

4. Die Legende der Spektrendarstellung umschalten und bestétigen, dass das Referenzspektrum jetzt umbenannt
wurde.

5. Auf Save Dataset klicken.

Um den Namen eines Spektrums auf das Original zuriickzusetzen, auf Select Fields klicken und anschlief}end Name
und Close auswahlen. Der urspriingliche Name des Spektrums erscheint in der Liste. Anzeigenamen kénnen
bearbeitet werden, der urspriingliche Name aus der Erfassungssoftware jedoch nicht.

Anzeigefarbe einer Spektrumanzeige d&ndern

Die Farbe eines bestimmten Spektrums kann gedndert werden, wenn sich beispielsweise das Referenzspektrum
visuell von anderen Spektren abheben soll.

1. Im Spektrenrasterbereich das Spektrum auswahlen.

2. Auf Style Spectrum klicken und anschliefiend die gewtiinschte Farbe auswahlen.
Das Spektrum wird nun in der ausgewahlten Farbe angezeigt.
3. Auf Save Dataset klicken.

5.1.2 Datenfeld auswahlen

Rechts neben dem Spektrendarstellungsbereich sind Datenfelder aufgelistet. Bestimmte Datenfelder kénnen durch
Aktivieren oder Deaktivieren der Spalte Displayed angezeigt oder ausgeblendet werden. Wenn ein Datenfeld mit
Displayed markiert ist, kann es in der Analyse verwendet werden und ist im Datenexport enthalten. Die angezeigten
Datenfelder sind Bestandteil einer Vorlage. Siehe Abschnitt Vorlagen erstellen »> B.

Um Datenfelder in der Liste der angezeigten Datenfelder auszuwéhlen, Displayed neben dem Feld auswéhlen, das
angezeigt werden soll. Die ausgewdhlten Felder werden jetzt im Spektrenraster angezeigt. Die erste Auswahl aus der
Liste der Datenfelder wird erst zeitverzdgert angezeigt. Nachfolgende Datenfelder werden schneller angezeigt.

Die Datenfeldliste ist editierbar. Siehe Abschnitt Datenfelder > B.
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Datenfelder im Spektrenraster auswéhlen

1. Auf Select Fields im Spektrenraster klicken.
Das Fenster fiir die Feldauswahl wird angezeigt.
2. Die gewiinschten Felder auswahlen. Standardméfiige Felder aus Raman Runtime umfassen:
s Name
=  Anzeigename
= Beginn: Datum, Uhrzeit
=  Ende: Datum, Uhrzeit
s Mittelpunkt: Datum, Uhrzeit
s Fehler
3. Auf Close Klicken.

Die ausgewahlten Felder werden jetzt im Spektrenraster angezeigt.

5.1.3 Trenddarstellung der Datenfelder

Rechts neben der Liste der Datenfelder wird ein Diagramm mit Datentrends angezeigt. Die Trenddarstellung des
Datenfelds zeigt die Spektraldatenwerte im Zeitverlauf.

Data Field Trends

01.20:26:46

A0055991

Abbildung 19. Trenddarstellung der Datenfelder

Im Datenfeldbereich ist Folgendes mdglich:

Navigationselement | Navigation

m Inhalt zoomen. Zoomt auf den vollen Umfang der Daten. Diese Schaltfldche wird in den meisten
Diagrammen angezeigt.

A0055988

@ Legende umschalten. Zeigt oder verbirgt die Legende. Diese Schaltflache wird in den meisten
Diagrammen angezeigt.

A0055989

Diagrammdaten in die Zwischenablage kopieren. Kopiert die aktuellen
Trenddiagrammadaten in die Zwischenablage.

Lpt_ulb

A0055992

@ Punkte ausschliefBen. Schliefit die ausgewahlten Datenwerte aus.

A0055993
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5.1.4 BoxPlot

Die Registerkarte Box Plot zeigt einen Boxplot fiir das ausgewéahlte Datenfeld an. Es werden das Maximum, das

obere Quartil, der Median, das untere Quartil, das Minimum und die Standardabweichung des Datenfeldes angezeigt.
Der Boxplot kann bei der Analyse nicht sequenzieller Datenproben niitzlich sein.

2-Propanol

A0055994

Abbildung 20. Boxplot

5.1.5 Predicted Data Field Trends

Auf der Registerkarte Predicted Data Field Trends werden die vorhergesagten Spektrendatenwerte im Zeitverlauf
angezeigt.

Predicted Data Field Trends

(Predicted)
Eth: edicted)
Methanol (Predicted)

\\J

A0055995

Abbildung 21. Predicted Data Field Trends
5.1.6 Spektrenraster

Am unteren Rand der Registerkarte Data zeigt das Spektrenraster Spektren und deren zugeordnete Datenwerte fiir
angezeigte Felder an.

Ex(lude‘ [&dude ‘Indude ‘Rem‘we ‘Markaskeferen(e‘ ‘Ex(lude‘ Indude‘ ‘Imponna'a Add Comment

Mid Sample#  Optic  Ethanol  Methanol  2-Propanol  Comments
bio-Optic 41.8

bio-Optic 40.2

blO-Optic 409

bl0-Optic

bi0-Optic

bIO-Optic

oln21_20210218-1031¢

bIO-Optic

bl0-Optic

A0055996

Abbildung 22. Spektrenraster

Im Spektrenrasterbereich kénnen Spektren und Felder ausgewéhlt werden, die einbezogen werden sollen. Die
Funktionalitdt des Spektrenrasters wird im Folgenden beschrieben.
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Spektrenrasterelement | Anzeigefunktionalitét

All Spectra = Select Fields. Legt fest, welche Felder im Raster angezeigt werden sollen: Name,
Anzeigename, Startdatum, Enddatum, Mittelwertzeit und Fehler. Bei langen
Datenerfassungen kann es niitzlich sein sowohl den Start- als auch den Mittelpunkt zu
betrachten.

* Exclude Unmatched. Es werden alle Spektren ausgeschlossen, die nicht mindestens einen
Datenwert fiir die ausgewahlten Datenfelder enthalten.

» Exclude/Include. Ausschliefien oder Einbeziehen aller Spektren.

Selected Spectra » Exclude. Es werden Spektren ausgeschlossen, die im Spektrenraster ausgewéahlt sind.
» Include. Es werden Spektren einbezogen, die im Spektrenraster ausgewahlt sind.
= Remove. Es werden Spektren entfernt, die im Spektenraster ausgewahlt sind.

= Mark as Reference. Markiert das erste Spektrum, das im Spektrenraster ausgewahlt wird,
als Referenzspektrum. Der Benutzer muss einen neuen Anzeigenamen fiir das Spektrum
eingeben.

Selected Data Values = Exclude. Schlief3t die ausgewéhlten Datenwerte aus.
= Include. Ausgewéhlte Datenwerte werden einbezogen.

Other Actions = Import Data. Auswahl einer Excel-Datei fiir den Datenimport. Offnet das Fenster Import Data.

* Add Comment. Fiigt einen Datensatzkommentar hinzu. Der Benutzer wird aufgefordert, ein
Startdatum und ein Enddatum auszuwahlen. Der Kommentar wird fiir alle Spektren in diesem
Bereich hinzugefiigt. Die Datensatzkommentare beziehen sich nur auf den Datensatz, in dem
sie hinzugefiigt werden. Die Datensatzkommentare werden nicht in anderen Datensatzen
angezeigt.

Ausschluss von Daten aus dem Spektrenraster oder der Darstellung

Es ist moglich, Spektren aus dem Raster und der Darstellung auszuschliefien, wenn beispielsweise der Laser wahrend
eines Teils des Experiments blockiert ist oder anderweitig unbrauchbare Daten erzeugt.

1. Auf der Spektrenanzeige heranzoomen, bis nur noch die Junk-Daten zu sehen sind.
2. Die Maus iiber eine Spektrenlinie im Diagramm bewegen und klicken, um sie auszuwahlen.
Das Spektrum wird nun auch im Spektrenraster hervorgehoben.
3. Mit der Umschalttaste werden alle Spektren oberhalb des ausgewéahlten Spektrums hervorgehoben.
4. Mit der ausgewahlten Spektrenbox auf Exclude klicken.
5. Auf Save Dataset klicken.

Wenn nicht alle Spektren beim ersten Versuch hervorgehoben wurden, miissen moéglicherweise noch weitere
Spektren ausgeschlossen werden. Durch herauszoomen in der Spektrendarstellung kann tiberpriift werden, ob alle
Junk-Spektren nun ausgeschlossen sind.

Daten importieren

Es kénnen Datenfelder und Werte aus einer vorhandenen Excel-Tabelle importiert werden.

1. Im Gitterraster auf Import Data klicken.
Ein Fenster zum Auswaéhlen einer zu importierenden Datei wird angezeigt.
2. Zur Excel-Datei navigieren und auf Open klicken.

Nach dem Navigieren zur Excel-Datei wird das Fenster zum Import von Daten angezeigt.
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Current Dataset: [Example Dataset One

> Excel Data Import

A0055997

Abbildung 23. Datenimport, Data Field Match

3. Inder Registerkarte Data Field Match kann Folgendes ausgewé&hlt werden:

Included. Bestimmt, ob das Datenfeld mit seinen Werten importiert wird.

Match New/Existing. Manuelle Auswahl, ob das ausgewéhlte Feld als neu oder als vorhanden behandelt
wird. Wenn das Feld vorhanden ist, kann ausgewahlt werden, mit welchem Feld es abgeglichen werden soll.
Bei einem neuen Feld kann es auf dieselbe Weise bearbeitet werden wie im Data Field Editor (siehe oben).

Accepted. Datenfelder kénnen als Akzeptiert markiert werden, um Anderungen nachzuverfolgen.

4. Das Datenfeld muss definiert werden. Eine Beschreibung, Einheiten, Aliasnamen sowie Unter- und Obergrenzen
hinzufiigen. Siehe Tabelle Data Field Parameters » B. Sie enthélt eine vollstandige Beschreibung der
Datenfeldparameter.

Auf Next klicken.
In der Registerkarte Spectrum Match Tab kann Folgendes ausgewahlt werden:

Pfeile nach oben/unten. Diese Pfeile konnen verwendet werden, um Proben nach oben oder unten zu
verschieben, um sie mit Spektren in Einklang zu bringen.

Threshold. Zuléssige Differenz zwischen der Spektrumzeit und der ndchstgelegenen Probenahmezeit
(in Stunden, Minuten oder Sekunden).

Apply Threshold. Wendet den Schwellenwert auf die Spektren an.

Include Selected. Ausgewéhlte Datenwerte werden einbezogen.

Exclude Selected. Schliefit die ausgewéhlten Datenwerte aus.

Show Only Matched. Nur Spektren anzeigen, die iibereinstimmende Werte aufweisen.

ttaset: (Compound F

> Excel Data Import

Include Selected| | Exclude Selected

A0055998

Abbildung 24. Datenimport, Spectrum Match
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7. Auf Finish klicken. Auf dem folgenden Dialogfeld OK klicken.
8. Auf Save Dataset klicken.

5.1.7 Comments

Mit der Kachel Comments kénnen Kommentare zu einem Spektrum hinzugefiigt werden. Diese Kommentare sind
nicht datensatzspezifisch und kénnen in allen Datensédtzen angezeigt werden, die auf das Spektrum verweisen.

Kommentare kénnen auch fiir einen Datensatz oder fiir einen Zeitraum innerhalb eines Datensatzes hinzugefiigt
werden. Dies erfolgt iiber die Schaltfliche Add Comment in der Kachel Spectra Grid. Siehe Abschnitt Spektrenraster
dndern > B.

Kommentar zu einem Spektrum hinzufiigen

1. Inder Kachel Comments auf Add klicken.
Das Dialogfeld Add Comment wird angezeigt.
2. Nach Eingabe eines Kommentars auf OK klicken.

Die Kachel Comments und das Spektrenraster zeigen nun den Kommentar fiir das ausgewdahlte Spektrum an.

User Comments

Administrator Example Comment

A0056017

Abbildung 25. Spektrumkommentare

5.1.8 Data points

Die Registerkarte Data Points zeigt eine Liste mit X- und Y-Datenpunkten des ausgewéhlten Spektrums an.

Y

251218.46875
245982.421875
240804.015625
235678.640625
230577.3125
225458.1875

220286.8125

215050.125

209759.90625

204449.03125

10Q1A2 702125

A0056018

Abbildung 26. Liste der Datenpunkte
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5.1.9 Logdata

Die Registerkarte Log Data dient zur Anzeige der Metadaten (an .spc Audit Log) des ausgewdhlten Spektrums.
Auf Event Log klicken, um das Ereignisprotokoll fiir das ausgewahlte Spektrum anzuzeigen.

1
ctralfile_DMY15022021_WLR790.7t01074 Snm.spc

‘ Event Log

A0056019

Abbildung 27. Ereignisprotokoll

5.2  Einsatz von Vorbehandlungen

Die Registerkarte Pretreat dient zur Anwendung von Vorbehandlungen auf die Spektren im Datensatz.
Vorbehandlungen kénnen jederzeit entfernt, angepasst und erneut angewendet werden. Anderungen werden in
der Spektrumdarstellung und in der Analyse der Spitzenwerte und Bereiche angezeigt. Vorbehandlungen sind eine
Komponente der Vorlagen > B.

taset: [Example Dataset One

A0056020

Abbildung 28. Registerkarte Pretreat

Nr. |Beschreibung

1 Spectra plot. Zeigt nicht verarbeitete Spektren bis eine Vorbehandlung
durchgefiihrt wird. AnschlieBend werden hier nur die vorbehandelten
Spektren angezeigt.

2 Spectra grid. Listet Spektren und zugeordnete Datenwerte fiir angezeigte
Datenfelder auf. Bietet Optionen fiir die Einbeziehung oder Ausschlieung
von Spektren und Datenwerten sowie fiir das Importieren von
Referenzdaten. Eine hier vorgenommene Anderung der Optionen, wie
beispielsweise das Ein- oder AusschliefRen von Spektren, wird auf der
Registerkarte Data und fiir die n&chsten Registerkarten im Arbeitsfluss
iibernommen.

3 |Pretreat pane. Hier werden alle Spektrum-Vorbehandlungen
angewendet oder entfernt.

Vorbehandlungen werden in der Reihenfolge ihrer Auswahl angewendet, um eine sequenzielle Flexibilitat zu
ermdglichen. Folgende Vorbehandlungen kénnen auf einen Datensatz angewendet werden:

= Auf Apply klicken, um die ausgewahlte Vorbehandlung anzuwenden.
= Auf Remove klicken, um die zugehérige Vorbehandlung zu entfernen.
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5.2.1 Begrenzen von Bereichen

Es ist mdglich, einen Bereich eines Spektrums zu begrenzen, um sich auf bestimmte Bereiche eines Spektrums zu
konzentrieren. Dies geschieht durch die Begrenzung von Spektren auf einen ausgewéahlten Bereich der x-Achse.

Ein Spektrum begrenzen

1. Auf der Registerkarte Pretreat kann der Bereich der Spektren, auf den man sich konzentrieren méchte,
vergroflert werden, indem man auf die Darstellung klickt und ein Quadrat {iber dem Bereich zeichnet oder auf
Zoom Kklickt .

Im Bereich Pretreat Truncate auswéahlen.
Zum Zuschneiden eines Bereichs die Werte fiir Start X und End X eingeben. Auf Apply klicken.

Die Vorbehandlung Truncate wird nun im Vorbehandlungsbereich aufgefiihrt. Nach Anwendung der Funktion
Truncate ist sie in der Liste der Vorbehandlungen nicht mehr verfiigbar.

4. Auf Save Dataset klicken.

Um die Begrenzungen fiir einen zugeschittenen Bereich zu dndern, alle aktuellen Truncate-Vorbehandlungen
entfernen und erneut anwenden.

5.2.2 Glatten
Die Vorbehandlung Smooth wendet einen Savitzky-Golay-Glattungsfilter an.

Glatten eines Spektrums

1. Im Bereich Preatrat Smooth auswahlen.
2. Eine der folgenden Optionen auswahlen:

s Polynomial-Quadratic or Cubic. Quadratische Polynome kénnen bevorzugt werden, wenn die Daten in
einem bestimmten Glattungsfenster ndherungsweise einem parabolischen Trend folgen. Um die lokalen
Datenpunkte anzupassen, kdnnen kubische Polynome verwendet werden.

= Window size. Bestimmt, wie viele benachbarte Datenpunkte wahrend des Glattungsprozesses beriicksichtigt
werden. Die Fenstergrofie sollte je nach Rauschpegel im Signal und dem gewiinschten Glattungsgrad
angepasst werden. Grofiere Fenster sorgen fiir eine starkere Glattung, kénnen aber auch zu mehr
Verzdgerung oder eine Verzerrung des Signals fithren, wéhrend kleinere Fenster feinere Details erfassen,
aber anfalliger fiir Rauschen sind.

3. Auf Apply klicken.

Die Vorbehandlung Smooth wird nun im Vorbehandlungsbereich aufgefiihrt. Nach der Anwendung von Smooth
ist sie auf der Liste der Vorbehandlungen nicht mehr verfiigbar.

4. Auf Save Dataset klicken.

Um die Glattungseinstellungen zu dndern, alle aktuellen geglatteten Vorbehandlungen entfernen und den Vorgang
wiederholen.

5.2.3 Grundlinienkorrektur anwenden

Die Vorbehandlung baseline correction entfernt Hintergrundgerdusche aus Spektren mithilfe einer Rolling-Ball-,
Pearson- oder Ableitungsmethode. Es kénnen nicht zwei verschiedene Grundlinienkorrekturen angewendet werden.

Die Auswahl der Methodenwerte fiir die Grundlinienkorrekturen sollte auf den spezifischen Merkmalen Ihrer
Spektraldaten und der Art der Grundlinienverzerrungen basieren. Es kann niitzlich sein, mit verschiedenen Werten
zu experimentieren, um die optimale Balance fiir eine genaue Spitzenwertidentifizierung zu finden.

Bei Auswahl der Pearson-Grundlinienkorrektur bestimmen die Werte fiir Grundlinienfilter und -anpassung die
Intensitét oder den Grad der Grundlinienkorrektur.

= Niedrige Anpassungswerte (0-2). Diese Werte fiihren eine geringfiigige Grundlinienkorrektur durch. Dies kann
von Vorteil sein, wenn die Grundlinie relativ stabil ist und man feine Merkmale in den Daten erhalten mochte.
Allerdings werden dadurch méglicherweise nicht alle Grundlinienverzerrungen angemessen entfernt, was zu
einer weniger genauen Spitzenwertermittlung fithren kann.
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= Mittlere Anpassungswerte (3-4). Diese Werte sorgen fiir ein Gleichgewicht zwischen der Beseitigung von
Verzerrungen der Grundlinie und der Wahrung der Integritét der Spitzenwerte. Dies ist oft ein guter
Ausgangspunkt fiir viele Datensatze, um die Identifizierung von Spitzenwerten verbessern kénnen, ohne die
Daten iberméfig zu verzerren.

= Hohe Anpassungswerte (5). Diese Werte wenden eine starke Grundlinienkorrektur an, die fiir Daten mit
erheblicher Grundliniendrift oder mit Rauschen niitzlich sein kann. Eine zu starke Korrektur kann jedoch
kleinere Spitzenwerte entfernen oder verzerren, was moglicherweise dazu fiihrt, dass Spitzenwerte iibersehen
oder falsch identifiziert werden.

Grundlinienkorrektur anwenden

1. Im Bereich Pretreat Baseline Correction auswahlen.
2. Mit klicken auf Method die Methode und die gewiinschten Einstellungen auswéhlen:
s Derivative. Berechnet eine gegléttete Savitzky-Golay-Ableitung fiir jedes Spektrum.
= Derivative. Erste oder zweite.
= Polymonial. Quadratisch oder kubisch.

= Window size. Bestimmt, wie viele benachbarte Datenpunkte bei der Grundlinienkorrektur beriicksichtigt
werden.

s Pearson. Abschédtzung der Grundlinie fiir jedes Spektrum durch iterative Entfernung von Polynomen vierter
Ordnung. Dadurch werden Grundlinienverzerrungen beseitigt, indem die polynomische Anpassung vom
urspriinglichen Spektrum subtrahiert wird.

= Fit type. Polynom-, Legendre- oder Hermite-Anpassungswerte sind wie folgt definiert:
= Polynomial. Passt eine Polynomfunktion an die Spektraldaten an, um die Grundlinie zu berechnen.

= Legendre. Verwendet Legendre-Polynome, die eine Reihe orthogonaler Polynome sind, um die
Grundlinie anzupassen. Legendre-Polynome kénnen einen Fehler {iber ein bestimmtes Intervall
minimieren.

= Hermite. Verwendet Hermite-Polynome, d. h. orthogonale Polynome, die durch eine
Gewichtungsfunktion definiert sind, die eine Gauf3sche Verteilung beinhaltet. Hermite-Polynome
kénnen verwendet werden, wenn Daten eine Gauf3sche Verteilung aufweisen.

= Baseline filter (0 bis 5). Bestimmt den Grad der auf die Spektrendaten angewendeten
Grundlinienkorrektur.

= Fit (0 bis 5). Bestimmt die Intensitdt des Anpassungsverfahrens, das auf die Spektraldaten angewendet
wird.
= Rolling ball. Zieht einen Kreis fester Gré8e unter ein Spektrum und entfernt ihn sanft von allen
Beriihrungspunkten.

= Window size. Bestimmt, wie viele benachbarte Datenpunkte wahrend des Glattungsprozesses
beriicksichtigt werden.

3. Auf Apply klicken.

Die Vorbehandlung Baseline Correction wird jetzt auf der Kachel Pretreatment aufgefiihrt. Sobald die
Grundlinienkorrektur angewendet wurde, ist sie nicht mehr in der Liste der Vorbehandlungen verfiigbar.

4. Auf Save Dataset klicken.

Um die Einstellungen fiir die Grundlinienkorrektur zu dndern, muss die aktuelle Grundlinienkorrektur-
Vorbehandlung entfernt und erneut angewendet werden.

5.2.4 Normalisierung

Die Vorbehandlung Normalize skaliert Spektren auf einen gemeinsamen Bereich. Ein Spektrum kann nicht doppelt
normalisiert werden.

Vorgehensweise bei der Normalisierung eines Spektrums

1. Im Bereich Pretreat Baseline Correction auswéhlen.

2. Mit klicken auf Method die Methode und die gewiinschten Einstellungen auswéhlen:
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s SNV. Jedes Spektrum wird normalisiert, indem sein Mittelwert entfernt und durch seine
Standardabweichung geteilt wird.

= Range. Normalisiert alle Werte in einem Spektrum auf den Bereich von O bis 1.
3. Auf Apply Kklicken.

Die Vorbehandlung Normalize wird jetzt auf der Kachel Pretreatment aufgefiihrt. Sobald die Vorbehandlung
Normalize angewendet wurde, ist sie nicht mehr in der Liste der Vorbehandlungen verfiigbar.

4. Auf Save Dataset klicken.

Um die Einstellungen fiir die Normalisierung zu dndern, muss die aktuelle Vorbehandlung Normalize entfernt und
erneut angewendet werden.

5.2.5 Subtraktion

Die Vorbehandlung Subtract subtrahiert ein einzelnes Referenzspektrum von allen Spektren.

Spektrum subtrahieren

1. Im Bereich Pretreat Subtract auswéhlen.
2. Das zu subtrahierende Spektrum in der Liste Spectrum auswahlen. Auf Apply klicken.

Die Vorbehandlung Subtract wird nun auf der Kachel Pretreatment aufgefiihrt. Sobald die Vorbehandlung
Subtract angewendet wurde, ist sie nicht mehr in der Liste der Vorbehandlungen verfiigbar.

3. Auf Save Dataset klicken.

Um die Einstellungen fiir Subtract zu d&ndern, muss die aktuelle Vorbehandlung Subtract entfernt und neu
angewendet werden.

5.2.6 Intensitét filtern

Die Vorbehandlung Intensity Filter schlief3t Spektren aufierhalb des ausgewahlten Mindest- und Hoéchstbereichs auf
der y-Achse aus. Dieser Filter ist hilfreich, wenn beispielsweise der Laser blockiert ist oder anderweitig fiir einen
bestimmten Zeitraum unbrauchbare Daten erzeugt.

Nach Intensitét filtern

1. Im Bereich Preatreat Intensity Filter auswahlen.

2. Inden Feldern Minimum Y und Maximum Y einen minimalen und maximalen Intensitétsbereich eingeben.
Auf Apply klicken.

Die Vorbehandlung Intensity Filter wird nun auf der Kachel Pretreatment aufgefiihrt. Sobald die Vorbehandlung
Intensitiy Filter angewendet wurde, ist sie nicht mehr in der Liste der Vorbehandlungen verfiigbar.

3. Auf Save Dataset klicken.

Um die Einstellungen des Intensitétsfilters zu d&ndern, die aktuelle Vorbehandlung Intensity Filter entfernen und
erneut anwenden.
5.3  Spitzenwerte und Bereiche

In der Registerkarte Peaks and Regions kénnen Berechnungen fiir bestimmte x-Achsenbereiche in einem Datensatz
hinzugefiigt werden. Spitzenwerte und Bereiche sind ein Bestandteil von Vorlagen. Siehe Abschnitt Vorlagen
erstellen > B.w
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3 A0056021

Abbildung 29. Registerkarte Peaks and Regions

Nr. |Beschreibung

1 |Spectra Plot. Zeigt vorbehandelte Spektren an. Die Kachel Spectra Plot wird verwendet, um
die Positionen von Spitzenwerten und Bereichen auszuwéhlen. In dieser Kachel kann man nur
durch Aufziehen eines Rahmens oder durch Doppelklick hinein- oder herauszoomen.

2 Peak Plots. Zeigt Ergebnisse der Spitzenwertanalyse an. In dieser Kachel kann zwischen Peak
Analysis (Trends) und Model Plot (Regressionsergebnisse) gewechselt werden.

3 Region Plots. Zeigt Ergebnisse der multivariaten Kurvenauflésung (MCR) oder der
Hauptkomponentenanalyse (PCA) an, wenn eine Bereichsanalyse durchgefiihrt wird.

4 < Peak und < Region. Zeigt ein Dialogfeld zum Hinzufiigen und Definieren neuer
Spitzenwerte und Bereiche an.

5 Peak and Region lists. Listen mit definierten Spitzenwerten und Bereichen. In dieser Kachel
kénnen Spitzenwerte und Bereiche ausgewéahlt und bearbeitet werden.

6 |Data Field Trend Plot. Die Kachel Data Field Trend Plot erméglicht es, Spitzenwert- und
Bereichsergebnisse mit gemessenen Daten zu vergleichen.
3D Plot. Anzeige der Spektrendarstellungen in 3D.

5.3.1 Spitzenwerte und Bereiche hinzufiigen

Das Auswahlfenster fiir Spitzenwerte/Bereiche zeigt eine visuelle Darstellung von Spitzenwerten und Bereichen
innerhalb eines Datensatzes.

Spitzenwerte hinzufiigen

1. Auf der Registerkarte Peaks/Regions < Peak klicken.
Das Popup-Fenster Add Peak wird angezeigt.

Peak Name: | Bxample Peak

Peak Type:  Height

X1:

X2:

Data Field: 2-Propanol

Model: ® VYes

Add

A0056045

Abbildung 30. Popup-Fenster Add Peak

2. ImFeld Peak Name den Namen des Spitzenwerts eingeben. Dies ist nachfolgend der Anzeigename des
Spitzenwerts.
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3. Im Feld Peak Type den Spitzenwerttyp auswéhlen (height, area oder center). Center Peak als Auswahl ist
niitzlich, wenn sich die Spitzenwerte aufgrund einer chemischen oder physikalischen Verdnderung verschieben,
anstatt zu wachsen oder zu schrumpfen.

Den Bereich des Spitzenwerts in X1 und X2 eingeben.

5. Optional in Data Field ein Datenfeld auswéahlen, das dem Spitzenwert zugeordnet werden soll. Das Datenfeld
wird in der Modellierungsberechnung verwendet.

6. Optional Model umschalten, wenn beim Export ein Modell fiir den Spitzenwert erstellt wird.
7. Auf Add klicken, um einen neuen Spitzenwert zu erstellen.
8. Auf Save Dataset klicken.

Sobald der Spitzenwert hinzugefiigt wurde, wird ein hervorgehobener Bereich der Spektrendarstellung angezeigt.
Durch Verschieben oder Ziehen der Ecken der Spektrendarstellung l&sst sich der Spitzenwert verschieben, vergréfiern
oder verkleinern.

Nach der Erstellung eines Spitzenwerts lasst sich der Trend der Spitzenwertanalyse im Bereich des
Spitzenwertdiagramms anzeigen. Nicht benutzte Fenster lassen sich verschieben, um die Trenddarstellung fiir eine
groBBere Ansicht von Trends zu dndern.

RIS A NN N ARSI ,aww
.
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A0056046

Abbildung 31. Spektrendarstellung mit Spitzenwertanalyse

Bereiche hinzufiigen

1. Auf der Registerkarte Peaks/Bereiche auf < Region. klicken.
Das Popup-Fenster Add Region erscheint.

Region Name: |Example Region

X1: 700
X2:

Calculation: PCA

Add

Abbildung 32. Popup-Fenster Add Region
2. Folgende Daten eingeben:
s Im Feld Region Name wird der Anzeigename des Bereichs angezeigt.
s Die Felder X1 und X2 stellen die Ausdehnung des Bereichs dar.

= Das Feld Calculation legt fest, welche Art von Berechnung (PCA oder MCR) fiir den Bereich durchgefiihrt
wird.

3. Auf Add klicken, um einen neuen Bereich zu erzeugen.
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5.3.2 Spitzenwerte und Bereiche d&ndern

Um zusétzliche Spektren in der Spitzenanalyse einzubeziehen, wie folgt vorgehen:

1. Die Registerkarte Data oder Pretreat auswéahlen.
2. Im Spektrenraster zum Spektrum scrollen, das hinzugefiigt werden soll.

Umschalttaste gedriickt halten und zum letzten Spektrum scrollen, um alle Spektren in einem Bereich
einzuschliefien.

3. In der ausgewdhlten Spektrenbox auf Include klicken.

4. Die Registerkarte Peaks/Regions wahlen und auf Refresh Plot Kklicken.
Sowohl in den Spitzenwerttrends als auch im Spektrumdiagramm sind nun mehr Spektren enthalten.
5. Auf Save Dataset klicken.

Spektren aus der Spitzenwertanalyse ausschlieflen

Es ist mdglich, Daten direkt aus der Trenddarstellung auszuschliefen. Dies ist niitzlich, um offensichtliche Ausreifier
auszuschliefien oder wenn keine Anderung an einem Experiment vorgenommen wurde.

1. Die auszuschlieflenden Datenpunkte durch Klicken und Ziehen iiber den Bereich im Diagramm Peak Analysis
auswahlen.

Die Punkte werden fett dargestellt und die Schaltfldche Exclude ist aktiviert.

Auf Exclude Points @ klicken.

Auf OK Klicken, um die Liste der ausgeschlossenen Spektren zu 6ffnen. Wenn die Punkte auf mehreren
Spitzenwerttrends ausgewahlt wurden, kénnen Spektrennamen auch mehrmals angezeigt werden.

4. Auf Refresh Plot Klicken.
Die Spitzenwertanalyse zeigt nun nur die nicht ausgeschlossenen Daten.
5. Auf Save Dataset klicken.

Spitzenwerte und Bereiche verschieben und deren Gréfie andern

Spitzenwerte und Bereiche kénnen durch Klicken und Ziehen an den Ziehpunkten verschoben und in der Grofie
verdndert werden. Nach einer Anderung der Grof3e eines Spitzenwerts oder Bereichs wird die Analyse neu berechnet.

Spitzenwerte und Bereiche dndern oder entfernen

Rechts neben dem Bereich Peaks and Regions werden Spitzenwerte und Bereiche aufgelistet. Die Eigenschaften eines
Spitzenwerts oder eines Bereichs kénnen in diesen Listen angezeigt und gedndert werden. Nach Auswéhlen eines
Spitzenwerts oder Bereichs und klicken auf Remove wird der ausgewahlte Spitzenwert oder Bereich entfernt.

Wenn ein Spitzenwert oder ein Bereich entfernt wird, sollten alle Ansichten, die einen aus diesem Spitzenwert oder
Bereich generierten Trend verwenden, entfernt oder auf einen neuen Spitzenwert oder Bereich aktualisiert werden.
Wird eine Trendansicht, die auf einem entfernten Spitzenwert oder Bereich basiert, nicht aktualisiert oder entfernt,
kann der zugehérige Datensatz nicht analysiert werden. Benutzer, die eine Ansicht in ihrem Dashboard gespeichert
haben, kénnen sich nicht anmelden, wenn ein Spitzenwert oder ein Bereich entfernt wurde und die zugehorige
Ansicht nicht aktualisiert oder entfernt wird.

Peak Name Data Field Model Type R? Samples X1

Example Peak 2-Propanol Height 0.999 8

A0056048

Abbildung 33. Spitzenwertliste
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‘ Remove ‘

Region Name X1 X2 Calculation

Example Region 997 1069 PrincipalComponent

A0056049

Abbildung 34. Bereichsliste

5.3.3 Spitzenwertanalyse anzeigen

Die Registerkarte Peak Analysis zeigt eine Trenddarstellung fiir alle hinzugefiigten Spitzenwerte an. Spitzenwerte
werden mit eigener y-Achse hinzugefiigt. Mit der Registerkarte Peak Analysis stehen folgende Méglichkeiten zur
Verfiigung:

= Durch klicken auf Exclude Points @ konnen spezifische Datenpunkte entfernt werden.

= Durch klicken auf Refresh Plot kann das Diagramm nach dem Andern von Datenpunkten aktualisiert
werden.

Example Dataset One - Peak Analysis

L ]
L8 Exneoght: Pk

A0056050

Abbildung 35. Spitzenwertanalyse

5.3.4 Modelldarstellung anzeigen

Die Registerkarte Model Plot zeigt das Modelldiagramm fiir den ausgewahlten Spitzenwert an. Mit der Registerkarte
Model Plot stehen folgende Moglichkeiten zur Verfiigung:

®=  Durch Klicken auf Exclude Points @ konnen spezifische Datenpunkte entfernt werden.

= Durch Klicken auf Refresh Plot kann das Diagramm nach dem Andern von Datenpunkten aktualisiert
werden. Wenn Spektren oder Datenwerte auf der Registerkarte Data ausgeschlossen werden, kann die
Modellgrafik mithilfe der Schaltflache Refresh Plot neu berechnet werden.
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2-Propanol

® Example Peak
y = 16701.26x + -20541.79 (R? = 0.99)
Confidence Interval (lower)
Confidence Interval (upper)
——— Prediction Interval (lower)
Prediction Interval (upper)

Amount

A0056051

Abbildung 36. Registerkarte Modelldiagramm

5.4 Dashboardansichten erstellen: Gitter-, Trend-, Spektren- und 3D-
Darstellung

Die Registerkarte Views wird verwendet, um die relevantesten Diagramme fiir jeden Anwendungsfall zu definieren.

Es gibt zahlreiche Darstellungsoptionen fiir Diagramme, auch fiir einfach aufgebaute Datensétze. Jede Ansicht kann

im Rahmen einer Gruppe von Ansichten einem Dashboard hinzugefiigt werden. Es kénnen bevorzugte Dashboard-
Registerkarten erstellt werden, die ein bis vier Diagramme in Quadraten darstellen.

Alle Datenséatze werden mit zwei vordefinierten Ansichten erstellt: Spektrendarstellung und Spektrenraster.
Benutzerdefinierte Ansichten kénnen mit der Registerkarte Views hinzugefiigt, gedndert und entfernt werden.
Eine Vorschau der ausgewéhlten Ansicht wird auf der rechten Seite der Registerkarte Views angezeigt.

Es gibt 4 Ansichtentypen:

= Trenddarstellung

= Spektrendarstellung
= Spektrenraster

= 3D-Darstellung

aset: [Example Dataset One

AddView | | Define Dashboard Tabs.

ElE | B E

A0056052

Abbildung 37. Registerkarte Views

Auf der Registerkarte Layouts kann man auch auf Define Dashboard Tabs klicken, um das Fenster Define
Dashboard Tabs zu 6ffnen. Siehe Abschnitt Dashboard definieren > B.

Um eine Ansicht zu entfernen, die Ansicht auswéhlen und auf Remove klicken. Optional kann eine Ansicht entfernt
werden, indem die Ansicht ausgewéhlt und auf der Tastatur die Entf-Taste gedriickt wird.

Endress+Hauser 41



Benutzerbetriebsanleitung Raman Data Library 2.0

5.4.1 Ansicht der Spektrendarstellung erstellen oder é&ndern

Mithilfe einer Spektrendarstellungsansicht kénnen die Datensatzspektren auf einem zoombaren Diagramm
angezeigt werden. Die Spektrendarstellung ist eine Standardansicht, die fiir jeden Datensatz generiert wird.

Spektrendarstellungsansicht &ndern

1. Auf der Registerkarte Views auf Add View klicken.
Das Dialogfeld View Definition wird angezeigt.

2. Folgende Daten eingeben:
= Name. Der Anzeigename der Ansicht.
s Description. Eine kurze Beschreibung der Ansicht.
= View Type. Spectra Plot auswahlen.

3. Eine der folgenden Optionen auswéhlen:

s Use Pretreated data. Auswahlen, um vorbearbeitete Daten in der Ansicht anzuzeigen. Wenn das
Kontrollkadstchen nicht aktiviert ist, werden die nicht vorbereiteten Rohdaten in der Ansicht angezeigt.

= Show latest spectrum only. Auswéhlen, um nur das Spektrum mit dem neuesten Enddatum und der
neuesten Endzeit anzuzeigen. Wenn das Kontrollkédstchen nicht aktiviert ist, werden alle Spektren angezeigt.

Auf Close Klicken.
5. Auf Save Dataset klicken.

et: Example Dataset One

=
[=]

A0056052

Abbildung 38. Spektrendarstellungsansicht

5.4.2 Spektrenraster dndern

Mit der Spektrenrasteransicht kénnen einzelne Spektren in Rasterform angezeigt werden. Das Spektrenraster ist
eine Standardansicht, die fiir jeden Datensatz generiert wird.

Spektrenrasteransicht &ndern

1. Auf der Registerkarte Views auf Add View klicken.
Das Dialogfeld View Definition wird angezeigt.

2. Das Spektrenraster auswéahlen und Edit klicken.
Folgende Daten eingeben:
= Name. Der Anzeigename der Ansicht.
= Description. Eine kurze Beschreibung der Ansicht.
= View Type. Spectra Grid auswahlen.
Auf Close klicken.

5. Auf Save Dataset klicken.
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set: Example Dataset One

A0056054

Abbildung 39. Spektrenrasteransicht

5.4.3 Trenddarstellungsansicht erstellen oder dndern

Zur Anzeige von Datensatztrends kann eine Trenddarstellungsansicht verwendet werden. In der
Trenddarstellungsansicht stellt die x-Achse die relative Erfassungszeit der Spektren dar. Die y-Achse stellt
Datenwerte, vorhergesagte Werte oder Spitzenwerte dar.

Es kann ausgewé&hlt werden, welche Datenfelder und Spitzenwerte in die Ansicht einbezogen werden. Wenn Model
fiir ein Datenfeld ausgewahlt wird, das in einem Spitzenwert verwendet wird, werden in der Ansicht
Vorhersagewerte angezeigt.

Trenddarstellungsansicht erstellen und dndern

1.

oV kEWw

Auf der Registerkarte Views auf Add View klicken.

Das Dialogfeld View Definition wird angezeigt.

Folgende Daten eingeben:

= Name. Der Anzeigename der Ansicht.

s Description. Eine kurze Beschreibung der Ansicht.

= View Type. Die Art der Ansicht. Trend Plot auswéhlen.

Aus Available data fields die darzustellenden Datenfelder auswéhlen. Auf Include » klicken.
Aus Available peaks die darzustellenden Spitzenwerte auswahlen. Auf Include » klicken.
Auf Close klicken.

Auf Save Dataset klicken.
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ataset: Example Dataset One

=,
®

A0056053

Abbildung 40. Trenddarstellungsansicht

5.4.4 3D-Darstellung erstellen oder @ndern

Eine 3D-Darstellung zeigt die Spektren in einem Diagramm mit x-, y- und z-Achsen an. Dieses Diagramm kann
zusétzliche Informationen iiber die Unterschiede in Spektren im Laufe der Zeit oder beim Hinzufiigen oder Entfernen
von Variablen liefern.

3D-Darstellungsansicht &ndern

1.

44

Auf der Registerkarte Views auf Add View klicken.
Das Dialogfeld View Definition wird angezeigt.
Folgende Daten eingeben:

= Name. Der Anzeigename der Ansicht.

s Description. Eine kurze Beschreibung der Ansicht.
= View Type. 3D Plot auswéhlen.

Die 3D-Darstellung wunschgeméaf! anpassen:

= Draw Contours. Zeichnet Konturlinien entlang einer Wellenldnge, um Unterschiede in Spektren
hervorzuheben.

= Show Spectrum Colors. Schaltet Spektralfarben ein oder aus, um Verdnderungen von Spektren im Laufe der
Zeit hervorzuheben.

s Change angle of x, y, and z axes. Der Betrachtungswinkel kann durch Klicken auf das Diagramm und
Ziehen an die gewiinschte Position angepasst werden.

s Zoom in or out. Mit dem Mausrad wird die Darstellung vergréfiert oder verkleinert.
Auf Close klicken.
Auf Save Dataset klicken.
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et: B3 Spectra 1

A0056055

Abbildung 41. 3D-Darstellungsansicht

5.4.5 Temporare Anmerkungen hinzufiigen

Auf der Registerkarte Views kénnen temporare Anmerkungen wie hervorgehobene Bereiche, Beschriftungen, Linien
und Pfeile erstellt werden. Anschliefend kénnen die Anmerkungen mit der Ansicht gespeichert werden, um spéater
darauf zuzugreifen oder sie zu teilen.

In der Registerkarte Views kann Folgendes ausgewahlt werden:

Navigationselement Navigation
Tempordre Anmerkung hinzufiigen. Fiigt eine temporére Anmerkung zur Ansicht hinzu.

A0056085

Bilddatei speichern. Speichert die Ansicht mit Anmerkungen.

A0056086

Ansicht in die Zwischenablage kopieren. Kopiert die aktuelle Ansicht mit der Anmerkung in

50056087 die Zwischenablage.
B Diagrammdaten in die Zwischenablage kopieren. Kopiert die aktuellen Trenddiagrammdaten
20055992 in die Zwischenablage.

Tempordre Anmerkung entfernen. Entfernt eine temporare Anmerkung aus der Ansicht.

A0055993

Temporédre Anmerkungen erstellen

1. Aus der Registerkarte Views eine Ansicht auswéahlen, die hervorgehoben werden soll.

+
2. Auf Add Temporary Annotation klicken.
Mit Annotation type die Darstellung der Anmerkung auswéahlen:

= Line. Platziert eine Linie in die Ansicht.

= Line arrow. Platziert eine Pfeillinine in die Ansicht.

= Text. Platziert Text in die Ansicht.

= Box. Platziert ein hervorgehobenes Feld in die Ansicht.

= Horizontal line. Platziert eine horizontale Linie in die Ansicht.
= Vertical line. Platziert eine vertikale Linie in die Ansicht.

= Axis Marker. Platziert eine Achsenmarkierung in die Ansicht.
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4. Auf Add Temporary Annotation klicken und anschliefiend auf die Ansicht klicken in die die Markierung
platziert werden soll.

5. Die Ansicht durch Auswahl eines der folgenden Elemente speichern:
= Auf Save Image File Kklicken, um die Ansicht mit den Anmerkungen zu speichern.

= Auf CopyImage to Clipboard Kklicken.

= Auf Copy Plot Data to Clipboard klicken.
6. Auf Save Dataset klicken.

5.4.6 Dashboard definieren

In der Registerkarte Views kann ein Dashboard definiert und gespeichert werden. Dazu miissen zunéchst die
Ansichten erstellt werden, die in den vorherigen Abschnitten beschrieben wurden. Standardméfiig enthélt die
Registerkarte Views fiir jeden Datensatz eine Spektrendarstellung und eine Spektrenrasteransicht.

Zur Definition eines Dashboards Folgendes auswéhlen

1. Inder Registerkarte Views auf Define Dashboard Tabs klicken.

Eine Standardregisterkarte fiir den aktuellen Dataset zeigt die Spektrendarstellung und das Spektrenraster an.
2. Auf Add New Tab klicken.

Das Popup-Fenster Add New Tab erscheint.
3. Die Anzahl der anzuzeigenden Ansichten auswéhlen:

= 1-View Registerkarte

= 2-View Registerkarte

= 3-View Registerkarte

= 4-View Registerkarte

Ein neues Dashboard wird angezeigt.

A0055977

Abbildung 42. Neues Dashboard definieren

4. Die gewiinschten Ansichten mit Drag-and-Drop aus der Liste rechts in den gewiinschten Bereich des Dashboards
ziehen.

46 Endress+Hauser



Benutzerbetriebsanleitung Raman Data Library 2.0

A0056056

Abbildung 43. Ausgewdhlte Ansichten auf einem neuen Dashboard

5. Doppelklicken auf den Registerkartennamen und das Dashboard wie gewiinscht benennen.
6. Auf Save Dataset klicken.
7. Auf Close Define Dashboard Tabs klicken.

5.5 Summary

Datensétze werden zusammengefasst und es wird eine Analyse auf die Registerkarte Summary angewendet. Auf der
Registerkarte Summary werden Vorlagen gespeichert, Modelldateien von Raman Data Library exportiert und
Datensatze fiir die externe Modellierung exportiert.

In der Registerkarte Summary kann Folgendes ausgewahlt werden:

Mit View summary information zusammenfassende Informationen zum Datensatz anzeigen. Die
zusammengefassten Informationen enthalten den Status des Datensatzes, seinen Freigabestatus, die Gesamtzahl
der enthaltenen Spektren und die anwendbaren Datenfelder. Dariiber hinaus werden Vorbehandlungen,
Spitzenwerte, Bereiche und eine Momentaufnahme der Darstellung ebenfalls angezeigt.

Export the dataset. Auf Export klicken, um den aktuellen Datensatz zu exportieren. Siehe Abschnitt Daten,
Datensdtze und Modelle exportieren > B.

Dashboard-Registerkarten kopieren. Auf Launch Dashboard klicken, um eine Kopie des Dashboards des
Datensatzes zum Dashboard-Fenster hinzuzufiigen. Das Dashboard wird in der Registerkarte Views definiert.
Siehe Abschnitt Dashboard-Ansichten erstellen: Gitter-, Trend-, Spektren- und 3D-Darstellung > B.

Mit Create templates Vorlagen aus dem Datensatz erstellen. Siehe Abschnitt Vorlagen erstellen > B.

Mit View events mit dem Datensatz verkniipfte Ereignisse anzeigen. Auf Dataset Event Log klicken, um das
Ereignisprotokoll fiir den aktuellen Datensatz anzuzeigen.
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Dataset: |B3 Spectra 1

A0056057

Abbildung 44. Registerkarte Zusammenfassung

5.5.1 Vorlagen erstellen

Wenn Komponenten eines Datensatzes in anderen Datensétzen wiederverwendet werden kdnnen, vereinfachen
Vorlagen die Erstellung von Datenséatzen. Vorlagen speichern alle Vorbehandlungen, Analysen und
Ansichtseinstellungen und kénnen auf neue Datensdtze angewendet werden. Eine Vorlage enthalt Folgendes:

= Angezeigte Datenfelder

= Vorbehandlungen

= Spitzenwerte

= Bereiche

= Ansichten

= Dashboard-Registerkarten

Eine Vorlage enthélt keine Spektrendaten.

Gespeicherte Vorlagen konnen im Fenster Create Dataset beim Erstellen eines neuen Datensatzes oder im Fenster
Rxn Control ausgewdéhlt werden. Wird wéhrend der Datensatzerstellung eine Vorlage ausgewéhlt, werden alle
Komponenten der Vorlage dem neuen Datensatz hinzugefiigt.

Aus dem aktuellen Datensatz eine Vorlage erstellen

1. Registerkarte Summary auswahlen.

2. Im Feld Template Name einen Namen eingeben.
3. Auf Save As Template klicken.

4. Auf OK klicken.

5.5.2 Vorlagen anwenden

Beim Anlegen eines neuen Datensatzes kann eine Vorlage angewendet werden.
Eine Vorlage anwenden

Im Fenster Datasets E auf Create New Dataset klicken.
Einen Namen fiir den Datensatz vergeben, die entsprechenden Spektren importieren und auf Include > klicken.

Im Feld Template die Vorlage in der Liste auswahlen.

=W N

Auf Create klicken. Wenn die Aufforderung erscheint, einen nicht gespeicherten Datensatz zu speichern, auf OK
Klicken.

Nach Abschluss des Vorgangs wird Raman Data Library im Arbeitsfluss zum Fenster Analyze Dataset verschoben.
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5.5.3 Daten, Datensatze und Modelle exportieren

Der Exportbereich wird verwendet, um Datensétze von Raman Data Library in externe und interne Softwaresysteme
zu exportieren. Eine Exportdatei von Raman Data Library (.dlexport) kann dazu verwendet werden, Datensétze von
einer Instanz von Raman Data Library in eine andere zu verschieben. Fiir den Export in externe Softwaresysteme
muss der Datensatz freigegeben sein.

Export von Daten, Datensédtzen und Modellen

1. Im Fenster Datasets E auf Export klicken.

Das Exportmenii wird angezeigt.

>  Export

Export external

[C] Export preprocessed data

‘ Export CSV (.csv & .spc)
‘ Export GRAMS 1™ (.cfl)

‘ Export SIMCA® (.usp)

Export internal

‘ Export Data Library (.dlexport) ‘

‘ Export Model (.dlm) ‘

A0055986

Abbildung 45. Exportmenii

2. Eine der folgenden Optionen auswéhlen:

Export preprocessed data. Wenn diese Option aktiviert ist, werden die Daten ohne Vorbehandlung
exportiert.

Export CSV. Exportiert den Datensatz als kommagetrennte Datei (.csv) mit den Namen der Spektren und den
Datenwerten fiir alle enthaltenen Datenfelder. Exportiert auch einen gezippten Ordner mit den enthaltenen
Spektren im SPC-Format (.spc).

Export GRAMS IQ™. Exportiert den Datensatz als GRAMS IQ™-Datei (.cfl). Exportiert auch die enthaltenen
Spektren im SPC-Format (.spc). Eine giiltige GRAMS IQ™ Installation auf dem gleichen Computer wie Raman
Data Library ist erforderlich, um eine GRAMS IQ™-Datei (.cfl) exportieren zu kénnen.

Export SIMCA®. Exportiert den Datensatz als SIMCA®-Datei (.usp). Eine giiltige SIMCA®-Installation auf
dem gleichen Computer wie Raman Data Library ist erforderlich, um eine COSIMA®-Datei (.usp) exportieren
zu kénnen.

Export Data Library. Exportiert den Datensatz als Raman-Datenbibliothek-Datei (.dlexport). Dieser Dateityp
kann auf dem Fenster Datasets importiert werden.

Export Model. Exportiert eine Modelldatei (.dlm), die mithilfe von Vorbehandlungen und Spitzenwerten des
Datensatzes erstellt wird. Diese Datei kann mithilfe des Raman Data Library Rxn-Control-Fensters in Raman
Runtime exportiert werden. Die Modelldatei kann verwendet werden, um Komponentenprozesswerte in
RunTime zu generieren.

3. Zum Speicherort und dem Namen der Datendatei navigieren.

Mark Inactive oder Keep Active fiir den aktuellen Datensatz auswéhlen.
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6 Raman Rxn Analyzer Control

Rxn Control wird zur Verwaltung von Raman RunTime Rxn-Analysatoren fiir die Erfassung und Modellierung von
Raman-Spektren verwendet und ist so konzipiert, dass es die Benutzeroberfldche von Raman RunTime nachahmt.
Um auf das Raman-Analysator-Fenster zugreifen zu kénnen, muss eine OPC-Spektralquellenverbindung erstellt
werden. Siehe Abschnitt OPC-Spektralquelle hinzufiigen »> B.

Fiir Informationen zum sicheren Betrieb von Raman-Rxn-Analysatoren und der Raman RunTime-Software siche Raman

RunTime Betriebsanleitung (BA02180C).

» Jenach verwendeter Version von Raman RunTime empfiehlt es sich, die entsprechende RunTime
Bedienungsanleitung zu lesen, bevor Raman Data Library Rxn Control verwendet wird.

‘ Rxn Control

A0056058

Abbildung 46. Schaltfldche Rxn Control

Stream A

A0056059

Abbildung 47. Fenster Raman-Analysator
Die Schaltflache Rxn Control ist nur vorhanden, wenn ein Raman-Rxn-Analysator mit Raman Data Library

verbunden ist. Anweisungen zum Anschlieflen eines Analysators siehe OPC-Spektralquelle anschliefien »> B.

6.1 Analysatoroptionen

Das Menii Analyzer Options wird nach Klicken auf Options am unteren Rand des Fensters Raman Analyzer
angezeigt.

Analyzer Options

| Add Model File...

| Restart...

| Shut Down...

A0056062

Abbildung 48. Rxn-Analysator-Optionen
6.1.1 Modelldatei hinzufiigen

Um eine Modelldatei hinzuzufiigen, wie folgt vorgehen:

1. Im Fenster RXN Control auf Options klicken.

Das Dialogfenster Analyzer Options wird angezeigt.
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2. Auf Add Model File klicken, um eine Modelldatei auszuwéhlen, die an Raman RunTime gesendet werden soll.

Fiir die Analyse kénnen hinzugefiigte Modelldateien verwendet werden. Sie werden durch Klicken auf die
Registerkarte Analysis in einem Sensorfenster aktiviert oder deaktiviert. Giiltige Dateitypen sind: .usp, .rusp,
.dlm, .pxm, .pxs, .cal, .mat und .unsb. Einzelheiten zu den unterstiitzten Modelltypen von Raman Runtime
enthalt die Broschiire Raman RunTime Betriebsanleitung (BA02180).

Hinweise zum Neustart oder zum Herunterfahren des Analysators enthéalt der Abschnitt Analysator erneut starten
oder ausschalten > B.

6.2 Kanalsteuerung

Raman-Rxn-Analysatoren kénnen iiber bis zu 4 Sonden oder Messkanéle im Rxn-Steuerungsfenster haben. Jeder
Kanal verfiigt liber einen Steuerungsbereich im Raman-Analysator-Fenster. Mithilfe des Kanalbereichs kénnen unter
anderem Datensétze, Einstellungsmodi, Einstellungen fiir die Exposition ausgewé&hlt und angezeigt werden.

Jeder Kanalbereich enthélt Einstellungen, die die Raman RunTime-Vorgange widerspiegeln. Fiir eine vollstdndige
Beschreibung der Funktionen in einem Kanalbereich siehe Raman RunTime Betriebsanleitung (BA02180).

6.2.1 Kanalerfassung

Dataset Stream A

Time started: 6/15/2023 4:47 PM

Acquisition Count:

Collection Mode

12144

buffered acquisitions

=

Exposure Settings
Force -
[+ s[5 %] 0 || [ =]
length (sec.) count L J
12:13:23 00:00:00

Acquisition Time Time Remaining

A0056073

Abbildung 49. Kanalsteuerungsbereich

Auf der Kanalsteuerungsregisterkarte Acquisition Folgendes auswéhlen:

=  New. Erstellt einen neuen, mit Namen versehenen Datensatz.

= View. Startet den aktuellen Datensatz im Fenster Dashboard.

= Dataset template. Wahlt eine Vorlage aus, die auf den neuen Datensatz angewendet werden soll. Vor dem Start
einer Charge muss eine Vorlage ausgewahlt werden.

= Time Started. Die seit dem Start des aktuellen Datensatzes verstrichene Zeit (in Sekunden).

= Acquisition Count. Die Anzahl der Erfassungen fiir den aktuellen Datensatz.

= Collection Modes. Der Modus fiir die Sondenerfassung kann durch Auswahl einer von drei Optionen gedndert
werden:

s Continuous. Der kontinuierliche Erfassungsmodus durchlauft zyklisch alle aktiven Sonden so schnell wie
mdglich. Diese Einstellung empfiehlt sich zur Methodenentwicklung, wenn héufige Referenzproben erfasst
werden, und zur Uberwachung und Steuerung, wenn Modelle aktiv sind. Der Modus Continuous umfasst eine
Option fiir gepufferte Abfragen.

s Periodic. Im periodischen Erfassungsmodus werden Spektren in festgelegten Intervallen abgefragt und
typischerweise wahrend der Methodenentwicklung verwendet, um zu ermdglichen, dass sich Spektren mit
Proben synchronisieren, die Reaktoren oder anderen zeitgesteuerten Prozessereignissen entnommen
werden. Gepufferte Abfragen sind im Modus Periodic nicht als Option verfiigbar.

s Manual. Den Erfassungsmodus Manual verwenden, um Spektren abzufragen, die manuell iiber die
Schaltflache §@ Acquire ausgeldst wurden. Beispielnamen kénnen fiir jedes Spektrum durch Klicken auf +
angegeben werden.
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= Exposure Settings. Die Expositionseinstellungen fiir Lange (Sekunden) und Anzahl kénnen durch Klicken auf +
und - oder durch manuelle Eingabe eines Werts iiber die Tastatur gedndert werden. Durch Auswahl von Force
New Dark kann nach jeder Abfrage eine neue Dunkelexposition veranlasst werden.

Das Erfassen einer neuen Dunkelheitsexposition kann die durch den Dunkelstrom verursachten nicht zur Probe
gehorenden Beitrdge in der Messung verringern. Fiir weitere Informationen zur Funktion Force New Dark siehe
Raman RunTime Betriebsanleitung (BA02180).

Exposure Settings

x O o
— New Dark

length (sec.)

A0056075

Abbildung 50. Expositionseinstellungen

6.2.2 Modelle auf der Registerkarte Channel Analysis anwenden

Die Registerkarte Analysis ermdéglicht es, Modelle innerhalb von Raman Runtime auszuwéhlen und anzuwenden,
um Modellvorhersagen wahrend der Datensatzerfassung zu empfangen.

Models Stream A

Generic RunTime Test Model Component A (%)

Component B (%)

Component C (%)

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

A0056076

Abbildung 51. Registerkarte Channel Control Analysis

Um ein Modell auszuwéhlen, den Namen der Modelldatei priifen. Folgende Informationen werden angezeigt:

= Die Vorhersagewerte werden auf der Registerkarte Analysis angezeigt.
= Die vom Raman RunTime-Modell vorhergesagten Ergebnisse werden im Analysefenster in eckigen Klammern

angezeigt, beispielsweise[8.14]:
6.2.3 Spektren erfassen

Um die Erfassung von Datensédtzen zu starten, auf Play P driicken. Nachdem die Erfassung der Datensétze begonnen
hat, &ndert sich die Wiedergabetaste in eine Pausentaste.

Auf Stop [ driicken, um die Erfassung von Datensétzen zu stoppen.

6.2.4 Kanalstatusleiste

Die Kanalstatusleiste wird unterhalb des Spektrendiagramms angezeigt. Ein Kanal kann den Status Not Started,
In Process, Paused oder Completed haben.

A0056077

Abbildung 52. Kanalstatusleiste
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6.2.5 Analysatorenstatus und Aktionsindikatoren

Die Statusanzeige des Analysators wird unten in der Mitte des Fensters Rxn Control angezeigt. Es gibt drei
Analysatorstatuswerte: Normal, Warning und Error.

Status Beschreibung

Raman Analyzer

O Dies ist der normale Status.

A0056078

CETEL YN \Patl | Wird eine Systemwarnung festgestellt, wechselt die Anzeige zu einem Warnhinweis in der Farbe Gelb.
Warnungen sollten zur Kenntnis genommen werden, allerdings ist méglicherweise keine sofortige

Warning A\
i sosors | MaBnahme erforderlich. Auf die Schaltflache Status klicken, um Details der Warnung anzuzeigen.

ST 7 Wenn ein Systemfehler festgestellt wird, nimmt die Schaltfldche Status die Farbe Rot an. Fehler erfordern

sofortiges Handeln. Auf die Schaltflache Status klicken, um Details der Warnung anzuzeigen.

A0056080

Siehe Raman RunTime Raman RunTime Betriebsanleitung (BA02180) fiir eine vollstandige Auflistung aller
Systemwarnungen und Systemfehler.

6.2.6 Aktionsanzeige des Analysators

Die Aktionsanzeige des Analysators wird unten rechts im Fenster Rxn Control angezeigt. Sie zeigt die aktuell
ausgefiihrte Aktion an. Wenn die Aktion kanalspezifisch ist, blinkt die Nummer des betroffenen Kanals. Bei einem
Notfall kann der aktuell stattfindende Kalibrierungs- oder Verifizierungsprozess durch Driicken der roten Stopptaste
in der Aktionsanzeige abgebrochen werden.

Acquiring
00:00:04

@ () () ()

A0056081

Abbildung 53. Erfassen von Spektren

Waiting

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

A0056082

Abbildung 54. Unterbrochen oder wartet auf Benutzereingabe

Calibrating
00:00:40 n

@ (2) () («)

A0056083

Abbildung 55. Kalibrierung (Sonde oder intern)

Verifying
00:02:29 n

@ (z) () (4]

A0056084

Abbildung 56. Sonde wird iiberpriift
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6.3  Kalibrier- und Verifizierungsprotokoll des Raman-Analysators

Die Steuerung des Raman-Rxn-Analysators iiber Raman Data Library lasst keine Spektrenerfassung ohne vorherige
interne und Sondenkalibrierung zu. Vor der Spektrenabfrage sind alle Kalibrierungen vorzunehmen. Die Priifung ist
optional, wird jedoch empfohlen.

Fiir vollstandige Anweisungen zur Kalibrierung oder Verifizierung eines Raman-Rxn-Analysators oder einer Sonde
siehe die entsprechende Anweisung fiir das Sondenkalibrierungskit und die Raman RunTime Betriebsanleitung
(BA02180).

Ausfiihren der Kalibrierung und Verifizierung des Rxn-Analysators:

1. Im Fenster Raman Analyzer auf Calibration klicken.
Das Dialogfenster Calibration wird ge6ffnet.
2. Es konnen folgende interne Kalibrieroptionen ausgewdahlt werden:
= Calibration Mode. Der Kalibrierungsmodus fiir die interne Kalibrierung (Auto, XAxis oder All).
s Laser Power. Die Leistung des Lasers in mW.
= Auf Calibrate klicken, um eine interne Kalibrierung durchzufiihren.

Internal Calibration
Calibration Mode:  Auto
Laser Power (1mW ~ 500mW):

‘ Calibrate

11/30/2021 2:57 PM

Calibration Report

‘ View... | ‘ Save...

Probe Calibration

Verification Standard:  Isopropanol 70% -

1 ‘ Calibrate... ‘ ‘ Verify ‘

11/30/20212:58PM /A not verified

Last Verification Failed

2 ‘ Calibrate... ‘ ‘ Verify ‘

11/30/20213:00PM /A not verified

Last Verification Failed

3 ‘ Calibrate... ‘ ‘ Verify ‘

11/30/20213:04PM /A not verified
Last Verific:

4 ‘ Calibrate... ‘ ‘ Verify ‘

11/30/2021 3:06 PM [\ not verified
Last Verification Failed

A0056060

Abbildung 57. Dialogfenster Calibration

3. Es koénnen folgende interne Berichtsoptionen fiir die Kalibrierung ausgewahlt werden:
= Auf View klicken, um die Kalibrierungsdatei (.pdf) anzuzeigen.
= Auf Save klicken, um eine Kopie der Kalibrierungsdatei (.pdf) zu speichern.
4. Es konnen folgende Optionen fiir die Kalibrierung und Verifizierung der Sonde ausgewéahlt werden:

= Verification Standard. Die Standardreferenzprobe, die zur Uberpriifung der Sondenkalibrierungsergebnisse
verwendet wird. Dieser Schritt ist zwar nicht erforderlich, um ein Raman-Spektrum zu erfassen, wird jedoch
dringend empfohlen.

= Auf Calibrate unter einem Kanal klicken, um das Kalibrierfenster der Sonde zu 6ffnen. Den
Kalibrierungsanweisungen folgen und auf Load klicken, um eine Intensity Reference-Datei auszuwéhlen,
die fiir die Sondenkalibrierung verwendet werden soll. Auf Save klicken, um eine Kopie der ausgewéhlten
Intensity Reference-Datei zu speichern.
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Die Verwendung des Raman-Kalibrierungs- und Verifizierungskits mit einer auf einem
Kalibrierungsreferenzstandard (CRS) basierenden Quellen-Spektrendatei wird derzeit nicht {iber die
Rxn Analysator-Steuerungsschnittstelle von Raman Data Library unterstiitzt.

£ 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

Abbildung 58. Sondenkalibrierungsfenster, HCA

s Auf Continue klicken um die Sondenkalibrierung zu starten. Nach Abschluss der Sondenkalibrierung,
wird das Kalibrierungsdatum und die Uhrzeit angepasst.
s Auf Verify klicken, um die Ergebnisse der Sondenkalibrierung zu priifen.
5. Die obigen Schritte fiir jeden Analysator und jede Sonde wiederholen.
6. Nach Abschluss der Kalibrierung und Uberpriifung das Kalibrierungsdialogfeld schlieRen.

Endress+Hauser

55



Benutzerbetriebsanleitung Raman Data Library 2.0

7 Einhaltung von FDA 21 CFR Teil 11

Die cGxP-Version von Raman Data Library bietet zuséatzliche Funktionen fiir die Einhaltung von FDA 21 CFR Teil 11.
Diese Funktionen unterstiitzen eine zentralisierte Umsetzung der Anforderungen von 21 CFR Teil 11 und
ermdglichen eine regulierte Prozesseinstellung. Die cGxp-Version von Raman Data Library unterstiitzt Folgendes:

= Benutzerverwaltung

= FElektronische Aufzeichnungen und elektronische Signaturen

= Verwaltung von Systemeinstellungen

»  Audit-Trail (Funktion zur Anderungskontrolle)

= FEreignisprotokolle, die die Riickverfolgbarkeit von Benutzeraktionen und Spektrendaten enthalten

Zur Unterstiitzung der 21 CFR Teil 11-Implementierungen von Raman Data Library cGxP hat Endress+Hauser ein
spezielles Dokument, den Raman-Data Library 21 CFR Part 11 Questionnaire (p/n 4005768), zur Verfiigung gestellt,
das mit der cGxP-Version von Raman Data Library geliefert wird.

7.1 Benutzerverwaltung

In 21 CFR Teil 11 bezieht sich die Benutzerverwaltung auf die Gesamtheit der Kontrollen und Verfahren, die einen
sicheren und geregelten Zugriff auf elektronische Aufzeichnungen und elektronische Unterschriften gewahrleisten.
Einer der Hauptunterschiede zwischen der Kernversion von Raman Data Library und der cGxP-Version ist die
Benutzerverwaltung. Zur Unterstiitzung dieser Raman Data Library hat cGxP eine Benutzerverwaltung integriert,
deren Berechtigungsnachweis lokal erfolgen kann, d. h. {iber die Software selbst, {iber lokale Windows-
Arbeitsplatzanmeldungen oder iiber eine Verkniipfung mit einer Active Directory-Doméne.

Wenn ein lokaler Authentifizierungsmodus verwendet wird, wird die Méglichkeit, Aspekte der Kennwortkomplexitét
durchzusetzen, sowie die Sperrung nach einer festgelegten Anzahl von Anmeldefehlern und eine automatische
Abschaltung bei Zeitiiberschreitung unterstiitzt. Wenn die domain-basierte Authentifizierung von Zugangsdaten
verwendet wird, werden alle diese Aspekte mit Ausnahme der Software-Zeitiiberschreitung von der Doméne
gesteuert.

Die eindeutige Identifizierung von Benutzern und die Zugriffskontrolle werden nativ bereitgestellt. Zugriffsrechte
fiir Benutzer kénnen mit festgelegten und kontrollierten Benutzerrollen konfiguriert werden. Auch die Fahigkeit,
Konten zu deaktivieren und eine Passwortdnderung bei der ndchsten Anmeldung zu erzwingen, ist ebenfalls
verfiigbar. Ein benutzerspezifischer Audit-Trail in Form von Ereignisprotokollen ist vorhanden.

Die Benutzerverwaltung innerhalb Raman Data Library ist so implementiert, dass die Sicherheit elektronischer
Aufzeichnungen gewéhrleistet ist, der Zugriff kontrolliert wird und alle Benutzeraktionen nachverfolgbar sind,
wodurch die Zuverlassigkeit und Integritét von Daten in regulierten Branchen unterstiitzt wird.

Einzelheiten zur Benutzerverwaltung siehe Benutzerverwaltung (nur cGxP-Version) > B.

7.2  Elektronische Aufzeichnungen und elektronische Signaturen

Elektronische Aufzeichnungen und elektronische Unterschriften sind grundlegende Bestandteile von 21 CFR Teil 11,
in der die Kriterien festgelegt sind, nach denen sie als vertrauenswiirdig, zuverlassig und gleichwertig mit
Papieraufzeichnungen und handschriftlichen Unterschriften gelten. Elektronische Signaturen in Raman Data Library
sind mit einzelnen Benutzern und ihren Anmeldedaten verkniipft, wodurch sie rechtlich bindend werden und nicht
anfechtbar sind.

Zur Unterstiitzung von Standorten bei der Umsetzung von 21 CFR Teil 11 in Bezug auf Raman Data Library und
insbesondere in Bezug auf das Thema elektronische Aufzeichnungen und elektronische Signaturen wurde von
Endress+Hauser ein spezielles Dokument, das Raman Data Library 21 CFR Part 11 ER/ES Assessment (p/n.
4005770), zur Verfiigung gestellt, das mit der cGxP-Variante der Software geliefert wird.

7.3  Verwaltung von Systemeinstellungen

Die Systemeinstellungen in Raman Data Library beziehen sich auf Sicherheitsaspekte, die eine entscheidende Rolle
bei der Einhaltung von 21 CFR Teil 11 spielen. Systemeinstellungen werden im Fenster Security verwaltet.
Einzelheiten zur Verwaltung von Systemeinstellungen siehe Sicherheitseinstellungen (nur cGxP-Version) > B.
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7.4  Audit-Trail durch Anderungskontrollfunktion

Der Audit-Trail ist ein entscheidender Bestandteil der Einhaltung von 21 CFR Teil 11 und stellt sicher, dass alle
Anderungen an elektronischen Aufzeichnungen, Systemen oder Prozessen ordnungsgemaf; verwaltet und
dokumentiert werden.

In der cGxP-Version von Raman Data Library wurde als Ergdnzung zur Benutzerverwaltung eine
Anderungskontrollfunktion implementiert. Dadurch wird sichergestellt, dass alle Anderungen dokumentiert werden,
einschlielich Grund fiir die Anderung, Datum und Uhrzeit sowie die fiir die Durchfiihrung und Genehmigung der
Anderung verantwortliche Person. Ein Priifpfad der Anderungen wird in den verschiedenen verfiigharen
Ereignisprotokollen nachverfolgt und dokumentiert. Dariiber hinaus stellt die Anderungskontrollfunktion sicher,
dass nur Personen mit entsprechender Berechtigung Aktualisierungen oder Anderungen vornehmen kénnen.

Bestimmte Aktionen, wie das Entfernen oder Zuriickweisen von Datensdtzen und das Hinzufiigen, Bearbeiten oder
Entfernen von Datenfeldern, das Entfernen von Projekten oder Spektralquellen, erfordern eine Zustimmung des
Benutzers, bevor die Aktion durchgefiihrt werden kann. Gegebenenfalls muss der Benutzer mit seinen
Anmeldedaten eine Bestatigung vornehmen und einen Grund fiir die Anderung auswéhlen.

Fiir die Anderungskontrolle stehen standardméfig folgende Griinde zur Verfiigung:

= Collection Error
= Deactivate

=  Entry Error

= Initial Setup

= Other

Sign off required
Ent to continue

A0056145

Abbildung 59. Anderungskontrolle - Benutzerbestitigung erforderlich
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Change Control

A0056146

Abbildung 60. Anderungskontrolle - Bereitstellung einer Anderungsbeschreibung und eines Grundes

Diese Mafinahmen zur Anderungskontrolle tragen dazu bei, die Integritét, Zuverlassigkeit und Konformitéat
elektronischer Aufzeichnungen und Systeme zu gewdhrleisten, und unterstiitzen die Genehmigungs- und
Priifprozesse durch ein Qualitdtsteam.

7.5 Mit Ereignisprotokollen arbeiten

Um die Riickverfolgbarkeit und Protokollierung aller Ereignisse in einer cGxP-Umgebung zu gewahrleisten, verfiigt
Raman Data Library iiber Ereignisprotokolle, die einen grundlegenden Priifpfad enthalten. Dazu gehéren globale
(alle Aktionen) bis hin zu benutzer- und funktionsspezifischen Ereignisprotokollen. Ereignisprotokolle und
Priifpfade sind wesentliche Bestandteile der Einhaltung von 21 CFR Part 11 und gewéhrleisten die Integritdt und
Riickverfolgbarkeit elektronischer Aufzeichnungen.

Folgende Arten von Ereignisprotokollen stehen Benutzern in Raman Data Library zur Verfiigung:
= Global event log. Dieses Ereignisprotokoll kann von allen Bildschirmen in Raman Data Library aus aufgerufen
werden und befindet sich in der unteren Taskleiste des Anwendungsfensters.

= User event logs. Zeigt Ereignisse fiir alle Benutzer oder einen bestimmten Benutzer an. Der Zugriff erfolgt {iber
den Bildschirm Users.

= Project and dataset event logs. Zeigt Ereignisse fiir alle Projekte oder ein bestimmtes Projekt an und listet
Ereignisse im Zusammenhang mit einem Datensatz auf. Auf diese Protokolle kann iiber den Bildschirm Projects
und den Bildschirm Dataset Summary zugegriffen werden.

= Spectral source event logs. Zeigt das Ereignisprotokoll fiir bestimmte Spektralquellen oder alle Spektralquellen
an.

= Data field event logs. Zeigt das Ereignisprotokoll ein bestimmtes Datenfeld oder fiir alle Datenfelder an.
Ereignisprotokolle kénnen in einem leicht lesbaren, unveranderlichen und proprietaren Dokumentformat angezeigt
und gedruckt werden. Die Suche nach Text innerhalb des Protokolls wird unterstiitzt. Vor dem Offnen eines anderen

Ereignisprotokolls muss das aktuelle Ereignisprotokoll geschlossen werden. Zu reinen Anzeigezwecken kénnen
Ereignisprotokolle in den Formaten *.pdf, *.xlsx und *.docx gespeichert werden.

7.5.1 Global event log

Das globale Ereignisprotokoll zeigt alle Ereignisse auf einer Implementierung von Raman Data Library an. Aufgrund
der Vielzahl der protokollierten Daten kann es einige Zeit dauern, bis das globale Ereignisprotokoll geladen ist.

System Administrator | C:\ProgramData'\Endress+Hauser\Raman data library\Endress+ Hauser RamanDatalibrary ] Event Log
A0056091

Abbildung 61. Schaltfldche Global Event Log
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7.5.2 User Event Log

Im Fenster Users kénnen die Ereignisprotokolle angezeigt werden, in denen Ereignisse in Bezug auf einen
bestimmten Benutzer oder alle Benutzer aufgefiihrt sind. In diesem Protokoll werden alle Anderungen an Benutzern
erfasst, einschliefilich des Hinzufiigens oder Entfernens von Benutzern, des Hinzufiigens oder Entfernens von Rollen
fiir einen Benutzer, Benutzeranmeldungen und fehlgeschlagene Anmeldeversuche. Im Fenster Users kdnnen die
folgenden Ereignisprotokolle ausgewéhlt werden:

= Users Event Log. Zeigt das Ereignisprotokoll fiir alle Benutzer an.
= Event Log. Zeigt das Ereignisprotokoll fiir den angegebenen Benutzer an.

"' Reports = (] X )
1 of 3 b M P& B HE- | 0 - Find | Mext
Users - Event Log Software Version 2.0.2
Event Date Category Login Name Reason Comments Description
531/2024 1:16:17 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
531/2024 1:25:04 PM Users Administrator User "Administrator’ password
changed
531/2024 1:26:29 PM Users Administrator User "Administrator’ signed in.
531/2024 1:26:29 PM Users Administrator User "Angela’ added
5/31/2024 1:26:29 PM Users Administrator User "Angela’ password set by User
‘Administrator’
5/31/2024 1:35:31 PM Users DESKTOP- User "Administrator’ signed in
GL3GV\Laura

A0056147

Abbildung 62. User Event Log

7.5.3 Projects und Dataset Event Logs

Im Fenster Project kénnen Ereignisprotokolle angezeigt werden, in denen Ereignisse im Zusammenhang mit einem
Projekt aufgefiihrt sind, beispielsweise das Hinzufiigen oder Entfernen von Datensatzen. Im Fenster Projects kann
Folgendes ausgewéhlt werden:

= Projects Event Log. Ereignisprotokoll fiir alle Projekte anzeigen.

=  Event Log. Ereignisprotokoll fiir ein bestimmtes Projekt anzeigen.

' Reports = a *
1 of 1 G @ IJ m 4, 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.
5/31/2024 3:03:48 PM Projects Administrator Project ‘Dataset 2' added.
531/2024 8:04:00 PM Projects Administrator Project ‘Dataset 3' added.

System Administrator T19/2024 3:39:22 PM  Page 1of1

A0056148

Abbildung 63. Project Event Log

7.5.4 Ereignisprotokolle fiir Spektrenquellen anzeigen

Im Fenster Spectral Sources kénnen Ereignisprotokolle angezeigt werden, in denen Ereignisse im Zusammenhang
mit einer bestimmten Spektralquelle oder allen Spektralquellen aufgefiihrt sind. In diesem Protokoll werden alle
Anderungen an Spektralquellen aufgezeichnet, beispielsweise das Hinzufiigen neuer Spektralquellen, das Starten
oder Stoppen der Erfassung auf einem Raman-Rxn-Analysator oder das Andern der Einstellungen fiir die
Chargenerfassung im Fenster des Raman-Analysators. Im Fenster Spectral Sources kann Folgendes ausgewahlt
werden:

= Spectral Sources Event Log. Zeigt ein Ereignisprotokoll fiir alle Spektralquellen an.
= Event Log. Zeigt ein Ereignisprotokoll fiir eine bestimmte Spektralquelle an.
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= Reports = [m] X
1 of 1 @ | E A= | 1w00x - Find | Mext
Spectral Source - Event Log Software Version 2.0.2
Event Date Category Login Name Reason Comments Description
5/31/2024 1:34:.02 PN Spectral Sources Administrator Spectral Source "Runtime 6.5 added.
5/31/2024 1:50:04 PM Rxn Control DESKTOP- The laser power was set to 400 on
GL3GVId\Laura analyzer "Raman Analyzer’
5/31/2024 1:50:4% PM Spectral Sources  Administrator Spectral Source "Runtime 6.5' updated.
Differences: ‘EncryptedPassword’
changed.
5/31/2024 2:26:04 PM Rxn Control DESKTOP- The laser power was set to 400 on
GL3GVI4\Laura analyzer "Raman Analyzer'
5/31/2024 3:03:06 PN Spectral Sources Administrator Spectral Source "Bioreactor 1-2°
added
6/3/2024 5:16:42 PM Rxn Control DESKTOP- The laser power was set to 400 on
GL3GVI4\Laura analyzer "Raman Analyzer'
6/3/2024 5:48:49 PM Rxn Control DESKTOP- The laser power was set to 400 on
GL3GVd\Laura analyzer "Raman Analyzer’
6/3/2024 5:54:17 PM Rxn Control DESKTOP- The laser power was set to 400 on
GL3GVI4\Laura analyzer "Raman Analyzer'
6/3/2024 7:18:22 PM Spectral Sources  Administrator Spectral Source "Runtime 8.5' updated.
Differences: ‘EncryptedPassword”
changed.
6/6/2024 6:42:45 PM Rxn Control DESKTOP- The laser power was set to 400 on
T hemar D hezar
A0056149

Abbildung 64. Spectral Source Event Log

7.5.5 Ereignisprotokolle fiir Datenfelder anzeigen

Im Fenster Data Fields kénnen Ereignisprotokolle angezeigt werden, die Aktionen in Bezug auf ein bestimmtes
Datenfeld oder alle auflisten. In diesem Protokoll werden alle Anderungen an Datenfeldern erfasst, einschlieflich
das Hinzufiigen neuer Felder, das Entfernen von Feldern oder das Hinzufiigen von Aliasnamen. Im Fenster Data
Fields kann Folgendes ausgewéhlt werden:

= Data Fields Event Log. Zeigt ein Ereignisprotokoll fiir alle Datenfelder an.
= Event Log. Zeigt ein Ereignisprotokoll fiir ein bestimmtes Datenfeld an.

)
. Reports = [m] *
1 of 1 @ i G Ao HE- | 100% - Find | Next
Data Fields - Event Log Software Version 2.0.2
Event Date Category Login Name Reason Comments Description
5/31/2024 3:40:18 PM Data Fields Administrator Data Field 'Batch ID Version 1" added.
53172024 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 3:40:1% 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.
S5/31/2024 3:40:20 PM Data Figlds Administrator Data Figld "Glutamate Version 17
added.
AD056150

Abbildung 65. Data Fields Event Log
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8 Diagnose und Stérungsbehebung

8.1 Neustart oder Ausschalten des Analysators

Fiir einen Neustart oder zum Ausschalten des Analysators wie folgt vorgehen:

1. Im Fenster Raman Analyzer auf Options klicken.
Das Dialogfenster Analyzer Options wird angezeigt.

Analyzer Options

|_ Add Model File...
| Restart...

| Shut Down...

A0056062

Abbildung 66. Analyzer Options

2. Eine der folgenden Optionen auswahlen:

= Auf Restart klicken, wenn der Analysator neu gestartet werden soll.

= Auf Shut Down klicken, wenn der Analysator ausgeschaltet werden soll.
3. Auf dem folgenden Dialogfeld OK klicken.

Nachdem ein Raman-RunTime-Analysator ausgeschaltet oder zuriickgesetzt wurde, muss der Windows-Dienst neu
gestartet werden, um Raman Data Library mit RunTime zu verbinden. Um den Windows-Dienst neu zu starten, den
Endress+Hauser Raman Data Library Dienst mithilfe des Taskleistendienstemanagers stoppen und anschlief}end
neu starten oder den Computer mit Raman Data Library neu starten.

8.2  Spektren werden nicht gesammelt

Wenn Spektren iiber das Raman-Analysator-Fenster erfasst werden und die Spektren nicht zu einem Datensatz
hinzugefiigt werden, bedeutet dies, dass der Windows-Dienst die Verbindung zum Raman-Laufzeitanalysator
getrennt hat und die Verbindung neu hergestellt werden muss.

Der Windows-Dienst kann aus verschiedenen Griinden die Verbindung zum Raman RunTime-Analysator trennen,
darunter:

= Abschalten des Analysators fiir langere Zeitrdume

= Andern der Netzwerkeinstellungen in der Raman RunTime-Software

= Andern der Netzwerkeinstellungen auf dem Computer, auf dem Raman Data Library l4uft.

Um die Windows-Dienstverbindung wiederherzustellen, den Endress+Hauser Raman Data Library Dienst mithilfe

des Taskleistendienstemanagers stoppen und anschlieend neu starten oder den Computer mit Raman Data Library
neu starten.
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9
9.1

Support
About

Im oberen Meniiband auf About klicken, um das Fenster About Raman Data Library zu &ffnen. In diesem Fenster
werden die Softwareversion und die Versionsnummer, die Installations-ID und Copyright-Informationen angezeigt.

9.2

| About Raman data library

X

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

Endress+Hauser (2]

Raman data library

A0056089

Abbildung 67. Fenster About

Kontaktinformationen

Wenn technische Unterstiitzung erforderlich ist, die Website (https://endress.com/contact) besuchen. Sie enthalt
eine Liste der lokalen Vertriebskandle in der betreffenden Region.
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10 Copyright-Informationen

10.1 Endbenutzer-Lizenzvereinbarung

Eine Kopie der Lizenzvereinbarung fiir Endbenutzer fiir Raman Data Library Software ist in diesem Dokument zu
Referenzzwecken enthalten.

Diese Lizenzvereinbarung fiir die Software sorgféltig durchlesen, bevor die Software installiert oder verwendet wird.

Durch Anklicken der Schaltfladche "Accept", Installieren des Produkts oder der Nutzung von Geraten, die dieses
Produkt enthalten, erkldren Sie sich mit dieser Vereinbarung einverstanden. Wenn Sie nicht mit allen Bedingungen
dieser Vereinbarung einverstanden sind, klicken Sie auf die Schaltflache "Do not accept". Damit wird der
Installationsvorgang nicht fortgesetzt.

Dies ist eine Lizenzvereinbarung fiir Endbenutzer zwischen Ihnen, dem Endbenutzer von Raman Data Library-
Software ("Lizenznehmer") und Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. ("Lizenzgeber" oder "Endress+Hauser"), einem
Unternehmen aus Delaware mit Hauptgeschéftssitz in 371 Parkland Plaza, Ann Arbor, Michigan 48103. Durch die
Installation von Raman Data Library Software erkléren Sie sich mit den Bedingungen dieser Vereinbarung
einverstanden.

1.0. Nicht-exklusive Nutzungslizenz. Der Lizenzgeber gewdhrt dem Lizenznehmer eine nicht-exklusive Lizenz zur
Nutzung von Raman Data Library, die ein Paket aus Computerprogrammen und Daten in maschinenlesbarer Form
sowie die Benutzerhandbiicher umfasst, die zusammen das "Lizenzprogramm" bilden, und zwar geméaf3 den folgenden
Bedingungen, die fiir alle vom Lizenznehmer installierten Versionen des Lizenzprogramms gelten.

2.0. Umfang der gewédhrten Rechte. Der Lizenznehmer ist zu Folgendem berechtigt:

2.1. Installation des lizenzierten Programms auf einem einzelnen Computer zur Steuerung von Spektrometern, die
von Endress+Hauser hergestellt wurden.

2.2. Nutzung und Ausfithrung des lizenzierten Programms auf einem Computer, wie in 2.1 definiert, zum Zwecke der
Erfiillung der Bediirfnisse des Endnutzers.

2.3. Zur Unterstiitzung der autorisierten Nutzung des lizenzierten Programms werden die maschinenlesbaren
Anweisungen oder Daten des lizenzierten Programms in Maschinen gespeichert, {iber diese tibertragen und auf
diesen angezeigt, die mit dem/den angegebenen Computer(n) verbunden sind. Und:

2.4. Anfertigung einer Kopie des lizenzierten Programms in maschinenlesbarer Form als Objektcode ausschliefilich
fiir nicht-produktive Sicherungszwecke.

3.0. Urheberschutz und Einschrinkungen.

3.1. Das lizenzierte Programm ist urheberrechtlich geschiitzt. Die Urheberrechte liegen bei Endress+Hauser. Das
lizenzierte Programm wird dem Lizenznehmer zur Nutzung {iberlassen, jedoch nicht an ihn verkauft. Der Lizenzgeber
verkauft das lizenzierte Programm nicht an den Lizenznehmer und iibertragt auch kein Eigentum am Programm an
ihn.

3.2. Der Lizenznehmer erwirbt keinerlei Eigentumsrechte, Rechtstitel und Anteile am lizenzierten Programm und an
allen Anderungen und Verbesserungen daran (einschlieflich des Eigentums an allen damit verbundenen
Geschéftsgeheimnissen und Urheberrechten).

3.3. Dieses lizenzierte Programm enthalt vertrauliche und/oder geschiitzte Informationen, die durch Urheberrechte
und internationale Vertrége geschiitzt sind. Alle Rechte vorbehalten. Kein Teil des lizenzierten Programms darf ohne
schriftliche Genehmigung des Lizenzgebers fotokopiert, vervielfaltigt oder in eine andere Sprache iibersetzt werden.
Jede unbefugte Nutzung, Offenlequng, Abtretung, Ubertragung oder Vervielféltigung dieser vertraulichen
Informationen wird unter Ausschépfung des gesamten gesetzlichen Rahmens strafrechtlich verfolgt.

3.4. Der Lizenznehmer darf das lizenzierte Programm (elektronisch oder anderweitig) oder Kopien, Adaptionen,
Transkriptionen oder zusammengefiihrte Teile davon nur mit ausdriicklicher Genehmigung des Lizenzgebers
verwenden, kopieren, &ndern oder verbreiten. Der Lizenznehmer darf das Lizenzprogramm nicht riickassemblieren,
riickkompilieren oder anderweitig iibersetzen. Die Rechte des Lizenznehmers diirfen nicht iibertragen, vermietet,
abgetreten oder unterlizenziert werden, mit Ausnahme einer Ubertragung des lizenzierten Programms in seiner
Gesamtheit an (1) einen Rechtsnachfolger des gesamten Unternehmens des Lizenznehmers, der die Verpflichtungen
aus dieser Vereinbarung iibernimmt, oder (2) eine andere Partei, die fiir den Lizenzgeber akzeptabel ist und eine
Ersatzversion dieser Vereinbarung eingeht sowie eine Verwaltungsgebiihr zur Deckung der damit verbundenen
Kosten entrichtet. Der Lizenznehmer darf das lizenzierte Programm ohne die vorherige ausdriickliche Genehmigung
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des Lizenzgebers nicht auf einem anderen Computersystem installieren oder an einem anderen Standort verwenden.
Wenn der Lizenznehmer das lizenzierte Programm auf eine Weise verwendet, kopiert oder dndert, die nicht
ausdriicklich vom Lizenzgeber genehmigt wurde oder wenn er den Besitz einer Kopie, Anpassung, Transkription oder
eines zusammengefiihrten Teils des lizenzierten Programms auf eine andere Partei iibertragt, ohne dass dies
ausdriicklich vom Lizenzgeber genehmigt wurde, wird die Lizenz automatisch gekiindigt.

3.5. Der Lizenzgeber wird hiermit vom Lizenznehmer ermaéchtigt, die Raumlichkeiten des Lizenznehmers zu
betreten, um das lizenzierte Programm wahrend der reguldren Geschéftszeiten in angemessener Weise zu
iiberpriifen und die Einhaltung der Bedingungen dieser Vereinbarung durch den Lizenznehmer zu kontrollieren.

3.6. Der Lizenznehmer erkennt an, dass der Lizenzgeber im Falle eines Verstofles des Lizenznehmers gegen eine der
vorstehenden Bestimmungen keinen angemessenen Anspruch auf Geld oder Schadenersatz hat. Der Lizenzgeber ist
daher berechtigt, bei jedem zust&ndigen Gericht sofort eine einstweilige Verfiigung gegen einen solchen Verstof3 zu
erwirken. Das Recht des Lizenzgebers auf Unterlassungsanspriiche schréankt sein Recht auf weitere Rechtsmittel
nicht ein.

4.0. Eingeschrinkte Gewéhrleistung und Haftungsbeschrinkung.

4.1. Der Lizenzgeber hat im Interesse des Lizenznehmers dafiir Sorge getragen, die Richtigkeit und Zuverlédssigkeit
des lizenzierten Programms sicherzustellen. Diese Zusicherung ist ausdriicklich an die Bedingung gekniipft, dass sich
der Lizenznehmer an die in den Begleitmaterialien zum Lizenzprogramm enthaltenen Betriebs-, Sicherheits- und
Datenkontrollverfahren halt.

4.2. Soweit gesetzlich zulassig, haftet Endress+Hauser in keinem Fall fiir Personenschéden oder zuféllige,
spezifische, indirekte oder Folgeschdden jeglicher Art, einschliefdlich, aber nicht beschrankt auf Schaden durch
entgangenen Gewinn, Datenverlust, Betriebsunterbrechung oder andere wirtschaftliche Schdden oder Verluste, die
sich aus oder im Zusammenhang mit der Nutzung oder der Unféhigkeit zur Nutzung der Endress+Hauser Software
durch den Lizenznehmer ergeben, unabhdngig von der Ursache und der Haftungsgrundlage (Vertrag, unerlaubte
Handlung oder anderweitig), wobei es unerheblich ist, ob Endress+Hauser auf die Mdglichkeit solcher Schidden
hingewiesen wurde. In einigen Rechtsordnungen ist die Beschrankung der Haftung fiir Personenschéden oder fiir
zuféllige oder Folgeschaden nicht zul&ssig, sodass diese Beschrdankung moéglicherweise nicht auf den Lizenznehmer
zutrifft. In keinem Fall iibersteigt die Gesamthaftung von Endress+Hauser dem Lizenznehmer gegeniiber fiir alle
Schéaden (sofern nicht durch geltendes Recht in Féllen von Personenschaden vorgeschrieben) den Gesamtbetrag aller
an den Lizenzgeber im Rahmen dieses Vertrags gezahlten Lizenzgebiihren. Die vorstehenden Einschrankungen
gelten auch dann, wenn das oben genannte Rechtsmittel seinen wesentlichen Zweck verfehlt.

4.3. Der Lizenzgeber tibernimmt keine Haftung fiir Fehler oder Auslassungen im lizenzierten Programm und behalt
sich das Recht vor, ohne weitere Ankiindigung Anderungen und Verbesserungen an den hierin enthaltenen
Produkten vorzunehmen.

4.4. Sofern in dieser Vereinbarung nicht ausdriicklich etwas anderes festgelegt ist, lehnt der Lizenzgeber jegliche
Verpflichtungen, Zusicherungen und Gewahrleistungen in Bezug auf das lizenzierte Programm ab, einschliefilich in
Bezug auf seinen Zustand, seiner Ubereinstimmung mit einer Zusicherung oder Beschreibung. Dies gilt auch fiir
jegliche Inanspruchnahme wegen Fahrlassigkeit und seiner Marktgangigkeit oder Eignung fiir einen bestimmten
Zweck. Die mit dem lizenzierten Programm bereitgestellten Informationen sind nicht als Zusicherungen oder
Gewahrleistungen in Bezug auf das beschriebene lizenzierte Programm zu verstehen.

4.5. Die Gesamthaftung des Lizenzgebers dem Lizenznehmer gegeniiber fiir alle Anspriiche im Zusammenhang mit
dem lizenzierten Programm und dieser Vereinbarung, einschlieilich aller Anspruchsgrundlagen, die sich aus dem
Vertrag, einer unerlaubten Handlung oder einer verschuldensunabhdngigen Haftung ergeben, darf den
Gesamtbetrag aller an den Lizenzgeber im Rahmen dieser Vereinbarung gezahlten Lizenzgebiihren nicht
ibersteigen. Diese Haftungsbeschrankung gilt unabhéngig davon, ob andere Bestimmungen dieser Vereinbarung
verletzt wurden oder sich als unwirksam erwiesen haben. Der Lizenzgeber haftet nicht fiir den Verlust von Daten
oder Dokumentationen, wobei davon ausgegangen wird, dass der Lizenznehmer fiir angemessene
Sicherungsmafinahmen verantwortlich ist.

4.6. Das Lizenzprogramm wird ohne Méangelgewé&hr vertrieben und der Lizenznehmer iibernimmt das gesamte Risiko
in Bezug auf Qualitdt und Leistung des Programms.

4.7. Moglicherweise hat der Lizenznehmer nach bestimmten Gesetzen, z. B. Verbraucherschutzgesetzen, zusétzliche
Rechte, die den Ausschluss stillschweigender Gewéahrleistungen oder den Ausschluss oder die Beschrankung
bestimmter Schaden nicht zulassen. Wenn derartige Gesetze gelten, kénnen gegebenenfalls diese Ausschliisse und
Beschrankungen nicht gegeniiber dem Lizenznehmer zur Anwendung kommen.
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5.0. Verschiedenes.

5.1. Diese Vereinbarung unterliegt den Gesetzen des US-Bundesstaats Michigan und ist gemé&f} diesen Gesetzen
auszulegen, wobei die Rechtswahlvorschriften des US-Bundesstaats Michigan ausdriicklich ausgeschlossen sind.

5.2. Anderungen dieser Vereinbarung sind nur verbindlich, wenn sie schriftlich erfolgen und von einem
bevollméachtigten Vertreter der Partei unterzeichnet werden, gegen die die Durchsetzung der Anderung angestrebt
wird.

5.3. Alle im Rahmen dieser Vereinbarung erforderlichen oder zuldssigen Mitteilungen miissen schriftlich erfolgen
und persoénlich zugestellt oder per Einschreiben oder beglaubigter Post mit Riickschein und ordnungsgemaéfier
Frankierung versandt werden.

5.4. Fiir den Fall, dass eine der Bestimmungen dieser Vereinbarung von einem zustdndigen Gericht fiir ungtiltig oder
nichtig erklért wird, ist nur diese Bestimmung oder sind nur diese Bestimmungen null und nichtig und gelten als von
dieser Vereinbarung abgetrennt. Alle {ibrigen Bestimmungen dieser Vereinbarung bleiben in vollem Umfang in Kraft
und wirksam.

5.5. Diese Vereinbarung stellt die vollstdndige und ausschlieflliche Erkldrung der Verpflichtungen und
Verantwortlichkeiten des Lizenzgebers gegeniiber dem Lizenznehmer dar und ersetzt jegliche andere Auflerungen,
Zusicherungen oder sonstige Mitteilungen des Lizenzgebers, die von ihm indrekt oder in seinem Namen in Bezug auf
den Gegenstand dieser Vereinbarung abgegeben wurden.

6.0 Dokumentation.

Dieses Dokument ist fiir den Gebrauch durch autorisierte Mitarbeiter und Vertreter von Endress+Hauser Optical
Analysis, Inc. bestimmt. Kein Teil dieses Dokuments darf ohne die ausdriickliche schriftliche Genehmigung von
Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. in irgendeiner Form oder auf irgendeine Weise, sei es elektronisch oder
mechanisch, einschliefdlich Fotokopien, Aufzeichnungen oder Informationsspeicher- und -abrufsysteme, fiir andere
Zwecke als den personlichen Gebrauch des Erwerbers vervielfaltigt oder iibertragen werden. Nach dem Gesetz
umfasst das Kopieren auch die Ubersetzung in eine andere Sprache.

Die in diesem Dokument enthaltenen Informationen gelten zum Zeitpunkt der Erstellung als korrekt.
Endress+Hauser Optical Analysis, Inc. behalt sich das Recht vor, die darin enthaltenen Informationen ohne
Vorankiindigung zu d&ndern.

Endress+Hauser 65



Raman Data Library 2.0

www.addresses.endress.com

Endress+Hauser £71]

People for Process Automation



	1 Hinweise zum Dokument
	1.1 Dokumentfunktion
	1.2 Warn- und Gefahrensymbole
	1.3 Sicherheit
	1.3.1 IT-Sicherheit

	1.4 Glossar
	1.5 Dokumentation
	1.6 Eingetragene Marken

	2 Produktbeschreibung
	2.1 Installation
	2.2 Sicherheitseinstellungen (nur cGxp Ausführung)
	2.3 User management (nur cGxP-Version)
	2.3.1 User roles
	2.3.2 Neuen Benutzer anlegen
	2.3.3 Benutzer deaktivieren
	2.3.4 Benutzerwechsel
	2.3.5 Passwort ändern


	3 Software-Betriebsabläufe
	3.1 Anmelden (nur cGxP-Version)
	3.2 Online- und Offline-Modus
	3.3 Benutzerschnittstelle
	3.3.1 Menüs
	3.3.2 Dashboard der Data Library


	4 Hinzufügen von Daten in Raman Data Library
	4.1 Projekte
	4.1.1 Neues Projekt hinzufügen

	4.2 Spektralquellen
	4.2.1 OPC-Spektralquelle hinzufügen
	4.2.2 SPC-Spektralquelle hinzufügen

	4.3 Datensätze
	4.3.1 Datensatz erstellen
	4.3.2 Speichern eines Datensatzes
	4.3.3 Datensatz freigeben

	4.4 Datenfelder

	5 Analyse von Datensätzen
	5.1 Anzeige von Datensätzen
	5.1.1 Spektrendarstellung
	5.1.2 Datenfeld auswählen
	5.1.3 Trenddarstellung der Datenfelder
	5.1.4 Box Plot
	5.1.5 Predicted Data Field Trends
	5.1.6 Spektrenraster
	5.1.7 Comments
	5.1.8 Data points
	5.1.9 Log data

	5.2 Einsatz von Vorbehandlungen
	5.2.1 Begrenzen von Bereichen
	5.2.2 Glätten
	5.2.3 Grundlinienkorrektur anwenden
	5.2.4 Normalisierung
	5.2.5 Subtraktion
	5.2.6 Intensität filtern

	5.3 Spitzenwerte und Bereiche
	5.3.1 Spitzenwerte und Bereiche hinzufügen
	5.3.2 Spitzenwerte und Bereiche ändern
	5.3.3 Spitzenwertanalyse anzeigen
	5.3.4 Modelldarstellung anzeigen

	5.4 Dashboardansichten erstellen: Gitter-, Trend-, Spektren- und 3D-Darstellung
	5.4.1 Ansicht der Spektrendarstellung erstellen oder ändern
	5.4.2 Spektrenraster ändern
	5.4.3 Trenddarstellungsansicht erstellen oder ändern
	5.4.4 3D-Darstellung erstellen oder ändern
	5.4.5 Temporäre Anmerkungen hinzufügen
	5.4.6 Dashboard definieren

	5.5 Summary
	5.5.1 Vorlagen erstellen
	5.5.2 Vorlagen anwenden
	5.5.3 Daten, Datensätze und Modelle exportieren


	6 Raman Rxn Analyzer Control
	6.1 Analysatoroptionen
	6.1.1 Modelldatei hinzufügen

	6.2 Kanalsteuerung
	6.2.1 Kanalerfassung
	6.2.2 Modelle auf der Registerkarte Channel Analysis anwenden
	6.2.3 Spektren erfassen
	6.2.4 Kanalstatusleiste
	6.2.5 Analysatorenstatus und Aktionsindikatoren
	6.2.6 Aktionsanzeige des Analysators

	6.3 Kalibrier- und Verifizierungsprotokoll des Raman-Analysators

	7 Einhaltung von FDA 21 CFR Teil 11
	7.1 Benutzerverwaltung
	7.2 Elektronische Aufzeichnungen und elektronische Signaturen
	7.3 Verwaltung von Systemeinstellungen
	7.4 Audit-Trail durch Änderungskontrollfunktion
	7.5 Mit Ereignisprotokollen arbeiten
	7.5.1 Global event log
	7.5.2 User Event Log
	7.5.3 Projects und Dataset Event Logs
	7.5.4 Ereignisprotokolle für Spektrenquellen anzeigen
	7.5.5 Ereignisprotokolle für Datenfelder anzeigen


	8 Diagnose und Störungsbehebung
	8.1 Neustart oder Ausschalten des Analysators
	8.2 Spektren werden nicht gesammelt

	9 Support
	9.1 About
	9.2 Kontaktinformationen

	10 Copyright-Informationen
	10.1 Endbenutzer-Lizenzvereinbarung


