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Dieses Dokument beschreibt die Entwickler-Version unserer Spektroskopie-
Software QuickStep, die wir Ublicherweise nicht an Externe herausgeben.

Es ist an mehren Stellen noch nicht fertig oder schon nicht mehr aktuell.
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1. Einleitung

1.1. Zweck der Spektroskopie-Software QuickStep

Wir haben QuickStep bei der Firma HiperScan entwickelt, damit Sie schnell, komfortabel und
effizient mit unseren Spektrometern und Analysegeréaten arbeiten kénnen.

Mit QuickStep konfigurieren Sie ein oder mehrere Spektrometer oder Analysegerate, starten
eine Spektralmessung, zeigen die Spektren auf verschiedene Weise an, speichern die
Spektren und lesen sie wieder ein und mittels Plugins nehmen Sie Auswertungen an den
Spektren vor.

Das Apo-ldent-Plugin nimmt dabei eine besondere Rollen ein: Es tbernimmt den gesamten
Ablauf bei der Ausgangsstoff-Prifung in der Apotheke bis hin zu Verwendung der
chemometrischen Modelle (IdentModul), Validierungs-Informationen, Protokoll-Ausdruck und
Archiv fur friihere kann dafiir aber. Das Apo-ldent-Plugin verdekct die QuickStep-Oberflache
vollstandig.

Fur quantitative Analysen in der Produktion empfehlen wir unsere Industrie-Software
HS Pedictor, die insbesondere fir die Bedienung durch Operator ausgelegt ist. Sie kann nur
ein Geréat ansteuern, dafir aber mehrere chemometrische Modell (Applikationen) flr
konkrete Anwendungsfalle anbieten. Sie enthalt auch eine Nutzerverwaltung und Log-Trail-
Funktionen. Fur Prozess-Anwendungen erlaubt der HS Pedictor auch eine Script-Steuerung.

Fur den OEM-Einsatz lasst sich die HCL (HiperScan Class Library) auch in andere
Benutzeroberflachen einbinden. Sie liegt sowohl QuickStep als auch dem HS Predictor
zugrunde und kann tber eine C#-Schnittstelle als auch Uber eine vereinfachte C-Schnittstelle
benutzt werden. Der Funktionsumfang reicht von der Ansteuerung des Finder SD uber
Berechnungen bis zu Datei-Operationen.

1.2. Nutzung von QuickStep

QuickStep ist dafiir konzipiert, dass sich der Anfanger maéglichst schnell zurechtfindet und
dass dem haufigen Benutzer die Arbeit flissig von der Hand geht. Sie haben das Gerét ja
erworben, um bestimmte Aufgaben/Kontrollen effizient und sicher erledigen. Dieses Ziel
sollen sie mit Erfolg umsetzen, ohne ihre Konzentration auf die Bedienung einer besonders
machtigen Software zu richten.

Zu diesem Zweck dirfen Sie QuickStep auch auf beliebig vielen PCs und Laptops
installieren

Falls Sie spezielle Anforderungen haben, denen wir nicht nachkommen kdnnen, haben Sie
die Moglichkeit eigene Plugins programmieren zu lassen. Und da wir die QuickStep-Software
unter die Open-Source-Lizenz LGPL gestellt haben liegt Gber die Plugin-Schnittstelle hinaus
der gesamte Quellcode offen, so dass Sie bei Bedarf sogar eigene Anderungen und
Erweiterungen vornehmen kdnnen.
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1.3. Zu diesem Handbuch

Die Nahinfrarot-Spektroskopie ist eine sehr machtige Analystechnik, aber leider auch
entsprechend komplex. Unsere QuickStep-Software erlaubt es, verschiedene Arbeitsablaufe
effizient umzusetzen. Auch das ist durchaus komplex. So eine Software lasst sich nicht
selbsterklarend aufbauen, wir versprechen lhnen aber, dass Sie sich schnell zurechtfinden
werden.

Wir haben dieses Handbuch deshalb in drei Schleifen (Touren) aufgebaut, die Sie am besten
nacheinander am Gerat durchgehen. Danach folgen Beschreibungen spezieller Ablaufe.
Picken Sie Sich heraus, was Sie interessiert.. Die dritte Tour wird spéater Ilhr
Nachschlagewerk sein.

Die erste Tour fuhrt Sie kurz durch die Bereiche des Hauptfensters. In der zweiten Tour
nutzen Sie diese Elemente, um ganz schnell Ihr erstes Spektrum aufzunehmen. Dann
wissen Sie schon, wo der Hase lang lauft- Die dritte Tour fuhrt Sie noch einmal durch eine
Messung. Aber dieses Mal lernen Sie unterwegs alle Mdglichkeiten kennen und bedienen,
die QuickStep Ihnen bietet.

Setzen Sie Sich also gleich ans Gerat, folgen den Schritten und probieren alles aus, was Sie
interessiert. Sie kdbnnen von der Software aus nichts kaputt machen.

Fur praktisch alle unsere Kunden setzen wir die Produktiv-Software-Pakete QuickStep
Apoldent und HS Predictor ein Die hier beschriebene QuickStep-Software entwickeln und
verwenden wir Uberwiegend fiir unseren internen Gebrauch, Deshalb lassen wir in diesem
Handbuch Liicken und unfertige Stellen. Trotzdem geben wir Quickstep gelegentlich auch an
Kunden wie Sie mit speziellen Anforderungen.

2. Installation und Anschliel3en

2.1. Installation der Software

Die QuickStep-Software setzt die Mono-Laufzeitumgebung voraus, das Open-Source-Pendat
von Microsofts .NET. Dadurch lauft QuickStep unter dem Betriebssystem Linux genauso, wie
unter Windows XP, Windows Vista und Windos 7. Eine ausfiihrliche Beschreibung der
Installationsschritte finden Sie im Anhang. (Falls Sie die Software unter Linux installieren
wollen, erhalten Sie von HiperScan auch die die entsprechenden .deb-Pakete.)

1. Installieren Sie Mono in der Version 2.12 oder hoher. Sie finden Mono 2.12 auf der
beigelegten CD-ROM oder in der jeweils neusten Version unter http://mono-

project.com .

2. Als nachstes installieren Sie die QuickStep-Software, welche das Spektrometer
ansteuert und Nahinfrarotspektren abruft. Dieser Schritt stellt im Betriebssystem auch
den USB-Treiber bereit. Starten Sie den Installer durch Doppelklick auf
QuickStep.msi und folgenden Anweisungen.

3. Sofern sie auch die Identifikations-Software IdentModul (mit der einfachen
Applikationsoberflache) erhalten haben, dirfen Sie diese erst installieren, wenn die
die QuickStep-Software installiert ist, sonst finden sich die beiden Programme nicht.
Zur Installation starten sie IdentModul.msi.

Die Software ist nun installiert und der USB-Treiber ist im Betriebssystem verankert, und Sie
konnen das Gerat an den PC/Laptop anschlieRen. Auf dem Desktop finden Sie den neuen
Link auf QuickStep und gegebenenfalls noch einen zweiten auf das IdentModul. Den oder
die gleichen Links finden Sie auch im Start-Menu unter Start>Programme>QickStep. Die
Apothekenanwendung zur ldentitatsprufung starten Sie mit dem Link QuickStep Apo-ldent.
Version 22.03.21 5/34


http://mono-project.com/
http://mono-project.com/

Handbuch Apo-ldent - Deusch —

& hiperscan

Der Link QuickStep ohne Lupe startet das Spektrometerieprogramm zum aufnehmen,
anzeigen und speichern von Spektren. Um Verwechslungen zu vermeiden, kénnen Sie den

B »

nicht benétigten Link einfach I6schen. QuickStep QuickStep Apo-Ident

2.2. Das erste Anschliel3en eines Finder/Apo-ldent

Das Analysegerdt benétigt einen Netzanschluss und einen PC/Laptop mit installierter
QuickStep-Software. Fir die Prifung der Ausgangsstoffe in der Apotheke muss auch das
QuickStep Apo-ldent installiert sein. Gehen Sie folgendermalf3en vor.

1. Stecken Sie das Netzkabel in die Kaltgeratebuchse auf der Riickseite (mit der linken
Hand zu erreichen) und verbinden Sie es mit einer Schuko-Steckdose des 230V-
Stromnetzes. (Das Analysegerat arbeitet auch an jedem anderen gangigen
Stromnetz mit Schutzkontakt bei 100V bis 230V~ und 50/60Hz.)

2. Schalten Sie das Analysegerat ein. Der Netzschalter auf der Ruckseite an der
Netzleitung lasst sich mit der linken Hand erreichen.

- Die Signalleuchte im Taster vorn links auf der Gerateoberseite leuchtet rot.

3. Verbinden Sie das Analysegerat Uber das mitgelieferte USB-Kabel mit einer USB-
Buchse des PCs/Laptops. Am Apo-ldent befindet sich die USB-Buchse in der
Ruckseite und ist am besten mit dem Stecker in der rechten Hand zu erreichen.

- Sobald Windows das USB-Gerat erkennt, sucht und installiert es den Treiber. Im
dazugehdrigen Dialog verzichten Sie auf eine Verbindung mit Windows-Update
und wahlen anschlieBend die automatische Installation. (Eine detaillierte
Beschreibung finden Sie im Anhang.

- Sobald die Apo-ldent-Software lauft, referenziert das Analysegerat. Sie héren
vielleicht den Motor, der die Referenz-Standards bewegt.

- Sobald die Referenzierung abgeschlossen ist, wechselt die Farbe der
Signalleuchte nach griin.

Das Analysegerat ist nun bereit fir den Einsatz.

2.3. Das erste Anschliel3en eines reinen SGS-Spektrometers

Das Netzteil des SGS benotigt einen Netzanschluss und einen PC/Laptop mit installierter
QuickStep-Software. Gehen Sie folgendermalf3en vor.

1. Verbinden Sie das Netzgerdt des SGS mit einer Schuko-Steckdose des 230V-
Stromnetzes und dem SGS. (Das Netzgerat des SGS arbeitet auch an jedem
anderen gangigen Stromnetz mit Schutzkontakt bei 100V bis 230V~ und 50/60Hz.)

- Die Signalleuchte ,Power‘ vorn am SGS leuchtet grin.

2. Verbinden Sie das SGS uber das mitgelieferte USB-Kabel mit einer USB-Buchse des
PCs/Laptops. Am Apo-ldent befindet sich die USB-Buchse in der Rickseite und ist
am besten mit dem Stecker in der rechten Hand zu erreichen.

- Die Signalleuchte ,USB‘ vorn am SGS leuchtet grun.

- Sobald Windows das USB-Gerat erkennt, sucht und installiert es den Treiber. Im
dazugehorigen Dialog verzichten Sie auf eine Verbindung mit Windows-Update
und wahlen anschlieBend die automatische Installation. (Eine detaillierte
Beschreibung finden Sie im Anhang.
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Das SGS ist nun bereit fiir den Einsatz.

3. QuickStep mit einem SGS nutzen

3.1. Erste Tour: Das Hauptfenster im Uberblick

Wenn Sie QuickStep zum erstem Mal starten, sind die Elemente des Hauptfensters
Uberwiegend leer. Sollten nicht alle Elemente sichtbar sein, kdnnen Sie sie mit den Toolbar-
Buttons = @1 ‘¥ < oder im Menii-Punkt Ansicht>Fenster Layout> ein- und
ausblenden.

| oudstes PRI |

Datei

Bearbeiten  Ansicht  Spektrometer  Erweiterungen  Hilfe
BE &leeluv|rwoe|dpmo |[&
Diagramm-Typ:IIntensitét - | Sefze KeAchse vnnID %hisll = | Sefze V-pehsevon 1,00 = his[1,00 = |

L 3¢ Datenbrowser

L

- ¥ Diagrammbrowser
Bos 4 - i

Linien-5til * | Bezeichnung |

J4» D|

l_ arschau im Diagramm 2eigen

e

Spektrometer—78M ¥ —
Gerdt |< |Status |

| 4 4 }I 111 a4 >| » I_ Legende immer; im Liagramm

# ' Figenschaften

Gerdte-Einstelungen————————— rEerate-Referenzen rSpekbrum-Kommentar
Hellspekrum: )
1 [arme: I . @ (keine]
(Keine]
[itkelung: |1 = .
= Dunkelintensitat; o
2 @ |oooooo =
(Keine] -
Luto-Speichern rStream-Einstellungen
" - Service-Dialog
[T Eineels  Eaquickstep 0,90 | w | Maske: I (E5, Zeitintervall: ID =

Meus Gerdte: [ Auto-Yerbinden [T Stream; E2ouickstep 0,90 [ Maske:l (L5, Aneahil: IU = ‘ anwenden

[T Auto-suswahl
Eereit | &

(aktuelles Bild mit Gerat, Spektren und gedffnetem Ordner verwenden!)

1. Die Spektrometer-Liste links unten zeigt alle angeschlossenen Spektrometer bzw.
Analysegeréte an, die QuickStep steuern kann, im Normalfall also ein Gerat, wenn es
eingeschaltet und Gber USB verbunden ist und von Windows erkannt wurde.

2. Rechts daneben befindet sich das Eigenschaften-Fenster, dessen Inhalt wechselt.

e Ist ein Spektrometer/Analysegerat (in der Spektrometer-Liste 1) ausgewahilt,
werden dessen Einstellungen angezeigt.

e |Ist ein angezeigtes Spektrum (im Diagrammbrowser 8) selektiert, last sich
dessen Aussehen verandern.

e |Ist ein Dateiordner (im Dateibrowser §) ausgewahlt, kann er fir das
Mitschneiden aller Spektren konfiguriert werden.
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3. Die Werkzeugleiste (Toolbar) enthalt Buttons fir alle mdglichen Aktionen, z.B.
Spektrum aufnehmen, speichern, laden, zoomen. Alle Aktionen sind auch Uber das
Meni erreichbar.

4. Im Diagramm-Fenster in der Mitte werden die Spektren dargestellt. Sie kénnen unter
verschieden Darstellungen wahlen wie Intensitat oder Absorbanz, Ausschnitte
betrachten und einiges mehr.

5. Im Diagrammbrowser auf der rechten Seite konnen Sie einzelne Spektren
auswahlen, um ihre Darstellung im Eigenschaften-Fenster

6. Im Dateibrowser links oben lassen sich Verzeichnisse einblenden, um Spektren darin
schnell aussuchen und anzeigen zu kénnen.

3.2. Zweite Tour: Das erste Absorbanzspektrum aufnehmen

Meist wird NIR-Spektrometrie eingesetzt, um chemische Informationen tber eine Probe zu
gewinnen, denn durch Interaktion mit den Molekulen wird das einfallende Licht ver&ndert.
Dazu mussen das Lichtspektrum der Lichtquelle und die Reflektion von der Probe gemessen
und zueinander ins Verhdlnis gesetzt werden. Da der Detektor auch ohne Beleuchtung ein
Signal abgibt, muss zuvor auch dieses Dunkelsignal vermessen und von allen Spektren
abgezogen werden. Folgende Schritte sind zu tun:

Einschalten: SchlieBen Sie zundchst das Spektrometer/Analysegerat an den PC/Laptop,
schalten es ein und starten Sie die Software. (Die Reihenfolge ist dabei egal.) Falls das
Gerat noch nie zuvor an diesen PC/Laptop angeschlossen war, muss Windows™ es erst
dem richtigen Treiber zuordnen. (Siehe Abschnitt 2.2.)

Gerat wahlen: Am besten setzen Sie unter der Spektrometer-Liste bei ,neue Gerate' beide
Optionen ,Auto-Verbinden® und ,Auto-Auswahl’. Dann wird das angeschlossene Gerat auf
die QuickStep-Software geleitet und dort selektiert. Oder Sie klicken das Gerat manuell in
der Liste an. (Wahrscheinlich haben Sie nur das eine Gerat angeschlossen.)

Spektrometer Konfigurieren: Im Eigenschaften-Fenster geben Sie bei ,Mittelung’ die
Anzahl der Spektren ein, die gemittelt werden sollen um das Rauschen zu reduzieren,
z.B. 500. Klicken Sie dann auf [Anwenden]. Dann stellen Sie die Dunkelintensitat ein,

indem Sie bei ausgeschalteter Lichtquelle auf den unteren ® -Button im Eigenschaften-
Fenster klicken und dann wieder auf [Anwenden]. AnschlieRend messen Sie bei
eingeschalteter Lichtquelle deren Hellspektrum ohne Probe durch Klick auf den oberen

® _Button im Eigenschaften-Fenster klicken und dann wieder auf [Anwenden].
Lichtquelle einstellen: Sollte die Lichtquelle das Spektrometer/Analysegerdt in die
Sattigung treiben oder zudunkel sein, miissen Sie die Lichtmenge anpassen. Starten Sie

dazu durch Klick auf " einen Quick-Stream. Dann werden Spektren mit geringer
Mittelung aufgenommen, in schneller Folge an QuickStep geschickt und fast ohne
Verzdgerung im Diagramm-Fenster angezeigt. Ist die Helligkeit der Lichtquelle optimal

eingestellt, beenden Sie den Quick-Stream mit einem Klick auf * .
Spektrum erfassen: Das Spektrum des von der Probe reflektieren Lichts erfassen Sie mit
der eingestellten Mittelung mit ® im Toolbar oder mit Spektrometer>Spektrum

erfassen im Meni. Mit = kénnen sie einen Stream starten. Anders als beim
QuickStream die Spektren mit der eingestellten Mittelung kontinuierlich dargestellt.

Version 22.03.21 8/34



Handbuch Apo-ldent - Deusch —

g‘ hiperscan

Diagrammfenster: Darin sehen Sie zunachst das Intensitatsspektrum. Um auf die chemisch
informativere Absorbanz umzustellen, wahlen sie im Toolbar den Diagrammtyp

AbSOfbanZ Dlagramm-Typ:%lntensntat B
EEE=EE 9¢ T 8 ‘ ® a6 |

Pt MNEHUEUNIE SWILZUY I

@ Windows Media Player ’@ Handbuch

»’) Ubertragen von Dateien
29 Einstellungen 2
£ Windows-Journal [Z] Liesmich
i) Microsoft Office

4j Mono 2.6.7 for Windows

Alle Programme u @ QuickStep 0.91 | ® QuickStep Apo-Ident

J Abmelden | @) Ausschalten

m -4 @ @ ) 3 Windows Explorer v‘l

DIagramm-Tvp:lIntensit&t v| Setze X-Achse von | 1000 éushaoo < || setze v-achsevonfo,18 Shisfog0 | & & | @ @

3.3. Dritte Tour: Entlang einer Messung durch alle Features

3.3.1 Die Spektrometer-Liste (unten links)

Gerade wenn Sie nur mit einem Spektrometer arbeiten, setzen Sie am besten beide
Hakchen (Auto-Verbinden und Auto-Auswahl). Dann brauchen Sie die Spektrometer-Liste
nie wieder.

Haufige Fehlerguelle: Sollten Sie QuickStep mehrmals parallel gestartet haben, kann jedes
Gerat nur in einem der Fenster auftauchen. In der als zweites gestarteten Instanz suchen Sie
Ihr Gerat dann vergebens.

3.3.2 Gerate-Eintellungen im Eigenschaftsfenster (unten rechts)

Sie konnen die Anzahl der Mittelungen einstellen. Wir arbeiten meist mit 500 oder 2.000.
(Pro Sekunde werden ca. 150 Scans aufgenommen.) Sie missen auf Anwenden klicken,
damit die Eingabe tibernommen werden!

AulRerdem sollten Sie vor der Messung die Dunkelintensitat messen. Dann wird dieser Offset
von jedem nachfolgend gemessenen Spektrum abgezogen. Nur dann steht die Intensitét
ohne Licht wirklich bei Null, denn der Dunkelstrom des Detektor andert sich mit der
Temperatur. (auf Anwenden klicken!) Auch die manuelle Einstellung der Dunkelintensitat ist
moglich.

Wenn sie auch ein Hellspektrum aufnehmen (Spektrum der Lichtquelle) kénnen Sie sich das
Reflektions- oder Absorbanzspektrum der Probe anzeigen lassen. > Reflexion = (Licht von
der Probe minus Dunkel intensitat) / (Spektrum der Lichtquelle minus Dunkelintensitat)
Auch hier Anwenden nicht vergessen! Sie kdnnen auch ein gespeichertes Spektum als
Hellspektrum verwenden.

AuBerdem konnen Sie in den Gerateeinstellungen festlegen, dass jedes aufgenommene
Spektrum sofort gespeichert wird und ob eine ganze Serie in festen Zeitabstanden
aufgenommen (und gespeichert) werden sollen. (auf Anwenden klicken!)
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3.3.3 Spektren erfassen

Mit dem @ -Button oben in der Werkzeugleiste (Tool-Bar) nehmen Sie ein einzelnes
Spektrum auf. Es wird sofort dargestellt. ( Spektrometer>Spektrum erfassen im Meni
geht auch.)

Mit kénnen Sie einen Stream starten. Dann wird das Spektrum sofort wieder neu

gemessen und im Diagrammfenster aktualisiert, bis Sie auf = klicken. In den Geréte-
Einstellungen (unten) kénnen Sie auch ein langeres Intervall fir die Wiederholung festlegen.

Da es bei 500er-Mittelung nur ca. alle 4s ein neues Spektum gibt, kénnen Sie mit " einen
Quick-Stream. Dann werden Spektren mit geringer Mittelung aufgenommen, in schneller
Folge an QuickStep geschickt und fast ohne Verzégerung im Diagramm-Fenster angezeigt.

beendet auch den QuickStream.
Wenn Sie mit einem der Analysegerate Finder SD oder Apo-ldent messen, missten sie

darauf achten, ob die Probe beleuchtet wird, oder ob eine interne Referenz in den
Strahlengang gefahren ist. Sie kénenn das im Menu steuern.

Zur Vereinfachung gibt es deshalb in der Werkzeugleiste die Button > * o Bl v 2 5w s ,
Die auch die internen Referenz steuern. Die genaue Verwendung ist weiter unten
beschrieben: 4.2 Einmessen von  Substanzen fir eine neue  Datenbank
mit dem Finder/Apo-ldent

Wir empfehlen fir Finder SD eher unsere Industrie-Software HS Predictor, sofern Sie die
QuickStep-Software nicht wegen ganz bestimmter Features gewahlt haben. (z.B.
automatische Mess-Serien, detailiertes Betrachten und Vergleichen von Spektren, Arbeit mit
mehreren Geraten gleichzeitig)

3.3.4 Speichern
.csv 2> Datenformat, welches die viele Programme importieren kénnen, z.B. auch Excel

.jcamp verbreitetes Dateiformat fiir Spektren
Anmerkungen (aber kein Edit)

Der Export als Bild in die Zwischenablage oder eine Bild-Datei hilft bei der Dokumentation in
Berichten.

.csvc-Container ermoglichen es, alle dargestellten Spektren einschlie3lich der Farbgebung
und Anmerkungen so zu speichern, dass man sie gesammelt wieder in QuickStep laden
kann, ohne sich die Spektren wieder einzeln zusammensammeln zu missen. Man kann
dann wieder zoomen, einzelne Spektren farben und ein- und ausblenden und den
Diagramm-Typ wechseln. (Anmerkungen lassen sich aber nicht editieren.)

Auto-save erlaubt es, alle Spektren (eines Streams oder einzeln aufgenommen) gleich
automatisch zu speichern. Ort und Template fur den Dateinamen gibt man im Eigenschaften-
Fenster des Geréats (unten) ein.

3.3.5 Das Diagramm-Fenster (in der Mitte)

Rein- und Raus-Zoomen mit Lasso, Ende der Scrollbars, Doppelklick und manueller Eingabe
in der Werkzeugleiste
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Diagrammtypen, auch Datenvorbehandlungen. Der Bereich aus dem die Parameter von
Datenvorbehandlungen wie SNV oder MSC ermittelt werfen, Iasst sich in der Werkzeugleiste
festlegen.

Mehrere Einen anderen Reiter als Hintergrund einblenden. Wenn Sie dabei die Achsen nicht
synchronisieren lassen, konnen Sie die Spektren im Diagramm Uber den Spektren im
Hintergrund zurechtschieben und -zoomen.

Texte und Pfeile (aber nicht mehr editieren!)

3.3.6 Der Diagrammbrowser (rechts)
Einblenden/Ausblenden/aus Ansicht entfernen

Umbenennen, Farben (auch mehrere gleichzeitig &ndern)
[Umschalt] und [Strg] verwenden, um mehrere zu selektieren.

Eigenschaften-Fenster unten 2.

3.3.7 Spektren wieder laden
Offnen-Dialog tiber Menii oder Werkzeugleiste

Drag&Drop
Datenbrowser

3.3.8 Der Datenbrowser (links oben)
Mehrere Ordner ,abonnieren”

Vorschau - schnell durchscrollen
Mehrfach-Selektion

Spektren laden

Filter mit reguldren Ausdriicken

B
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4. QuickStep mit einem Finder/Apo-ldent nutzen

4.1. Durchfuihren einer Identitatsprufung in der Apotheke

EINSCHALTEN

I. Schalten Sie das Analysegerat mit dem Netzschalter ein. (Er ist mit der rechten Hand
unten an der Riickseite des Geréts zu erreichen.) Die Signalleuchte im Taster auf der
Oberseite des Analysegeréts leuchtet rot.

Il. Starten Sie die Identitatsprifungs-Software durch einen Klick auf QuickStep Apo-ldent
im Startmenu oder auf dem Desktop.

FERET QTS TSR]

Bedienungsanleitung
Liesmich
Lizenz
(E QuickStep

Remoteunterskitzung . QuickStep Apo-Ident

i Quickstep 0.10
E Adobe Reader 9
& Internet Explorer
@ Cutlook Express
s
Alle Programme B @ Windows Media Player

E| Abmelden @| S

lll. Beim ersten Start der Software werden Sie gebeten, die Daten lhrer Apotheke
einzugeben, wie sie in den Analyseprotokollen erscheinen soll. Auerdem werden Sie
aufgefordert, einen Pfad fur lhren Archiv-Ordner anzugeben, unter dem elektronische
Kopien der Prifprotokolle und die dazugehorigen Spektren abgelegt werden.

IV. Es offnet sich die QuickStep Apo-ldent-Oberflache.

[ & QuickStep Apo-Ident 010 RC8 =2 EoR %=
Schritt| (& @& & e A4

QuickStep  Beenden Archiv Einstellungen Verbinden Info

1. Auswahl der Substanzklasse Klassisch Fltssig/Salben B
Leermessun [

2) 9

4. Start der Messung ®

Name:  Lanolin
5. Ausgabe des Ergebnisses Lateinisch: L anolinum DAB
Konfidenzz 98,9 % B

MName des Benutzers: PTA Musterfrau

Lieferant: Pharmafirma
Anaab M Verfallsdatum: 29102011 [ |
6. nNgaben zur viessung Bezeichnung der Probe: |Lanclin
Chargennummer: 0815
Bemerkung: |
. =, -
7 Erstellen des Berichts E = ‘_@| Archiv offnen

Gerdtestatus: Bereitschaft
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V. Falls das Analysegerdt noch ausgeschaltet ist, ist der Analyse-Knopf

Start der Messung ® gray  unterlegt und nicht anklickbar. Die Signalleuchte am
Analysegerat leuchtet nicht. Sie kdnnen das Analysegerat auch erst jetzt einschalten.

VI. Das Analysegeréat referenziert nun, was etwa 25 s dauert. Sie hdren vielleicht den
Motor, der die Referenz-Standards bewegt. Anschliellend schaltet die Signalleuchte
auf der Oberseite des Analysegerats auf Grin und der Analyse-Knopf in der Apo-ldent-

Oberflache ist Start der Messung @ gnkickbar.
Durchfuhren der Identitatsprufung
Gehen Sie von oben nach unten durch die einzelnen Abschnitte des Fensters:

1. Unter Auswahl der Substanzklasse wéahlen Sie aus, ob es sich bei der Substanz um
ein Pulver der klassischen Medizin handelt (Klassisch Pulver), um eine Flissigkeit
oder Salbengrundlage der klassischen Medizin (Klassisch Flissig/Salben), um ein
Granulat von traditionellen chinesischen Heilkrautern TCM (Granulat) oder um eine
TCM-Rohdroge. Es kénnen nur die abonnierten Datenbanken selektiert werden.

2. Falls Sie Klassisch Flissig/Salben wahlen, missen Sie den Stempel und das dazu
passende flache Becherglas verwenden und zuerst mit dem sauberen Stempel
referenzieren. Stellen Sie dafiir das leere flache Becherglas mit dem sauberen
Stempel mittig auf das Messfenster und klicken dann auf den oberen Aufnahme-

Knopf Leermessung < _

Bei Pulvern, Granulaten und Rohdrogen ist dieser Schritt nicht erforderlich. Das
Analysegerat referenziert intern. Der Aufnahme-Knopf ist grau unterlegt und lasst sich
nicht anklicken.

3. Fillen Sie nun die Substanz in das Becherglas stellen Sie es mittig auf das
Messfenster.

a. Bei Pulvern und Granulaten soll der Boden etwa 2mm dick bedeckt sein.

b. Bei Flussigkeiten soll der Boden mindestens 1mm bedeckt sein. Stellen Sie
dann den Messstempel in die Flissigkeit. Er erzeugt eine fest Schichtdicke
und eine streuende Reflektionsflache.

c. Bei Salbengrundlagen (pastdsen Substanzen) streichen Sie eine etwa 1mm
dicke Schicht auf die Unterseite des Messtempels, setzen den Stempel in das
flache Becherglas und driicken ihn leicht an.

d. Rohdrogen missen nur so weit zerkleinert sein, dass sie auf dem Boden des
Becherglases liegen.

Verwenden Sie ausschlie3lich die speziellen Becherglaser des Gerateherstellers,
denn der Boden des Becherglases beeinflusst das aufgenommene Spektrum!

Achten Sie darauf, dass die Becherglaser immer gut gereinigt und nicht kontaminiert
sind!

4. Klicken Sie jetzt auf den unteren Startder Messung ® ,der driicken Sie den Taster auf
der Oberseite des Analysegerats. Die Analyse beginnt, die Signalleuchte am Geréat
schaltet auf Rot der Aufnahme-Knopf wird grau unterlegt. Die Probe wird fir etwa 8 s
beleuchtet. Anschlie3end priift das Gerat, ob eine neue Referenzierung notwendig ist
und fiihrt diese gegebenenfalls durch. Das dauert etwa 25 s zusatzlich.

5. Sobald das Spektrum aufgenommen und ausgewertet ist, wird unter Ausgabe des
Ergebnisses angezeigt, um welche Substanz es sich handelt (deutsche und
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lateinische Bezeichnung). Die Signalleuchte am Gerat wechselt wieder auf Grin, und

der Aufnahme-Knopf ist wieder rot und fur eine erneute Messung anklickbar.

6. Fur die Dokumentation nach 886, 11 ApBetrO geben Sie nun die erforderlichen
Angaben unter Angaben zur Messung ein.

Das Verfallsdatum kdnnen Sie tiber Tastatur eingeben oder mit der Maus auswahlen.

Das Feld Bezeichnung der Probe unterbreitet Vorschlage aus der Datenbank. (Das
Ergebnis der Identitatsprifung hat keinen Einfluss auf die Vorschlage.)

Das Feld Bemerkung kénnen Sie flr eigene Zwecke verwenden oder es leer lassen.

7. Jetzt kdnnen Sie die Substanz als gepruft markieren, das Prifprotokoll ausdrucken,
es unterschreiben und zur Dokumentation in lhren Unterlagen ablegen. Dazu klicken

Sie auf das Druckersymbol &= unter Erstellen des Berichts und wahlen im Drucken-
Dialog den gewtiinschten Drucker. Eine Kopie des Ausdrucks im PDF-Format sowie
das Spektrum werden automatisch gespeichert.

=
Weitere Kopien des PDFs kdnnen Sie mit dem Speichern-Symbol an beliebigen
Orten ablegen. Das letzte Prifprotokoll kénnen Sie anzeigen, wenn Sie auf das

Dokument-Symbol . klicken. Um é&ltere Protokolle anzusehen, o6ffnen Sie den

Archiv 6ffnen

Archiv-Ordner mit Hilfe des Links . Die Dateinamen enthalten die
Probenbezeichnung sowie das Datum und die Uhrzeit der Prufung.

QuickStep-Kurzanleitung: feste&flissige Substanzen Einmessen
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4.2. Einmessen von Substanzen fir eine neue Datenbank
mit dem Finder/Apo-ldent

[Wir arbeiten inzwischen lieber mit den Button B8 (fur die Messung einer festen Probe /
Pulver), BB (fur die Stempel-Leermessung vor der Messung einer fliissigen Probe), Bl (fir
die Messung einer flissigen Probe), @l (fir die Messung von Pulver mit dem Probeneinsatz
fur geringe Substanzmengen). Die Referenzierung wird bei Bedarf angefordert.]

1.
2.

421

QuickStep-Software starten, Gerat anschlieRen und einschalten

Falls Sie (auch) die Spektren von Flussigkeiten erfassen wollen, geben Sie im
Eigenschaften-Fenster die Anzahl der Mittelungen ein. Wir empfehlen 2000
Mittelungen. (Mindestens jedoch 500, falls beim Erfassen vieler Spektren die Zeit

Anwenden

eine Rolle spielt.) Klicken Sie dann rechts unten auf | . (Das Gerat muss
selektiert sein =farbig unterlegt, damit die Gerate-Eigenschaften angezeigt werden.)

Einstellungen (nur bei der ersten Messreihe nach der Installation)

Bei ,neue Gerate' unter der Spektrometer-Liste beide Optionen ,Auto-Verbinden‘ und
JAuto-Auswahl’ mit einem Hakchen versehen. Dann verbindet sich die QuickStep-
Software nach dem Start mit dem angeschlossenen Gerét. Eventuell missen Sie das
Geréat in der Liste dieses Mal noch manuell verbinden (Hakchen im Kastchen setzen).

4. Wabhlen Sie im Menu ,Erweiterungen>Datenerfassung>Einstellungen ...|

In den sich 6ffnenden Einstellungen sind die Anzahlen der zu mittelnden Spektren
vorzugeben. Wir empfehlen, sowohl beim Referenzieren als auch bei der
Datenerfassung 2000 einzutragen. (Sind die Spektren sehr vieler Proben zu
erfassen, ist bei der Datenerfassung auch 500 ein guter Kompromiss.)

Im Toolbar 5 @ AT 26 3 %S gie Anzahl der nacheinander aufzunehmenden
(gemittelten) Spektren vorgeben. Wir empfehlen 5 einzutragen, um spater zehn
Spektren in zwei Folgen aufzunehmen.
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10
Datei Bearbeiten Ansicht Diagramm Spektrometer Erweiterungen Hiffe 6 )
= = =S N A =
EEEEE& ¢ T8 ) 13 3leP 1r 26 a1 45 | 2 §u | +
 Diagramm-Typ: |Intensitat B ; v.-;‘u ‘ i M¢ g @\ ) @\ @\ A =
¢ patenbrowser Diagramm ==
[a
[Erusternen I8 :
Datenerfassung Probe (Auto-Referenzierung)
ADU-Korrektur Titan
Analyse 3 Leer
Apo-Ident > Labsphere
Kalibrierung > Stempel
Finder-Steuerung > Nach Erfassung speichern
Postprocessing Einstellungen ...
Benutzerdefinierte Diagramm-Typen
A Tasterkombinationen festiegen <b>Datenerfassung</b> x|
] orsciau 1m Liagramm Zelger
Erweiterungs-Manager Strg+E S 3 5 "
Mittelung bei der Referenzierung: | ZiiE o
Spektrometer = 1 5
-
Gerat | Status Mittelung bei der Datenerfassung: | 2000 3 N\
v SGS1900 v
Filterrad Initial 3¢ '@ Eigenschaften (W4210038)
Lichtquelle Aus (Gerate-Einstellungen Gerate-Referenzen spektrum-Kommentar
Hellspektrum: i =
Name: | W4210038 | || weres ® [(ere) |8
3 Mittelung: | 500] 3| Dunkelintensitat: o (o000 2| @
(Keine) s )
Autn-Speichern Stream-Einstellungen
. e Service-Dialog
| 3| O eineel: e Zettintervall: | 0 |
Neue Gerf Auto-Yerbinden [ Stream: [ 0eskinn 1‘ Fon 10 -‘ N
Auto-Auswahl e —
Gerat \W4210038 andert Status auf 'Idle’ B8

4.2.2 Referenzieren (alle 15-20min)

Damit die Datenbank auf sehr préazisen Spektren beruht, missen die externen Referenzen
vor der ersten Messung und dann alle 15-20 Minuten aufgenommen werden, in der ersten
Stunde nach dem Einschalten sogar noch haufiger. Und bei jedem Wechsel flussig < fest.
(Die internen Referenzen werden automatisch bei jeder Messung aufgenommen.)

7.
8.

LT Weil3referenz Titanoxid messen.

Den schwarzen Ring nicht vergessen!

26 Ein leeres Probenglass messen. Der griine Buttom 1 otlE @ st aktiv, Ring!

9. b) NUR bei Flussigkeiten/Pasten: #S Ein leeres Probenglass mit Stempel messen. Jetzt

ist der blaue Button |~ &

1T 2.6 3L 45

aktiv und der griine wieder gesperrt. Ring!

10. Durch Klick auf den Button & das Diagrammfenster leeren.

QuickStep 0.91RC4

Datei Bearbeiten Ansicht Diagramm

: B B3

Spektrometer Erweiterungen Hilfe

> M

Y2

1T 2:6 3:1L 45

=10lx]

n.
9z

¢ Diagramm-Typ: [Infensitat

¥ patenb 12

4.2.3 Eine Probe

Diagramm 1 7 14 )

messen

4 |
fbis| 1

® (g

|

LS

0o | 1,00

11a,11b (e 2x)

OF @\ @\ @)\ A ot

Das Probenglas muss beim Einmessen so mit der Probe befillt werden, wie dies spater bei
den Prifungen erfolgen soll. Bei Pulvern soll der Boden mit 2-3mm Substanz bedeckt sein.
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Bei Flussigkeiten reicht Lmm. Pasten werden auf den Stempel aufgetragen, so dass sie sich
beim eindriicken in das Probenglas tber die Stempelflache verteilen. (Von unten sichtbar)

11.

a) Bei festen Proben (Pulver, Granulate, Krauter): Durch einen Klick auf = wird das
Spektrum der Probe finfmal gemessen (bzw. so oft, wie eingestellt). Zwischen den
Messungen —wenn die Beleuchtung der Probe kurz erlischt— das Probenglas drehen,
damit eventuelle Richtungsabhangigkeiten heraus gemittelt werden. Dann die Probe

schutteln, damit eine neue Lage der Teilchen entsteht. Den Ring nicht vergessen!
Dann noch einmal auf = klicken und zwischendurch drehen.

b) Flussigkeiten/Pasten genauso wie feste Proben messen, aber mit B Ring!

12. SchlieRlich alle gesammelten

13.einen fur die Weiterverar-
beitung geeigneten Datei-
namen eingeben  und

wahlen

Der Dateiname muss die
festgelegte Form haben,
damit die Spektren beim
Erstellen des  chemo-
metrischen Modells (=der
Datenbank) beriicksichtigt
werden:

[ziffern] [Buchstaben] 1.csv

Spektren abspeichern: & anklicken und dann

123_AA_1|csv

7 Ordner-Browser

[<)Erene [ peskiop |[201104012_Musterspektrum|

Orte
\ Suchen
@ 2uletzt verwendet

[Ordiner anlegen)
+ GroBe  Letzte Anderung -
27,8K8 08:53
27,8K8 08:53
27,9K8 08:53
27,8K8 08:53
27,8K8 08:53

14
[

QuickStep (csv)
I Speichern Alle speichern ][ Abbrechen J

Name 2
123_AA_l.csv
123_AA _2.csv
123_AA_3.C5v
123_AA_d.csv
123_AA_S.csv

Rene
- Deskiop
o WIN XP (C:)
» DATEN (F:)
e, DVD-Laufwerk (G:)

Hinzufigen!

wsgabe-Kultur: | System

o

Die ziffern stehen fur die Probennummer, die zu der bestimmten Probe weist und auf
dem Probenbehélter vermerkt werden sollte. Die (grof3en und kleinen Buchstaben
vermeiden, dass ein Dateiname doppelt vorkommt. Wir empfehlen, die
Messkampagnen mit A, B, ... Z, AA, AB, ... AZ, BA, ... durchzuzahlen. Die, 1‘ sorgt

dafiir, dass die Dateien durchnummeriert.

14. Zuletzt durch Klick auf den Button & das Diagrammfenster leeren.
15. Ist es wieder Zeit zu referenzieren?

Geben Sie einen Dateinamen an
Name: 123_AA_1|csy
B

¥ Ordner-Browser

[<)[E= Rene [ Deskiop |[201104012_musterspektrum|

orte
\ Suchen
@ zuletzt verwendet

Name 2
123_AA_1.csv
123_AA 2.csv
123_AA_3.csv
123_AA_4.csv
123_AA _S.csv

27,8KB 02:53
27,8KB 08:S3
27,9kB 08:53
27,8KB 08:53
27,8KB 08:53

Rene
2 Desktop
» WIN XP (C:)
 DATEN (F2)
0, DVD-Laufwerk (G:)

(3

inzufligen’

4 GroBe Letzte Anderung -

QuickStep (csv)

Ordner anlegen

o

wsgabe-Kultur: | System

EJ [ Speichern ][A!Iespe'chem“ Abbrechen ‘

Version 22.03.21
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173_aa_thesw

In Crdrer speichern: ﬁzﬂllﬂétnlzfl\dusterspekn'um

7 Ordner-Browser

B[E‘v Rene ][E" Desktop J[2011040127Musterspektrum]

Qrclner anlegen

Orte

), Suchen

@ Zuletzt verwendet
[ Rene

[ Desktop

o WIN P (C1)

o DATEM (F3)

i), DvD-Laufwerk (G:)

Name 2

[ 123_84_1.cv
[ 123_88_2.cov
[ 123_84_3.cov

11123_AA_4.csv

| 1/ 123_AA_S.csv

»

GriBe  Letzte Anderung .
27,8KB 08:53
27,8KB 08:53
27,9KB 08:53
27,8KB 08:53
27,8KB 08:53

QuickStep (csv) B

wsgabe-Kulur:  |System E] l Speichern I &lle speichern abbrechen
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4.3. PLS - Der Quantifier (Nutzen einer Datenbank zur
Konzentrationsmessung)

Dieses Plugin setzen wir nicht mehr ein, weil unsere Industrie-Software HS Predictor fir
diesen Zweck viel besser geeignet ist und auch chemometrische Modell verarbeitet, die mit
dem Calibration-Wizard der Firma SensoLogic entwickelt wurden.

NIR-Spektroskopie eignet sich dazu, Konzentrationsmessungen in Gemischen, Lésungen
oder Suspensionen durchzufihren. Dazu wird eine Reihe von Proben mit bekannten
Konzentrationen zusammengestellt, welche den spateren Messbereich gut abdecken. Aus
deren Spektren errechnet man mit Hilfe von multivariater Datenanalyse (einem statistischen
Verfahren) das sog. chemometrische Modell. Dieses berechnet nun aus dem Spektrum jeder
neuen Probe die Konzentrationen. Der grundlegendste Algorithmus ist die PLS1 (partial least
square)

Liegt nun ein solch ein PLS1-Modell vor, kann man es mit Hilfe des Quantifier-Fensters in
QuickStep einfach und schnell auf alle angezeigten Spektren anwenden, egal ob gespeichert
oder gerade aufgenommen. Gehen Sie wie folgt vor:

Quantifizierer (Feststoffverhaeltnis] x|

2. Das Quantifier-Fenster 6ffnen Sie mit dem Buttton ¥z oben e [resmemm
i Vorverarbeitung: |51
rechts im Toolbar.

4

[# Modell-Information

3. Wahlen sie die gewiinschte PLS-Datei. Der oberste BUtton | s s obe 2o

Feststoffyerhaeltnis: 55,91 %

Offn et d e n Date I - B rOWSG r . 20111109-K-PS5545halb_probe_S.csv:

Feststoffverhaeltnis: 70,41 %

4. Das Quantifier-Fenster zeigt die Ergebnisse fur alle Spektren | oo pobe s

Feststoffverhaeltnis: 83,04 %

im Diagramm an. Wechseln Sie die Spektren in der | ...
Darstellung aktualisiert sich auch das Quantifier-Fenster. SRR

5. Sie kdnnen auch mehrere Quantifier-Fenster 6ffnen und sich —
die Ergebnisse verschiedener PLS-Modelle gleichzeitig -
anzeigen lassen. (z.B. Fettgehalt und Proteingehalt)

Si8ix

Duts Bawbaten fscht Quganm  Sombtromster  Epwstmuren e

= = L] { RIPIF & = s ulw

|

Ververarbating

Asoxe Fetsaltvehaotri ps

TF usDum Plesto-dot e cht

A = MadebInfomoation

Quantifizierungsergebaisse
+ Pndsk rhaensron 20111108 ) pATschab_prcbe2.cov:
Feststoffverhoeknis: 5591 %

20111109 ) pA0SE: prcke 225 201111084 FETASb pecbe 5o
Plesttol-Antesk 77,6 % Teststoffverhaeknis: 70,41 %

2 201111094 -$7053hab_probe_S.csv:
stk 64,773 r Teststoffverhacknis: 13,04 5

20115109 FTDS Db, pvcke, 5csv:
Plestal Anted: 70,30 % e AT

Plestol Anted 43% =

5 =
R —r—= st |
P mmomowt | Schbeben

Foiwsen s Veemclvissos 1 140 Ostman bowed ¥4 fiea751 0,258
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4.4. PCA - Der Identifier (Nutzen einer Datenbank zur Identifikation)
6. &

4.5,
5. Nach den Messungen

5.1. Abschalten von Gerat und PC
5.2. Reinigung der Becherglaser

5.3. Reinigung des Gerates
6. Anhang

6.1. Die Installation der QuickStep-Software im Detail

Da die Entwickler-Version in kurzen Zeitabstdnden verandert wird und dann jeweils nur
wenige Installationen stattfinden, melden viele Virenscanner den Installer als verdachtig!

Das Programm QuickStep.exe startet den Installer fur die Quickstep-Software, welche das
Spektrometer ansteuert und die wir unter die Open-Source-Lizenz GPL gestellt haben.

Stimmen Sie dem Lizenzvertrag zu und klickn Sie weiter.
1) QuickStep 0.10 Setup =n =R
Endbenutzer-Lizenzvertrag H i pe rS Ca n

Lesen Sie bitte den folgenden Lizenzvertrag.

we move the light for you

GNU GENERAL PUBLIC LICENSE Version 3, *
29 June 2007

Copyright (C) 2007 Free Software Foundation, Inc. <http-//fsf org/>
Everyone is permitted to copy and distribute verbatim copies of this
license document, but changing it is not allowed.

Preamble

Drucken ] [ Zuriick ][ Weiter ] [Abbrechen
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14 QuickStep 0.10 Setup == =
Benutzerdefiniertes Setup HiperSCan

Wahlen Sie die zu installierenden Funktionen.

i

Klicken Sie auf die folgenden Symbole, um die Installationsmethode fir die Funktionen zu
andern.

Das komplette Programmpaket.

=3 ~ | Programm
= ~ | Apo-Ident
=~ | Geratetreiber

Diese Funktion erfordert OKB auf
der Festplatte. Es sind 3 von 3
untergeordneten Funktionen
gewahlt, die 23KB auf der
Festplatte freigeben.

Speicherort: C:\Program Files\Hiperscan\QuickStep 0.10Y

[ Zuriicksetzen ][Dahenhéger!erwendung” Zuriick ][ Weiter J[ Abbred'1en]

12 QuickStep 0.10 Setup == =R
Bereit zum Installieren von QuickStep 0.10. H I pe rS Ca n

]

Klicken Sie auf “Installieren”, um mit der Installation zu beginnen. Klicken Sie auf
"Zurick”, um die Installationseinstellungen anzuzeigen oder zu &ndern. Klicken Sie auf
"Abbrechen”, um das Setup zu beenden.

Zuriick ][ @'Lnsmllieren ] [Abbremen

1) QuickStep 0.10 Setup = =R
QuickStep 0.10 wird installiert Hi pe rScan

i

Warten Sie, wahrend QuickStep 0. 10 installiert wird.

Status:

Zuriick Weiter
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121 QuickStep 0.10 Setup == =R

QuickStep 0.10 wird installiert H I pe rS Ca n

e light for you

Warten Sie, wahrend QuickStep 0. 10 installiert wird.

Status:
"] Windows-Sicherheit ==

Mdchten Sie diese Geratesoftware installieren?

Mame: Hiperscan GmbH LibUSBE-Win32 Devices
6’ Herausgeber: HiperScan GmbH

iSoftware von "HiperScan GmbH" immer vertrauen! Installieren ] [ Nicht installieren ]

[ Sie sollten nur Treibersoftware von vertrauenswirdigen Herausgebern installieren. Wie kann
festgestellt werden, welche Gerdtescftware bedenkenlos installiert werden kann?

1) QuickStep 0.10 Setup = =R

HiperScan

we move the light for you

QuickStep 0.10 Setup abgeschlossen.

Klicken Sie auf "Fertig stellen”™, um das Setup zu beenden.

[ Quickstep starten

Zuriick Fertig stellen

6.2. Die Installation der IdentModul-Software im Detail
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15 Ident-Modul 0.10 Setup =n =R
H |persca n Bitte lesen Sie den Ident-Modul

0.10-Lizenzvertrag.
we move the light for you ]

Lizenzvertrag -
zwischen

dem Nutzer des Software-Produkts

und Firma HiperScan GmbH, Dresden

ber die Lizensierung des SOFTWARE-
PRODUKTS IdentModul einschlieflich der vom

Kunden abonnierten und in die Software
integrierten Datenbanken

Drucken Zuriick Installieren ] | Abbrechen

12 Ident-Modul 0.10 Setup == =R

HiperScan

wea move the light for you

Ident-Modul 0.10 Setup abgeschlossen.

Klicken Sie auf "Fertig stellen”, um das Setup zu beenden.

6.3. Die Installation des USB-Treibers im Detail

Sobald das Analysegerat per USB an den PC/Laptop mit der installierten QuickStep-
Software angeschlossen ist, wird das USB-Gerét erkannt und der passende Treiber wird
installiert. Das geht im Prinzip vollautomatisch erfordert aber dennoch ein paar Mausklicks.

Im ersten erscheinenden Fenster kdnnen Sie auf die Verbindung zu Windows-Update
verzichten. Klicken Sie Weiter.

Version 22.03.21 23/34



Handbuch Apo-ldent - Deusch —

4

hiperscan

Assistent fir das Suchen neuer Hardware

.: Willkormen
E s wird nach aktusller und aktualizierter Software auf dem

Computer, auf der Hardwareinstallations-CD oder auf der
Windows Updatewebsite [mit [hrer Erlaubniz] gezucht.

D atenschutzrichtlinie anzeigen

Soll eine Verbindung mit 'Windows Update hergestellt werden,
um nach Software zu suchen?

" Ja, nur diese eine Mal
o .

wenn ein Gerdt angeschlossen wird

Klicken Sie auf "Weiter", um den Yorgang fortzuzetzen.

| Wwieiter » | Abbrechen|

Im zweiten Fenster wahlen Sie automatisch installieren, denn die Installation der QuickStep-
Software hat den Treiber bereits im System verankert. Windows kann ihn dem Analysegerét
selbstatig zuordnen. Klicken Sie Weiter.

Assistent fir das Suchen neuer Hardware

.I Mit diezem Azsistenten kannen Sie Software fr die folgende

Hardwearek omponente inztallieren:

Microspectrameter SG51300

. '_j Falls die Hardwarekomponente mit einer CD
‘A oder Diskette geliefert wurde, legen Sie diese
jetzt ein.

Wie michten Sie vorgehen?

{* Software autamatizch instalieren [emplohlant

" Software von einer Liste oder bestimmten Quelle
installieren [fur fortgeschrittene Benutzer]

Klicken Sie auf "Weiter", um den Yorgang fortzuzetzen.

< Zurick, | Wwieiter » | Abbrechen|

Der Verlauf der Installation wird mit einem Fortschrittsbalken angezeigt.

Die Software wird installiert. .. .

% Microspectrometer SG51900

libusb0.di
nach C:NWINDOWS spstem32

Im letzten Dialogfenster klicken Sie auf Fertig stellen.
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Assistent fir das Suchen neuer Hardware

= Fertigstellen des Assistenten
Ny
&

Diie Software fiir die folgende Hardware wurde installiert;

=

Microzpectrometer SG51900

Klicken Sie auf “Fertig stellen’. um den Worgang abzuschlieBen.

< Zuriick Sbbrechen |

Das System meldet daraufhin die erfolgreiche Installation des USB-Treibers.

I |

i Neue Hardware gefunden X

Die neue Hardware wurde installiet und kann jetzt
verwendet werden.

Seit Signatur nicht mehr bendétigt:

I Windows-Sicherheit =3

Der Herausgeber der Treibersoftware konnte nicht Gberpriift

werden.

< Diese Treibersoftware nicht installieren
Sie sollten auf der Website des betreffenden Herstellers nach aktualisierter
Treibersoftware fir das Gerdt suchen.

< Diese Treibersoftware trotzdem installieren
Installieren Sie nur Treibersoftware, die Sie von der Website oder einem
Datentriger des Herstellers erhalten haben. Nicht signierte Software aus
anderen Quellen kann Schaden auf dem Computer verursachen oder zum
Verlust bzw. Diebstahl von Informationen fihren.

V Details einblenden
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Datei 6ffnen - Sicherheitswarnung

Der Herausgebher konnte nicht verifiziert werden. Mochten Sie
diese Software ausfuhren?
_-El. Name: ...nloads\IdentModul x86_de 2009-10-
I;\!:__‘ Herausgeber: Unbekannter Herausgeber

Typ: Windows Installer-Paket

Von: ChUsers\Stefan\Downloads\identModul_x86_de...

Ausfiihren | | Abbrechen |

Vor dem Offnen dieser Datei immer bestatigen

Diese Datei verflgt Uber keine gultige digitale Signatur, die den
[ Herausgeber verfiziert. Sie solten nur Software ausfuhren, die von
k Herausgebem stammt, denen Sie vertrauen. WWelche Software kann

ausgefuhrt werden?

mono-2.6.7-gtksharp-2.12.10...
RSz

1RC2_all_de.exe

Mono installieren

'] Setup - Mono 2.6.7 with GTK# 2.12.10 =

d Y Welcome to the Mono 2.6.7 with
GTK# 2.12.10 Setup Wizard
This will install Mono for Windows 2.6.7 on your computer.

It is recommended that you close all other applications before
continuing.

Click Next to continue, or Cancel to exit Setup.

f Ned> | [ Cancel |
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License
Please read the following important information before continuing.

Please read the following License Agreement. You must accept the terms of this
agreement before continuing with the installation.

The C# compiler is dualdicensed under the MIT/X11 license and the GNU General @
Public License (GPL). The tools are released under the temms of the GNU General ()
Public License (GPL). The runtime libraries are under the GNU Library GPL 2.0

(LGPL 2.0). The class libraries are released under the terms of the MIT X11 license.

The Mono runtime and the Mono C# Compiler are also available under a proprietary
license for those who can not use the LGPL and the GPL in their code.

For licensing details, contact monodicensing@ximian.com

Information
Please read the following important information before continuing.

When you are ready to continue with Setup, click Next.

Release Notes for Mono, Gtk# and XSP Combined Windows Installer.
By The Mono Team <mono@novell.com> Jul 14, 2010
Based on the work of Francisco G. Martinez (Paco)

Check http://qo-mono.com/archive/2.6.7/ for release details.
General Description:

This installation includes Mono 2.6.7 for Windows and the
Gtk# 1.0.10 and 2.12.10 for Windows. It also includes a

built and configured version of XSP.

Installer Changes:
s (v

TP -

Select Destination Location
Where should Mono 2.6.7 with GTK# 2.12.10 be installed?

,’) Setup will install Mono 2.6.7 with GTK# 2.12.10 into the following folder.

To continue, click Next. If you would like to select a different folder, click Browse.

| (oome )

At least 240,3 MB of free disk space is required.

([ <Beck J[_Net> ] [ Cancel ]
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Select Components
Which components should be installed?
AL

Select the components you want to install; clear the components you do not want to
install. Click Next when you are ready to continue.

[¥] GTK+ 2.10 and Gnome 2.16 Files 59,1 MB

.. [¥] Gtk# 2.12.10 Files 152 MB
- [¥] Samples 27MB
XSP files 12MB

.. [¥] XSP 2.0 Shell Integration

Cumrent selection requires at least 300,6 MB of disk space.

[ <Back ][ Net> | [ Cancel ]

Select Start Menu Folder
Where should Setup place the program’s shortcuts?
mo

Setup will create the program'’s shortcuts in the following Start Menu folder.

To continue, click Next. If you would like to select a different folder, click Browse.
[

| pr—

<Back || Nedt> | [ cancel |

Port Selection
What Port should XSP use?
mono

Please specify the port that XSP will use or accept the default, then click Next.
Port:

] |

[ <Back ][ Net> ][ Cancel |
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Ready to Install o
Setup is now ready to begin installing Mono 2.6.7 with GTK# 2.12.10 on your
mono’

computer.

Click Install to continue with the installation, or click Back if you want to review or
change any settings.

Destination location:
C:\Programme\Mono-2.6.7

Setup type:
Full installation

Selected components:
Mono Files
GTK+ 2.10 and Gnome 2.16 Files
Gtk# 2.12.10 Files
Samples
XSP files 3
XSP 2.0 Shell Integration (vl

([ <Beck J{_pstal | [ Cancel |

BE]

Installing N
Please wait while Setup installs Mono 2.6.7 with GTK# 2.12.10 on your computer.
mono’

C:\Programme'\Mono-2.6. 7\share'\applications\ilcontrast .desk

Al mE

Completing the Mono 2.6.7 with
GTK# 2.12.10 Setup Wizard

Setup has finished installing Mono 2.6.7 with GTK# 2.12.10 on
your computer. The application may be launched by selecting
the installed icons.

Click Finish to exit Setup.

QuickStep installieren

Version 22.03.21 29/34

\ghiperscan



Handbuch Apo-ldent - Deusch — \g
hiperscan
N\

MEIX

Hlperscan Willkommen beim Setup von QuickStep

we move the light for you 0 91

( -
%) QuickStep 0.91 Setup

Setup installiert QuickStep 0.91 auf IThrem Computer. Klicken
Sie auf "Weiter®, um fortzufahren, oder auf "Abbrechen”, um

Setup zu beenden.

Weiter | [Abbrechen]

L

1) QuickStep 0.91 Setup BE
Endbenutzer-Lizenzvertrag H | p e r S C a n

Lesen Sie bitte den folgenden Lizenzvertrag.

we move the light for you

GNU GENERAL PUBLIC LICENSE Version 3, }"‘
29 June 2007

Copyright (C) 2007 Free Software Foundation, Inc. <http//sf org/>
Everyone is permitted to copy and distribute verbatim copies of this
license document, but changing it is not allowed.

Preamble ™

[¥]i¢h stimme den Bedingungen des Lizenzvertrags zu

[ Drucken ] [ Zuriick ][ Weiter ] [Abbrechen]

(.
%) QuickStep 0.91 Setup

Benutzerdefiniertes Setup H | pe rS can

Wahlen Sie die zu installierenden Funktionen.

we move the light for you

Klicken Sie auf die folgenden Symbole, um die Installationsmethode fiir die Funktionen zu

andern.
=} Das komplette Programmpaket.
Dateiverknipfungen
Themen
& Erw?iterur\gen Diese Funktion erfordert OKB auf

Geratetreiber der Festplatte. Es sind 5 von 5
untergeordneten Funktionen
gewahlt, die 17MB auf der
Festplatte erfordern.

Speicherort: C:\Programme \Hiperscan\QuickStep 0.91\ Durchsuchen...
[ Zuriicksetzen ][ Datentragerverwendung ] [ Zuriick " Weiter ][ Abbrechen ]
30/34
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15! QuickStep 0.91 Setup M=
Bereit zum Installieren von QuickStep 0.91. H | pe rS Ca n

Klicken Sie auf "Installieren”, um mit der Installation zu beginnen. Klicken Sie auf
“Zuriick®, um die Installationseinstellungen anzuzeigen oder zu &ndern. Klicken Sie auf
“Abbrechen”, um das Setup zu beenden.

[ zuriick | Installieren [ Abbrechen ]
[ 1% Quickstep 0.91 Setup =
QuickStep 0.91 wird installiert Hi pe I‘S can

e~ wemomdokhiforvou ]

Warten Sie, wahrend QuickStep 0.91 installiert wird.

Status: Neue Dateien werden kopiert
(FESSRAESEEEERARAAAEEEEEARAAASEEEERRAAAASEEEERRARAREEE )
1) Quickstep 0.91 Setup M (=
HlperSCan = QuickStep 0.91 Setup abgeschlossen.
we move the light for you

Klicken Sie auf "Fertig stellen”, um das Setup zu beenden.

[[] Quickstep starten

[ Fertig stellen'

IdentModul installieren
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15 1dent-Modul 0.91 Setup M (=

Bitte lesen Sie den Ident-Modul

H | pel’S Ca n 0.91-Lizenzvertrag.

we move the light for you ]

Lizenzvertrag &)
zwischen

dem Nutzer des Software-Produkts

und Firma HiperScan GmbH, Dresden

tber die Lizensierung des SOFTWARE-
PRODUKTS IdentModul einschlieBlich der vom

Kunden abonnierten und in die Software
integrierten Datenbanken

‘V,;
Installieren ] [ Abbrechen ]
15/ 1dent-Modul 0.91 Setup M=
Ident-Modul 0.91 wird installiert HiperScan

Warten Sie, wahrend Ident-Modul 0.91 installiert wird.

(1) 1dent Modul 0.91 Setup =)o
HiperScan

Ident-Modul 0.91 Setup abgeschlossen.

we move the light for you

Klicken Sie auf "Fertig stellen”, um das Setup zu beenden.
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6.4. Erstellen eines PCA-Modells aus aufgenommenen Spektren
[nur mit HiperScan-interner Software durchihrbar]

A. Beim Einmessen von Rohstoffen fir eine Datenbank entstehen die zwei
Verzeichnisse Rohdaten und Referenzierung. Bei miissen in einem sonst leeren
Ubergeordneten Verzeichnis stehen.

B. Zuerst werden die Rohdaten mit den Referenzierungen zu prozessierten Spektren
verarbeitet. Dazu wird dieses Ubergeordnete Verzeichnis mit den Maus Uber die Datei
Hier Verzeichnis loslassen Reapplied.cmd im Verzeichnis
AbsorbanceTool geschoben. Es 6ffnet sich eine Konsole und zeigt den Fortschritt
der Berechnung an.

C. AnschlieBend steht ein Verzeichnis Processed ... mit den prozessierten Spektren
im Verzeichnis AbsorbanceTool. Von hier verschiebt man sie am besten in sein
Arbeitsverzeichnis. In das Processed -Verzeichnis mussen dann noch die Dateien
example.template, parameters.txt und ggf. auch identities.txt und
names . txt kopiert werden.

D. Bis zum Erstellen des endgiltigen Modells hat nur die Datei example.template
wirklich Bedeutung. Darin stehen die Einstellungen fur den PCA-Algorithmus.

E. Das Verzeichnis Processed ... wird nun uber
Hier Verzeichnis loslassen.cmd im  Verzeichnis FactorAnalysis
geschoben. Es offnet sich wieder eine Konsole, die den Fortschritt der PCA-
Berechnung anzeigt.

F. AnschlieRend steht die Datei Ausgabe.pca mit dem PCA-Modell im Verzeichnis
FactorAnalysis.

G. Um diese Datenbank (korrekt: dieses Modell) zu verwenden, den Identifier starten

durch Klick auf ¢ (oder im Menl Erweiterungen>Identifier) Der Identifier in
QuickStep kann Ausgabe . pca einlesen und auf alle Spekten im aktuellen Diagramm
anwenden.

x und parameters. txt in Processed-Ordner kopieren, ggf. auch identities.txt auch
Processed-Ordner verschieben
example.template editieren:

- Solid/Fluid

- Inputwavelength z.B. 1050-1400;1520-1850

- Preconditioner aus QuickStep Pipette lernen: Vorverarbeitung (In QS nicht andern)

-  SG_PARAMETERS Polynom-Ordnung;Anzahl Punkte;Ableitung

Rest (Bis auf PROJECTION DIMENSION) sind nur Default-Vorgaben fiir QS

- ALGORITHM aus QuickStep Pipette lernen: ID-Modell (In QS ruhig &ndern)

-  PROJECTION DIMENSION Wieviele Hauptkomponenten berechnen?

- PCA_DIMENSION Wieviele Hauptkomponenten angewendet werden? In QS verand.
Auf Factor-Analysis ,Hier....cmd® schieben = Ausgabe.pca
Ausgabe.pca in Identifier laden

Version 22.03.21 33/34



Handbuch Apo-ldent - Deusch —

g‘ hiperscan

Man kann auch names.txt ggDatei mit ,Bezeichnung[Tab]neuerName* laden
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