Software OPUS Lizenzvereinbarung

Dieser Lizenzvertrag ist eine rechtsverbindliche Vereinbarung zwischen lhnen
(nachfolgend LIZENZNEHMER genannt) und der Bruker Optics GmbH & Co.
KG, Rudolf-Plank-StraBe 27, 76275 Ettlingen, eingetragen im Handelsregister
des Amtsgericht Mannheim unter HRA 710333 (nachfolgend LIZENZGEBER
genannt). Bitte lesen Sie diesen Vertrag sorgfiltig durch. Mit dem Offnen der
versiegelten Datentragerhiille erklaren Sie sich mit den folgenden Bedingun-
gen und Konditionen des Lizenzvertrages einverstanden. Wenn Sie mit den
Bedingungen und Konditionen des Lizenzvertrages nicht einverstanden sind,
schicken Sie die ungedffnete Datentragerhiille zuriick an Bruker Optics
GmbH & Co. KG.

1. Gegenstand des Vertrages

Gegenstand des Vertrages sind das auf dem mitgelieferten Datentrager befindliche
Programm OPUS, die Softwareerweiterungen von OPUS (nachfolgend SOFT-
WARE genannt) bzw. urheberrechtlich geschitzte Bibliotheken oder digitale Daten
(nachfolgend DATEN genannt) sowie die dazugehdrige Begleitdokumentation. Der
LIZENZGEBER macht darauf aufmerksam, dass es nach dem Stand der Technik
nicht moglich ist, SOFTWARE und DATEN so zu erstellen, dass sie in allen Anwen-
dungen und Kombinationen fehlerfrei arbeiten. Gegenstand des Vertrages sind
daher nur die SOFTWARE und/oder DATEN, die im Sinne der Produktbeschreibung
und der Benutzeranleitung grundsatzlich brauchbar sind.

2. Nutzung und Beschrankung

Der LIZENZNEHMER ist berechtigt, die auf dem mitgelieferten Datentrager befindli-
che SOFTWARE und/oder DATEN auf einem (1) Rechner zu installieren, auszufiih-
ren und/oder zu nutzen. Sollte der LIZENZNEHMER die SOFTWARE und/oder
DATEN auf weiteren Rechnern installieren, ausfiihren und/oder nutzen, muss er
weitere zusatzliche Lizenzen erwerben.

Der LIZENZNEHMER ist berechtigt, Kopien der SOFTWARE und/oder DATEN auf
Netzwerkservern zu speichern bzw. zu installieren, unter der Bedingung, dass diese
Kopie ausschlieBlich zur Installation oder Ausfiihrung der SOFTWARE und/oder
zum Lesen der DATEN Uber ein Netzwerk auf einem (1) lokalen Rechner verwendet
wird. Die Aufteilung einer Lizenz oder die gleichzeitige Verwendung einer einzigen
Lizenz fur mehrere Rechner ist streng untersagt. Wenn der LIZENZNEHMER
OPUS in Kombination mit dem OPUS/DLL Paket verwendet, darf OPUS zur Konfi-
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guration und Wartung der OPUS/DLL Installation auf einem zweiten Computer ins-
talliert werden.

3. Ubertragung der Lizenz

Der LIZENZNEHMER ist nicht berechtigt, die SOFTWARE und/oder DATEN oder
Auszige davon kostenlos oder gegen Entgelt an Dritte weiterzugeben, zu verlei-
hen, zu vermieten, zu verpachten oder zu verkaufen. Ist eine Weitergabe der
SOFTWARE und/oder DATEN unumganglich (z. B. durch den Verkauf eines Spekt-
rometers), darf diese Weitergabe nur durch den LIZENZGEBER erfolgen. Der
LIZENZNEHMER ist verpflichtet, den LIZENZGEBER rechtzeitig und schriftlich
Uber die beabsichtigte Weitergabe zu informieren.

4. Sonstige Einschrankungen

Der LIZENZNEHMER ist nicht berechtigt, die SOFTWARE abzuandern, anzupas-
sen, zu Ubersetzen, zuriickzuentwickeln (Reverse Engineering), zu dekompilieren
oder zu disassemblieren oder auf andere Weise den Quellcode der Software her-
auszufinden. Der LIZENZNEHMER ist nicht berechtigt, die DATEN in einer anderen
als der in den Produkthandbtichern beschriebenen Weise zu nutzen und Informatio-
nen, gleich in welcher Form, aus den DATEN zu extrahieren. Ausdrucke oder
andere Abbildungen der Daten oder Teile davon muissen mit einem Copyrightver-
merk versehen werden.

5. Eigentums- und Urheberrechte

Die SOFTWARE, die DATEN und die Begleitdokumentation sowie jede Kopie
davon sind Eigentum des LIZENZGEBERS und durch Urheberrechte, internationale
Vertragsbestimmungen und andere anwendbare nationale Rechtsvorschriften
geschitzt. Der LIZENZNEHMER ist daher verpflichtet, die SOFTWARE und/oder
DATEN sowie das Begleitmaterial wie jedes andere urheberrechtlich geschitzte
Material zu behandeln. Ausgenommen hiervon sind (a) eine Kopie der SOFTWARE
und/oder DATEN ausschlieBlich fur Sicherungs- und Archivierungszwecke bzw. (b)
das Transferieren der SOFTWARE und/oder der DATEN auf eine (1) Festplatte,
vorausgesetzt, das Original wird ausschlieRlich fir Sicherungs- und Archivierungs-
zwecke aufbewahrt. Ein Vervielfaltigen der Begleitdokumentation fiir die SOFT-
WARE und/oder DATEN ist untersagt. Der LIZENZGEBER macht darauf
aufmerksam, dass der LIZENZNEHMER fur alle Schaden aufgrund Urheberrechts-
verletzungen haftet, die dem LIZENZGEBER aus einer Verletzung dieser Vertrags-
bestimmungen durch den LIZENZNEHMER entstehen.
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6. Gewadhrleistung und Haftungsbeschrankung

Der LIZENZGEBER gewabhrleistet fur einen Zeitraum von 24 Monaten ab dem Emp-
fangsdatum der SOFTWARE und/oder DATEN, dass diese im Wesentlichen geman
den beigefugten Produkthandbichern verwendet werden kdénnen und dass der
Datentrager, auf dem die SOFTWARE und/oder DATEN geliefert wurden, bei nor-
maler und vertragsgerechter Benutzung und Instandhaltung frei von Material- oder
Verarbeitungsfehlern ist. Sollte das Speichermedium, auf dem die SOFTWARE und/
oder DATEN geliefert werden, Material- oder Verarbeitungsfehler aufweisen, erhalt
der LIZENZNEHMER bei Einsendung des defekten Datentragers einen kostenlosen
Ersatz.

Aus den vorstehend unter 1. genannten Griinden Ubernimmt der LIZENZGEBER
keine Haftung fir die Fehlerfreiheit der SOFTWARE, DATEN und der Begleitdoku-
mentation. Es wird weder ausdricklich noch stillschweigend eine Gewahrleistung
Ubernommen, die Folgendes einschlie3t, aber nicht darauf beschrankt ist, dass die
SOFTWARE und/oder DATEN den Anforderungen und Zwecken des LIZENZNEH-
MERS genlgen oder zusammen mit anderen Programmen oder Hardwarekompo-
nenten funktionieren. Die Verantwortung fur die richtige Auswahl und die Folgen der
Benutzung der Software, sowie der damit beabsichtigten oder erzielten Ergebnisse
tragt der LIZENZNEHMER selbst. Die Haftung des LIZENZGEBERS ist auf Vorsatz
und grobe Fahrlassigkeit beschrankt.

Der LIZENZGEBER kann auf keinen Fall fur besondere, zufallig entstandene oder
indirekte Schaden oder Folgeschaden gleich welcher Art (einschliel3lich, aber nicht
beschrankt auf Schaden aus entgangenem Gewinn, Betriebsunterbrechung, Verlust
von Betriebsdaten oder andere finanzieller Verluste) haftbar gemacht werden, die
aufgrund des Einsatzes bzw. Nichteinsatzes der SOFTWARE und/oder der DATEN
entstanden sind. Dies gilt auch dann, wenn der LIZENZGEBER zuvor auf die Mdg-
lichkeit solcher Schaden hingewiesen wurde. In jedem Fall beschrankt sich die Haf-
tung des LIZENZGEBERS auf die Riickerstattung des Kaufpreises fiir SOFTWARE
und/oder DATEN. Da einige Staaten und Rechtordnungen einen Ausschluss oder
eine Beschrankung der Gewahrleistung fur Folgeschaden oder zufallig entstandene
Schaden nicht gestatten, gilt die obige Beschrankung mdglicherweise nicht in
jedem Fall.

Die SOFTWARE ist so vorkonfiguriert, dass der LIZENZNEHMER diese daten-
schutzkonform nutzen kann. Fur die tatsdchliche Umsetzung einer datenschutzkon-
formen Nutzung ist der LIZENZNEHMER jedoch selbst verantwortlich. Der
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LIZENZGEBER gewahrleistet in diesem Zusammenhang nicht, dass der LIZENZ-
NEHMER mit der Nutzung der Software sdmtliche datenschutzrechtlichen Anforde-
rungen der EU-Datenschutz-Grundverordnung (DSGVO) umgesetzt hat. Anspriiche
gegen den LIZENZGEBER aufgrund der Verletzung datenschutzrechtlicher Pflich-
ten des Lizenznehmers sind ausgeschlossen.

7. Dauer des Vertrages

Der Vertrag lauft auf unbestimmte Zeit. Das Recht des LIZENZNEHMERS zur Nut-
zung der SOFTWARE und/oder DATEN erlischt automatisch ohne Kiindigung,
wenn er eine Bedingung dieses Vertrages verletzt. In diesem Fall ist der LIZENZ-
NEHMER verpflichtet, den Originaldatentrager sowie alle angefertigten Kopien der
SOFTWARE und/oder DATEN, einschliel3lich etwaiger abgeanderter Exemplare,
sowie das Begleitmaterial dem LIZENZGEBER zurlickzugeben.

8. Schlussbestimmung

Gerichtsstand fur alle aus diesem Vertrag ergebenden Streitigkeiten ist Karlsruhe.
Sollten einzelne Bestimmungen des Lizenzvertrages ganz oder teilweise rechtsun-
wirksam oder liickenhaft sein oder werden, so hat das keinen Einfluss auf die Gul-
tigkeit des restlichen Lizenzvertrages.

Stand: Dezember 2021
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© 2021 Bruker Optics GmbH & Co. KG, Rudolf-Plank-Stral3e 27, D-76275 Ettlingen,
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Alle Rechte vorbehalten. Das Benutzerhandbuch darf weder vollstdndig noch aus-
zugsweise ohne unsere vorherige schriftiche Genehmigung in irgendeiner Form
oder durch irgendein Verfahren (Druck, Fotokopie, Mikrofilm etc.) reproduziert oder
unter Verwendung elektronischer Systeme verarbeitet, vervielfaltigt oder verbreitet
werden. Die Wiedergabe von Warennamen, eingetragenen Warenzeichen usw. in
diesem Benutzerhandbuch berechtigt auch ohne besondere Kennzeichnung nicht zu
der Annahme, dass solche Namen im Sinne der Warenzeichen- und Markenschutz-
gesetzgebung als frei zu betrachten waren und daher von jedermann benutzt werden
dirften. Sie sind Eigentum des jeweiligen Inhabers der Namens- und/oder Warenzei-
chenrechte.

Den Ausfuihrungen in diesem Benutzerhandbuch liegen die technischen Spezifikatio-
nen und die technische Ausflhrung zugrunde, die zum Publikationsdatum gultig
waren. Technische Spezifikationen und technische Ausfiihrung kénnen sich andern.

Dieses Handbuch ist die Originaldokumentation zur Spektroskopiesoftware OPUS.
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1 Ubersicht

1.1 Informationen zum Handbuch

Dieses Handbuch ist eine Einfuhrung tber die Spektroskopiesoftware OPUS. Das
Handbuch verwendet fir wichtige Informationen folgendes Format:

Das i gibt wichtige Informationen zur Handhabung der Softwarestruktur in bestimm-
ten Anwendungsfallen.

jud @

1.2 Terminus

Das Handbuch verwendet flir die Bezeichnung der Software den Begriff OPUS.

1.3 Geschlechtsneutrale Form

Das Benutzerhandbuch verwendet die mannliche Form in einem neutralen Sinn und
verzichtet auf die Unterscheidung zwischen mannlichen, weiblichen oder diversen
Benutzern. Wir bitten die Benutzer um Verstandnis fir die mannliche Form, die aus-
schliel3lich dazu dient, das Erstellen dieses Handbuchs zu vereinfachen.
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1.4

Fragen und Anliegen

Wenn Sie Fragen oder Anliegen hinsichtlich der Bedienung der Software haben,
kontaktieren Sie unter den angegebenen Nummern die jeweiligen Ansprechpartner

bei Bruker.
» Service Hotline: +49 (0) 72 43 504-2020
* Fax: +49 (0) 72 43 504-2100
* E-Mail: service.bopt.de@bruker.com
service.bopt.us@bruker.com
* Internet: www.bruker.com/optics
* Internationaler Service: www.bruker.com/about-us/offices/offices/

bruker-optics
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2 Installationshinweise

21 Systemvoraussetzungen der Software
PC-Datensystem: « serielle Schnittstelle?
* Ethernet, RJ45, 10Base T (10 oder 10/100MHz)
- UsBP

¢ Maus, Tastatur
« PCle-x1 interface®

Prozessor: 64-Bit Prozessor

RAM: 4 GB

Festplatte: 250 GB, IDE

Grafikkarte: XVGA, >128 MB RAM, 32-Bit Farbtiefe, OpenGL und

Unterstlitzung von Direct-X, Version 9 oder hoher (fir
OPUS/VIDEO, OPUS/3D)

Monitor: Mindestaufléosung:
1024 x 768
Empfohlene Auflésung:
1600 x 1200
Betriebssystem: Mindestens (OPUS 8 oder hoher):

Windows 10 (Home Premium oder besser, 64 Bit)

Tabelle 2.1:  Systemvoraussetzungen der Software
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Installationshinweise 2

Ethernet: Windows 10 mit OPUS 8 oder héher:
* Internet Explorer 11

Allgemein (fiir jede OPUS Version):

» TCP/IP muss konfiguriert sein

» Addressbereich der Rechner-Netzwerkkarte muss
Spektrometer IP enthalten

* Port 80 zum Spektrometer via Netzwerkkarte muss
verflgbar sein

* Kein Proxy erlaubt, um Kommunikation zur Optik
nicht zu beeintrachtigen

» USB-Port muss verfiigbar sein

Tabelle 2.1:  Systemvoraussetzungen der Software

a. Nur erforderlich beim Anschluss externer Gerate wie z. B. Temperaturkontroller, xy-Tischsteuerung
etc.

b. USB 2.0 ist zum Laden der Software OPUS und zum Betrieb der Digitalkameras von Ramanscope Il
und SENTERRA (2x) erforderlich. USB 3.0 ist zum Betrieb des IR-Mikroskops LUMOS erforderlich.

c. Fir manches Zubehér (z. B. A673-X, A750/x, S522-20, S522-200, Frame-Grabber etc.) muss das Da-
tensystem eine oder mehrere Karten in voller Lange aufnehmen kdnnen.

2.2 Zugriffsrechte
* Administratorrechte in Windows zum Installieren und Registrieren von
OPUS
»  Kompletter Schreibzugriff auf Zielpfad
»  Kompletter Zugriff auf USB-Ports, keine Einschrankung der Rechtevergabe
z. B. durch Dienste wie DevicelLock Service
8 OPUS Einfihrung Bruker Optics GmbH & Co. KG



Installationshinweise 2

2.3 Sonstiges

Windows sollte so konfiguriert werden, dass Dateierweiterungen von bereits regist-
rierten Dateitypen angezeigt werden.

1. Windows Explorer 6ffnen.

2. Im Menu Extras die Funktion Ordneroptionen wahlen.

3. Die Karteikarte Ansicht klicken.
4

Das Hakchen vor der Option Erweiterungen bei bekannten Dateitypen ausblen-
den entfernen.

5. Eingaben mit OK bestatigen.

2.4 OPUS unter Windows 10 installieren

Unter Windows 10 reicht es nicht aus, sich als Benutzer mit Administratorrechten im
Betriebssystem anzumelden. Die Installation muss explizit mit Administratorrechten
durchgefihrt werden (Kapitel 3.1).
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Installationshinweise 2

2.5 Programmfeatures von OPUS andern, reparieren, entfernen

Aus technischen Grinden werden bei einer De-Installation nicht alle Dateien im
OPUS Verzeichnis geléscht. Um eine OPUS Version vollstandig zu entfernen, muss
das OPUS Verzeichnis nach der De-Installation manuell geléscht werden. Zuvor
mussen alle wichtigen Daten (z. B. Arbeitsumgebungen, Druckvorlagen, Makros
usw.) anderweitig gespeichert werden.

pud @

Das Windows Startmenu 6ffnen.

Die Funktion Systemsteuerung wahlen.

In der angezeigten Ansicht die Funktion Programme und Funktionen wahlen.
Rechtsklick auf die aktuell installierte OPUS Version.

Im angezeigten Kontextmentii die Funktion Andern wahlen.

In der angezeigten Ansicht die betreffende Optionsschaltflache aktivieren, je
nach dem, ob Sie die Programmfeatures andern, reparieren oder entfernen
mochten.

7. Die Schaltflache Weiter klicken.
8. Mithilfe des InstallShield Wizard die Einstellungen vornehmen.
9. Die Schaltflache Fertig stellen klicken.

AR o
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3 OPUS installieren

Die Spektroskopiesoftware OPUS wird standardmaRig auf einem USB-Stick ausge-
liefert.

jud @

3.1 Installationsablauf

Fir das Installieren von OPUS sind Benutzerrechte als Administrator erforderlich.

i

1. Den OPUS Stick in den USB-Port des Rechners stecken.

2. Wenn die Installation nach dem Einstecken des OPUS Sticks automatisch star-
tet, die Installation abbrechen.

3. Im Installationsverzeichnis OPUS_ <Version> Rechtsklick auf die Datei
setup<nn>.exe.

4. Im angezeigten Kontextmenu die Option Als Administrator ausfiihren wahlen.

5. Die angezeigte Meldung bestatigen, um den Vorgang fortzusetzen.

6. Die Anweisungen auf dem Bildschirm befolgen und die OPUS Registrierungs-
daten eingeben.

> Die Registrierungsdaten liegen gedruckt dem OPUS Stick bei. Die Regist-
rierung muss nur einmal erfolgen und gilt danach fiir alle Benutzer.

1. Bei der Installation einer OPUS Testversion (30 Tage guiltig) sind keine Registrierungsdaten erforder-
lich. In diesem Fall muss ein Hakchen fur die Testoption gesetzt werden.
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OPUS installieren 3

7. Wenn OPUS in der Betriebsart 21 CFR Part 11 (Validierungsmodus) betrieben
werden soll, die betreffende Option aktivieren."

> Wenn OPUS 8 oder héher im Validierungsmodus betrieben werden soll, ist
es empfehlenswert mit einer Datenbank zu arbeiten. Die Option fiir eine
Datenbankverbindung (OPUS Datenbank oder benutzereigene Datenbank)
kann wéhrend der Installation aktiviert werden. Wenn erforderlich, kann zu
einem spéteren Zeitpunkt die Einstellung nur von einem Anwender mit
Benutzerrechten in Windows riickgéngig gemacht werden.

8. Die Sprache auswahlen, die flir OPUS verwendet werden soll.
9. Den Rechner am Ende der Installation neu starten.

> Wenn wéhrend der Installation anderer Programmkomponenten eine Auffor-
derungsmeldung zum Neustart des Rechners angezeigt wird, den Rechner
nicht neu starten, solange die OPUS Installation nicht vollstdndig abge-
schlossen ist.

1. Die Option kann nur aktiviert werden, wenn die OPUS Registrierung das Softwarepaket OPUS/VALI-
DATION enthalt. Das Aktivieren der Option kann nicht riickgéngig gemacht werden und hat weitrei-
chende Auswirkungen auf das Arbeiten mit OPUS. 21 CFR Part 11 ist eine von der United States
Food and Drug Administration (FDA) gesetzlich erlassene Qualitatsverordnung, die u. a. auch Anfor-
derungen an die Datenintegritat regelt. Wenn OPUS 8 oder hoher im Validierungsmodus betrieben
werden soll, ist es empfehlenswert mit einer Datenbank zu arbeiten. Die Option fiir eine Datenbank-
verbindung (OPUS Datenbank oder benutzereigene Datenbank) kann nur wahrend der Installation
aktiviert werden.
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OPUS installieren 3

3.2 In OPUS anmelden

1. Nach der Installation im Windows Startmeni den Eintrag OPUS klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster die Benutzerkennung1 aus der Auswabhlliste wah-
len.

3. Als Kennwort OPUS eingeben.

> Das Kennwort unterscheidet Gro3- und Kleinbuchstaben. Sobald in OPUS
ein Benutzerkonto eingerichtet ist, kann eine individuelle Benutzerkennung
und ein individuelles Kennwort definiert werden. Im Validierungsmodus wird
der Anwender unmittelbar nach der ersten Anmeldung aufgefordert, das
Kennwort zu &ndern. Details sind im Kapitel 3.2.1 beschrieben.
4. Eine Arbeitsumgebung wahlen.
> Die Auswahlliste enthélt immer die fiir die Benutzerkennung definierten
Arbeitsumgebungen. Beim allerersten Start von OPUS, sollte die Arbeitsum-
gebung ‘default.ows’ gewéhlit werden.
5. Die Schaltflache Login klicken.
6. Im angezeigten Dialogfenster die Schaltflache OK klicken.

> Die Benutzeroberfldche von OPUS wird angezeigt.

3.21  Kennwort @ndern im Validierungsmodus

1. Nach der allerersten OPUS Anmeldung wird der Benutzer aufgefordert, das
Kennwort zu andern. Die Aufforderung mit OK bestatigen.

2. Im angezeigten Dialogfenster das neue Kennwort eingeben und bestatigen.

> Gemdal3 der Betriebsart 21 CFR Part 11 (Validierungsmodus) muss das
Kennwort bestimmten Komplexitdtsanforderungen entsprechen und des-
halb folgende Mindestvoraussetzungen erfiillen:

> Mindestlénge: 8
> Anzahl Ziffern: 1

1. Standardmafig sind in OPUS folgende Benutzerkennungen verfiigbar: Admin, LabManager und Ope-
rator. Ausfiihrliche Informationen zur Benutzerkennung sind im OPUS Referenzhandbuch beschrie-
ben.
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OPUS installieren 3

> Anzahl Buchstaben: 1
> Anzahl Kleinbuchstaben: 1
> Anzahl Gro3buchstaben: 1
> Anzahl Sonderzeichen: 1
3. Die Schaltflache Kennwort dndern klicken.

4. Im Anmeldedialog das neue Kennwort eingeben und die Schaltflache Anmel-
den klicken.

3.3 Benutzeroberflaiche von OPUS

©) -©
Abbildung 3.1:  Benutzeroberflache von OPUS
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OPUS installieren 3

Element Definition
1 Titelleiste Die Titelleiste enthalt die Benutzerkennung
und die dem Benutzer zugewiesene Arbeits-

umgebung.
2 | Menizeile Die Mentizeile enthalt alle in OPUS verflgba-

ren MenUs. Die einzelnen Menus ermoglichen
den Zugang zu allen OPUS Funktionen.

3 | Symbolleiste In der Symbolleiste kdnnen haufig verwen-
dete OPUS Funktionen mithilfe von Icons indi-
viduell angeordnet werden.

4  Dateimanager Im OPUS Dateimanager werden die gelade-
nen Spektrendateien mit den jeweiligen
Datenblécken angezeigt.

5  Spektrenfenster Das Spektrenfenster zeigt das geladene
Spektrum an. Standardmafig wird ein Faden-
kreuz eingeblendet. Die aktuelle Position des
Fadenkreuzes (z. B. Wellenzahl und Intensi-
tat) wird oben rechts im Spektrenfenster
angezeigt. Dadurch kdnnen die x/y Mess-
werte direkt aus dem Spekirum ausgelesen
werden. Mit einem Rechtsklick in das Spekt-
renfenster wird das Fadenkreuz ausgeblen-
det.

6 Ubersichtsfenster Das Ubersichtsfenster enthalt den kompletten
Frequenzbereich der geladenen Spektrenda-

tei.

Tabelle 3.2: Elemente der Benutzeroberflache von OPUS
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Element Definition

7  OPUS Ansicht Jede aktuell getffnete OPUS Ansicht wird
mithilfe einer Karteikarte angezeigt. Jede Kar-
teikarte hat entsprechend der OPUS Ansicht
eine andere Farbe. Bei mehreren gleichzeitig
gedffneten OPUS Ansichten wechseln Sie
zwischen den einzelnen OPUS Ansichten, in
dem Sie die jeweilige Karteikarte oder die
gefillten Pfeile am linken und rechten Rand
klicken.

8 Online Hilfe Die Online-Hilfe in OPUS enthalt ausfiihrliche
Informationen zu allen OPUS Funktionen und
kann mithilfe der Taste F1 get6ffnet werden.

9 | Statusleiste Die Statusleiste informiert Gber Hintergrund-
aktivitaten, die gerade in OPUS Einflihrung
laufen und zeigt deren Status an.

10  Instrumentenstatus  Der Instrumentenstatus wird Gber die OPUS

Statusanzeige (T@) wie folgt angezeigt:

* Grau: kein Spektrometer angeschlossen
* Griin: Spektrometer angeschlossen

* Gelb: Warnung

* Rot: Fehler

Tabelle 3.2: Elemente der Benutzeroberflaiche von OPUS

Alle Einstellungen (z. B. Menis und Schaltflachen) sind individuell konfigurierbar
und werden bei einem Neustart von OPUS wieder geladen. Weitere Details zur
OPUS Benutzeroberflache sind im OPUS Referenzhandbuch beschrieben.
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3.4 Zugangskontrolle

OPUS verfiigt Gber ein Zugangskontrollsystem, das in Abbildung 3.2 dargestellt ist.

Abbildung 3.2:  Zugangskontrolle in OPUS

3.41 Benutzereintrag

Die Benutzereintrage der OPUS Benutzerdatenbank bestehen aus:

* Benutzerkennung

+ Passwort

+ Namen des Benutzers

* Benutzergruppe (Administrator, LabManager, Operator)
+ Signaturkategorien

+ Zugewiesene Arbeitsumgebungen

Bruker Optics GmbH & Co. KG OPUS Einflhrung 17
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3.4.2 OPUS Arbeitsumgebung

Die OPUS Arbeitsumgebung umfasst:

* Menliinhalte

*  Werkzeugleiste

» Zugangsrechte innerhalb OPUS

* Andere Einstellungen (z. B. Dateianhang, Darstellungsgrenzen)

Weitere Details zur Benutzerverwaltung, wie z. B. Hinzufligen, Andern oder Entfer-
nen von Benutzern sind im OPUS Referenzhandbuch beschrieben.

3.4.3 Aufzeichnung von Daten

In OPUS sind Details zu einzelnen Bearbeitungen und/oder Auswertungen der
Spektrendatei im Datenblock HISTORY gespeichert (Kapitel 4.3).

Zusatzlich protokolliert der globale Audit Trail alle Aktionen, die in OPUS bezogen
auf das Benutzer- und Signaturmanagement sowie die einzelne Spektrendatei
innerhalb eines bestimmten Zeitraums durchgefiihrt wurden.

Im globalen Audit Trail wird neben der Art der Aktion die Kennung des Benutzers
angezeigt, der fUr diese Aktion verantwortlich zeichnet. Details zum globalen Audit
Trail sind im Kapitel 4.4 beschrieben.
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4 Arbeiten mit OPUS

4.1 Spektrum messen

Im Kapitel 4.1 ff. sind die einzelnen Schritte beschrieben, die VOR, WAHREND und
NACH dem Messen von Spektren durchzufihren und zu beachten sind. Dabei
muss die Reihenfolge der beschriebenen Schritte eingehalten werden.

Das Aussehen der einzelnen Dialogfenster hangt von der aktuell verwendeten Kon-
figuration des Spektrometers ab. Deshalb kénnen die im Folgenden abgebildeten
Dialogfenster im Vergleich zu denen auf Ihrem Bildschirm unterschiedlich ausse-
hen.

411 Verbindung zum Spektrometer herstellen

1. Aus dem MenU Messen die Funktion Optik Konfiguration, Service wahlen oder

aus der Symbolleiste das Icon klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster auf der Karteikarte Optische Bank prifen, ob die
Spektrometereinstellungen korrekt sind. Wenn ja, das Dialogfenster schliel3en.
Wenn nicht, weiter mit Schritt 3.

3. Aus der Auswahlliste Konfiguration das betreffende Spektrometer wahlen.

4. In das Eingabefeld URL der optischen Bank die IP-Adresse des Spektrometers
eingeben.

5. Die Schaltflache Verbinde klicken.
6. Warten bis die Verbindung zum Spektrometer hergestellt ist.
> Sobald die Bezeichnung des Spektrometers und die Firmwareversion ange-
zeigt werden (Abbildung 4.3), ist die Verbindung zum Spektrometer herge-

stellt. Bei einer erfolgreichen Verbindung ist die Statusanzeige in OPUS
gridn.
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Einstellung und Wartung der Optik

Optische Bank. |GeratefOpt|Dnen | Optik Kammunikation

Konfiguration: [Matrlx

URL der Optischen Bank  148.236.138

Optische Bank rMatrlx—F duplex
Firrnware cer Opt. Bank |2 240 Now 16 2011
L — — —

e

—

-

[ Einstellungen speichem ] l

Abbrechen ] [ Hille

Abbildung 4.3:

Verbindungsdaten des Spektrometers

7. Die Schaltflache Einstellungen speichern klicken.

20
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41.2 Messparameter einstellen

1. Im Meni Messen die Funktion Erweiterte Messung wahlen oder in der Symbol-

leiste das Icon klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster die Messparameter auf den einzelnen Karteikar-
ten einstellen.
> Wie Fehler oder Warnungen beim Einstellen der Messparameter in OPUS
dargestellt werden, sind im Kapitel 4.1.2.1 beschrieben. Einzelheiten zu den
Einstelloptionen sind im OPUS Referenzhandbuch beschrieben.

3. Die Schaltflache Ubernehmen & schlie3en klicken.
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4.1.21 Fehlerdiagnose beim Einstellen von Messparametern

Anzeige in OPUS Bedeutung

H Das gelbe Ausrufezeichen zeigt an, dass auf
der betreffenden Karteikarte zu einem oder
mehreren Messparametern ein Warnhinweis
vorliegt.

1 Messung weiterhin méglich.

Beispiel:

> Gelbe Markierung vor der Auswahlliste oder im Eingabefeld eines Messparameters.

Resultatspekirum IAbscrbance v] Daten speichern von: 3100 cm-1bis: 1000 cm-1

i Wenn Sie den Cursor auf die Auswahlliste oder das Eingabefeld positionieren, erklart
ein Tooltip, warum fiir diesen Messparameter ein Warnhinweis vorliegt.

cm-1bis: 1000 T cm-1

Resultatspekirum [Absorbance I v]
[ Kein Hinterlﬁarundspektrum vorhanden! ] [ BMS,DTC, limitiert den Spectr;ibereich auf = 4000 cm-1

Tabelle 4.3:  Fehlerdiagnose beim Einstellen von Messparametern
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Anzeige in OPUS Bedeutung
& e Die Warnsymbole zeigen an, dass auf der
betreffenden Karteikarte ein oder mehrere

Messparameter fehlen oder falsch definiert
wurden, da sie nicht mit der Optikkonfigura-

tion Uibereinstimmen?®.

1 Messung nicht méglich.

Beispiel:

> Rote Markierung vor der Auswahlliste oder im Eingabefeld eines Messparameters.

| Zubehor IntegraingSphereUnit ~
| Danspeichemvon 2000 emibis 45000

1> Wenn Sie den Cursor auf die Auswahlliste oder in das Eingabefeld positionieren,
erklart ein Tooltip den fehlenden oder falsch definierten Messparameter.

[Zubehor ist erforderlich ] Erste Frequenz auBerhalb dés Messbereichs:(15798.8 to 0)

Tabelle 4.3:  Fehlerdiagnose beim Einstellen von Messparametern

a. Manche Messparameter stehen in Abhangigkeit zueinander, d. h., wenn ein Messparameter korrigiert wird, kann
es sein, dass die Warnung fir andere von dieser Korrektur betroffenen Messparameter aufgehoben wird.
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41.3 Interferogrammpeak kalibrieren
i Die Position des Interferogrammpeaks muss VOR der ersten Messung exakt
bestimmt und gespeichert werden. Ansonsten muss die Position des Interfero-
grammpeaks nur bestimmt werden, wenn Anderungen in der Hardware vorgenom-
men wurden.
1.  Im MenU Messen die Funktion Erweiterte Messung wahlen.
2. Die Karteikarte Justiermodus klicken.
3. Im angezeigten Dialogfenster die Optionsschaltflache Interferogramm aktivie-
ren.
4. Den Scanbereich mithilfe der Pfeile (Abbildung 4.4) nach rechts oder links ver-
schieben, wenn im Anzeigenfenster kein Interferogrammpeak zu sehen ist.
I Peak Pos. speichemn ] g +
I Anzeige skalieren ]
ScanBereich | % | b oo
Anzeige [%
[ speichermodus o
I‘?Ilmerfemgramm I ')JIRRﬁﬁ ')Rr‘mn ')Rléﬁﬁ ')?l"l\ﬁﬁ ')?Jl§l’1ﬁ ')Qr%ﬁr
) Spektrum
(C)ADC Wert
Abbildung 4.4:  Scanbereich verschieben
5. Die Schaltflache PeakPos. speichern klicken und den Interferogrammpeak
speichern.
> Die genaue Position des Interferogrammpeaks ist fiir die spédtere Fourier
Transformation erforderlich.
6. Die Schaltflache Ubernehmen & schlieBen klicken.
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41.4 Experimentdatei speichern

1. Im Menu Messen die Funktion Erweiterte Messung wahlen.
2. Die Karteikarte Erweitert klicken.

3. Im angezeigten Dialogfenster in den Eingabefeldern Messzeit Probe/Hinter-
grund (Abbildung 4.5) die Anzahl der gewlinschten Scans festlegen.

Messung
Grundeinstellungen H Erweitert ‘ Optikparameter | Akguisition | FT |Anzeige | Hintergrund | Justiermodus | Strahlenga
Expetiment [ Laden l ’ Speichem ]default.xpm
Dateiname:  <@snm> @
Plad: AMEAS ¢ D@
Auflosung: 4 cm-1
r—— - - —= = = — — — — — — .l
Messzeit Probe: 60 ’SCang v] | Messdauer > 14 Sekunden
Messzeit Hintergrund: B0 [Scang ']_I
Fratrn cmnichorm a0 Aracd kiee 10NN rat

Abbildung 4.5:  Anzahl der Scans festlegen

4. Den Pfad fir die automatische Speicherung der Messung festlegen, z. B.
“\MEAS.
> Mithilfe der Schaltfléche D kann der Speicherpfad exakt ausgewéhlt
werden. Wenn OPUS im Validierungsmodus betrieben wird, miissen
bestimmte Anforderungen an den Speicherpfad erfiillt sein. Details sind im
Kapitel 4.1.4.1 beschrieben.
5. Den Datentyp fiir das Resultatspektrum festlegen.
> Es ist empfehlenswert, ‘Absorbance’ als Datentyp fiir das Resultatspektrum
festzulegen. Abbildung 4.6 zeigt mégliche Datentypen fiir das Resultatspek-
trum.
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Abbildung 4.6:  Datentypen fir das Resultatspektrum

> Die Einstellung fiir das Resultatspekirum kann jederzeit wieder gedndert
werden.

6. Die Schaltflache Speichern klicken.

7. Im angezeigten Dialogfenster einen Namen flr die Experimentdatei eingeben
und diesen speichern.

> Es ist empfehlenswert, die Experimentdatei mehrfach zu verwenden. Fiir
das Arbeiten mit Makros sind Experimentdateien zwingend erforderlich.

4.1.41 Speicherpfad im Validierungsmodus

Im Validierungsmodus miissen Dateien in einen geschitzten Datenpool gespei-
chert werden. Der Begriff geschiitzter Datenpool’ referenziert auf éffentliche Ver-
zeichnisse und Unterordner im Pfad C:\Benutzer\Offentlich\Offentliche Doku-
mente\BrukenOPUS_<Version>.

Pfade, die nicht ausschlieBlich 6ffentliche Verzeichnisse und/oder Unterordner ver-
wenden, werden von OPUS nicht akzeptiert und dem Anwender ist es nicht erlaubt,
Spektrendateien in diese Pfade zu speichern.

1. Im geschutzten Datenpool kénnen Dateien geandert, jedoch weder geléscht noch uberschrieben wer-
den. Andere Programme auRer OPUS haben keinen Zugriff auf die im geschiitzten Datenpool gespei-
cherten Dateien.
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4.1.5 Hintergrundspektrum messen

Fir ein Hintergrundspektrum wird ein Leerkanalspekirum ohne Probe im Strahlen-
gang gemessen. Ein Hintergrundspektrum wird deshalb auch als Einkanalreferenz-
spektrum bezeichnet. Vor einer Probenmessung muss ein Hintergrundspektrum
gemessen werden, sofern noch keines vorhanden ist.

Anhand des Hintergrundspektrums werden die Einflisse berilcksichtigt, die das
Spektrometer an sich auf die gemessenen Spekiren hat. Beispielsweise ist die Leis-
tung der Quelle nicht bei allen Frequenzen gleich oder das Spiegelmaterial absor-
biert die Strahlung bei verschiedenen Frequenzen unterschiedlich.

1. Darauf achten, dass die Statusanzeige in OPUS griin ist.

Darauf achten, dass sich keine Probe im Probenraum befindet.

Im MenlU Messen die Funktion Erweiterte Messung wahlen.

Die Karteikarte Optikparameter klicken.

Im angezeigten Dialogfenster aus der Auswahlliste Apertur den gleichen Wert
wahlen wie fur die Messung des Probenspektrums.

Die Karteikarte Grundeinstellungen klicken.

Im angezeigten Dialogfenster die Schaltflache Hintergrundmessung klicken.

> Die Statusleiste unterhalb des Spektrenfensters zeigt den Fortschritt der
Hintergrundmessung an, z. B. wie viele Scans bereits gemessen wurden.
Die Hintergrundmessung ist beendet, wenn die Statusleiste den Status
‘Keine Hintergrund-Aktivitédten’ anzeigt.

8. Warten bis die Hintergrundmessung beendet ist und anschlieRend das Proben-
spektrum messen (Kapitel 4.1.6).

ok wDnN

N o

41.6 Probenspektrum messen

1. Nach der Hintergrundmessung (Kapitel 4.1.5) die Probe in den Strahlengang
des Spektrometers einsetzen.

> Die Art und Weise héngt von der jeweiligen Spektrometerkonfiguration ab.
2. Im MenlU Messen die Funktion Erweiterte Messung wahlen.
3. Die Karteikarte Grundeinstellungen klicken.
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4. Im angezeigten Dialogfenster den Probennamen und die Probenform in das
entsprechende Eingabefeld eingeben.

> Diese Information wird dann zusammen mit dem Spektrum gespeichert.
5. Die Schaltflache Probenmessung klicken, um die Messung zu starten.

> Das Dialogfenster 'Messung’ wird geschlossen und das Spektrenfenster 6ff-
net sich. Die Statusleiste unterhalb des Spektrenfensters zeigt den Fort-
schritt der Probenmessung an. Die Probenmessung ist beendet, wenn das
gemessene Spektrum im Spektrenfenster dargestellt wird (Abbildung 4.7).

Abbildung 4.7:  Gemessenes Probenspektrum im Spektrenfenster

Genau genommen, misst das Spektrometer kein Spektrum, sondern ein Interfero-
gramm. Dieses wird dann mithilfe der Fourier Transformation in ein Einkanalspekt-
rum umgewandelt. Aus diesem Einkanalspektrum und dem vorher gemessenen
Hintergrundspektrum wird das Resultatspektrum in Transmission berechnet. Dieser
Vorgang lauft automatisch im Hintergrund ab.
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Um den Zusammenhang der verschiedenen Spektren zu verdeutlichen, zeigt
Abbildung 4.8 das Einkanal-, Hintergrund- und Resultatspektrum in Transmission.
Die jeweiligen Datenbldcke sind im Dateimanager dargestellt.

Weitere Details zu den Datenblocken sind im OPUS Referenzhandbuch beschrie-
ben.

Abbildung 4.8:  Alle Spektrentypen eines gemessenen Probenspektrums

Definition Datenblock im Dateimanager
1 Transmissionsspektrum TR
2 | Hintergrundspektrum (Einkanal) RSC
3  Probenspektrum (Einkanal) SSC

Tabelle 4.4:  Definition der Spektrentypen
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4.2 Grundlinienkorrektur

Direkt nach Beendigung der Probenmessung (Kapitel 4.1.6) ist die Grundlinienkor-
rektur eine hilfreiche Funktion zum Manipulieren von Spektren, die z. B. aufgrund
des vorhandenen Probenmaterials nicht optimal gemessen werden konnten.

Wenn die Grundlinie des Spektrums geneigt oder kurvig ist oder deutlich unter
100 % Transmission liegt, war vermutlich die Probenvorbereitung nicht optimal.
Anstatt die Probe nochmals zu messen, kann eine Grundlinienkorrektur durchge-
fuhrt werden. In vielen Fallen ist das Problem dadurch gel6st.

Fir das Messen von Spektren sollten die Proben jedoch so vorbereitet sein, dass
optimale Ergebnisse erzielt werden kénnen und die Spektren nach dem Messen
nicht mehr korrigiert werden missen.

Abbildung 4.9 zeigt ein Beispiel fiir eine Grundlinienkorrektur. Das obere Spektrum
ist das Originalspektrum, das untere Spektrum wurde korrigiert.

Abbildung 4.9:  Spektrum vor (oben) und nach (unten) Grundlinienkorrektur
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4.2.1 Grundlinienkorrektur durchfiihren

1. Im Menl Manipulieren die Funktion Grundlinienkorrektur wahlen oder in der

Symbolleiste das Icon klicken.

2. Im Dateimanager auf den Spektrenblock (AB oder TR) des gemessenen Pro-
benspektrums doppelklicken.

> Die Spektrendatei wird im Auswahlfenster ‘Datei(en) fiir die Grundlinienkor-
rektur’ angezeigt.

3. Die Karteikarte Methode wéahlen klicken.

4. Im angezeigten Dialogfenster eine Methode fir die Grundlinienkorrektur wah-
len (Abbildung 4.10).

> Details zu den einzelnen Methoden sind im OPUS Referenzhandbuch
beschrieben.

Abbildung 4.10: Grundlinienkorrektur - Methode wahlen

5. Die Anzahl der Grundlinienpunkte manuell eingeben.
> Es ist empfehlenswert, den Wert von 64 zu belassen.

6. Das Kontrollkastchen CO2 Banden ausschlieBen aktivieren, damit der Bereich
der CO,-Banden bei der Grundlinienkorrektur ausgeschlossen wird.
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7. Die Schaltflache Korrigieren klicken.
> Die Grundlinienkorrektur wird sofort ausgeftihrt.

Im Dateimanager wird ein rotes Dokumentsymbol tGiber dem blauen (Originaldaten)
Dokumentsymbol angezeigt (Abbildung 4.11). Das rote Dokumentsymbol weist auf
eine manipulierte Spektrendatei hin.

Abbildung 4.11: Dateianzeige nach Grundlinienkorrektur

4.2.1.1 Nach der Grundlinienkorrektur

Nach Beendigung der Grundlinienkorrektur ist das Spektrum noch nicht auf der
Festplatte gespeichert und existiert nur als temporare Datei. Speichern Sie die
Datei unter einem anderen Dateinamen, damit die Originaldatei nicht tiberschrieben
wird (Kapitel 4.5.2).

4.2.1.2 Grundlinienkorrektur riickgiangig machen

1. Im Dateimanager Rechtsklick auf das rote Dokumentsymbol.

2. Aus dem angezeigten Kontextmenl die Funktion Anderungen riickgéngig
machen wahlen.

3. Im angezeigten Dialogfenster die Schaltflaiche Wiederherstellen klicken
(Abbildung 4.12).
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Anderungen rickgéngig machen @

Selektiere Spekiren

Dateifen) zurWiederherstellung
"CAlsers\PublicDocuments\Bruked OPUS\Data\Ahhoe0s

Cal

4 (1L r

[ Wiederherstellen H Abbrechen H Hilfe: ]

Abbildung 4.12: Originaldaten nach  Grundlinienkorrektur
wieder herstellen

> Im Dateimanager wird das rote Dokumentsymbol nicht mehr angezeigt und
die Originaldaten stehen wieder zur Verfiigung.

4.3 Historie der Spektrendateien

Wenn eine geladene Spektrendatei bearbeitet oder geandert wird oder globale
Messeinstellungen geandert werden, kdnnen diese Aktionen Uber den nicht editier-

baren und nicht I6schbaren Datenblock (fiierd ) angezeigt werden.

Abbildung 4.13 enthalt Parameter aus dem Datenblock HISTORY einer Spektren-
datei, an der bereits einige Bearbeitungen durchgefihrt wurden.

1. Zusatzlich werden Messungen, Bearbeitungen und/oder Auswertungen von Spektrendateien sowie
Anderungen bestimmter Einstelloptionen in OPUS im globalen Audit Trail dokumentiert und protokol-
liert (Kapitel 4.4).
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i Zum Anzeigen der Parameter Rechtsklick auf den Datenblock HISTORY und
die Funktion Report-Fenster wahlen.

Abbildung 4.13: Parameter aus dem Datenblock HISTORY

Der Datenblock HISTORY enthalt folgende Parameter:

* Benutzerkennung
* Versionsnummer von OPUS
* Name der Spektrendatei
« alle bisherigen Bearbeitungen (der Reihenfolge nach)
Die Parameter werden im Datenblock zusammen mit dem bearbeiteten Spektrum in

einer einzigen Spektrendatei gespeichert. Dadurch werden alle Datenbearbeitun-
gen aufgezeichnet, z. B. Art der Datenbearbeitung, Zeitpunkt etc.
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4.4 Globalen Audit Trail anzeigen

Der globale Audit Trail zeichnet alle Aktionen in chronologischer Reihenfolge auf,
die jemals in OPUS durchgeflihrt wurden. Details zum globalen Audit Trails sind im
OPUS Referenzhandbuch beschrieben.

1. Im Menu Validierung die Funktion Globaler Audit Trail anzeigen wahlen.

2. In der angezeigten Ansicht ein Anfangs- und Enddatum fiir den Suchzeitraum
festlegen.

3. Die Schaltflache Anfragen klicken.

> Das Anfrageergebnis wird chronologisch in Form einer Tabelle angezeigt
(Abbildung 4.14).

Auditpfade  Gednderte Werte

Anfangsdatum  |16.11.2017 [E@~ | Enddatum 23.11.2017 B Anfragen
Alctivitat Objekt 1D Objekt Schnappschuss Zeitstempe! Benutzer ID Vollstandiger Name
D | <l P al: D al: D al: P al: D <l fel
Anmelden J2a60100-1289+4... Admin 2017411421 10:16:53... Admin Admin
Abmelden J2a60100-1289+4... Admin 2017411721 10:23:02...  Admin Admin
Anmelden J2a60100-1289+4... Admin 2017/11/21 10:23:12... Admin Admin
Messung durchfOhren  538cdb24-496d-4... Test.3 2017/11/21 10:29:55...  Admin Admin
Datei andem 538cdb24-436d4... Test.d 2017411421 10:37:35... Admin Admin
Messung durchfOhren  409e4391-d4ca4... EC_MPA-TU_Sphere.0 2017/11/21 10:41:09... Admin Admin
Messung durchfihren  Scb6f684-4ef5-45... Papier_123_20171121_1141120  2017/11/21 10:41:22... Admin Admin
Datei andem Scbbr6B4-4ef5-45... Papier_123_20171121_114112.0  2017411/21 10:41:23... Admin Admin
Datei andem Scbbr6B4-4ef5-45... Papier_123_20171121_114112.0  2017411/21 10:41:25... Admin Admin
Messung durchfOhren  e157486f-17da-4... Papier_123_20171121_134554.0  2017/11/21 12:45:58... Admin Admin
Datei andem e197486f-17da4... Papier_123_20171121_134554.0  2017/11/21 12:45:59... Admin Admin
Datei andem e197486f-17da-4... Papier_123_20171121_134554.0  2017/11/21 12:46:01... Admin Admin
Abmelden J2a60100-1289+4... Admin 2017411721 14:40:44... Admin Admin
Anmelden J2a60100-1289+4... Admin 2017/11/22 08:30:30... Admin Admin
Abmelden J2a60100-1289+4... Admin 2017/11/22 08:31:20... Admin Admin

Abbildung 4.14: Beispiel fir die Ergebnisansicht im globalen Audit Trail
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441 Datenblock HISTORY aus globalem Audit Trail laden

Anderungen an einer gemessenen Spektrendatei werden im Datenblock HISTORY
gespeichert, welcher der Spektrendatei hinzugefligt wird. Der Datenblock HISTORY
kann fir eine bestimmte Spektrendatei direkt aus dem globalen Audit Trail geladen
werden.

jud @

1. In der Ergebnisansicht des globalen Audit Trail (Abbildung 4.14) die geanderte
Spektrendatei suchen.

2. Den Namen der geadnderten Spektrendatei in der Spalte Objekt Schnappschuss
doppelklicken.

> Die Parameter des Datenblocks HISTORY werden in einer separaten
Reportansicht angezeigt.

4.5 Spektrum speichern

Das gemessene Probenspektrum (Originaldatei) wird standardmafig in dem Pfad
gespeichert, der im Kapitel 4.1.4 definiert wurde. Wenn die Originaldatei bearbeitet
wurde, sollte diese unter einem anderen Dateinamen gespeichert werden, damit ein
Uberschreiben der Originaldatei vermieden wird (Kapitel 4.5.2). Nach dem Uber-
schreiben ist ein Wiederherstellen der Originaldatei nicht mehr moglich.

jud @
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451 Speichern mit Uberschreiben der Originaldatei

1. Im Menl Datei die Funktion Datei speichern wahlen oder in der Symbolleiste

das lcon klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster die Spektrendatei aus dem Dateimanager in das
Auswahlfeld Datei(en) zum Speichern ziehen.

3. Die Schaltflache Speichern klicken.

> Die Originaldatei wird (iberschrieben. Ein Wiederherstellen der Originaldatei
ist nicht mehr méglich.

4.5.2 Speichern ohne Uberschreiben der Originaldatei

1. Im Menu Datei die Funktion Datei speichern unter wahlen oder in der

Symbolleiste das Icon klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster die Spektrendatei aus dem Dateimanager in das
Auswahlfeld Datei zum Speichern (OPUS Format) ziehen (Abbildung 4.15).

Spektrum speichern @

Selekiiers Spekiren |M0dus | Datenpunkttabelle,-"XML|

Datei zum Speicherm (OPLUIS Format)
[ A e | "Chllsers\Public\Documents\Bruke,OPUS\DatalAbboe05.0" 1

Speichern unter
Dateiname: Ahbboe05.0

Pfad: Chillsers\Public\Docurments\BrukeOPUSYData

Plad auswahlen [ ]Uberschreiben

Abbildung 4.15: Datei speichern unter
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3. Den Dateinamen festlegen.

> OPUS schlagt standardméaflig einen Dateinamen vor, der gedndert werden
kann.
4. Den Pfad festlegen.
> Mithilfe der Schaltfliche 'Pfad auswéhlen’ kann der Speicherort exakt aus-
gewdéhlt werden.

5. Das Kontrollkastchen Uberschreiben aktivieren, wenn eine vorhandene Datei
Uberschrieben werden soll.
> Wenn das Kontrollkdstchen deaktiviert ist, erhélt der Dateiname eine Inkre-
mentierung. Sind die Spektren im Validierungsmodus gemessen worden, ist
das Kontrollkédstchen *Uberschreiben’ nicht verfiigbar.
6. Einstellungen auf den Karteikarten Modus und Datenpunkttabelle vornehmen.
> Die Spektrendatei wird normalerweise im OPUS Format gespeichert. Mit
den Karteikarten 'Modus’ und ’Datenpunkttabelle’ kann die Datei auch in
anderen Formaten gespeichert werden, z. B. im JCAMP-DX Format, als
X-Y-Datenpunkttabelle, im Pirouette (DAT) oder GALACTIC Format (SPC).
Details zu den Karteikarten sind im OPUS Referenzhandbuch beschrieben.

7. Die Schaltflache Speichern klicken.

4.6 Spektrendatei laden

1. Im Meni Datei die Funktion Datei laden wahlen oder in der Symbolleiste das

Icon klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster die betreffende Spektrendatei markieren.
> Das Dialogfenster ist im Kapitel 4.6.1 beschrieben.

3. Die Schaltflache Offnen klicken.
> Das Spektrum wird im Spektrenfenster angezeigt.
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4.6.1 Beschreibung des Dialogfensters Spektrum laden

@
®
@
@
r—— - - - - - = A
®| I
L - - - - - - - — -
Abbildung 4.16: Dialogfenster Spektrum laden
Element Definition
1 Titelleiste Die Titelleiste zeigt das Verzeichnis, in dem
die Spektrendateien gespeichert sind.
2 | Spektrendateien Je nach eingestelltem Dateityp (4) werden

alle verfiugbaren Spektrendateien aus dem
betreffenden Verzeichnis angezeigt.

3 | Vorschaufenster Das Vorschaufenster (Preview) zeigt das
Spektrum ohne Achsen sowie die Datenblo-
cke der ausgewahlten Spektrendatei.

Tabelle 4.5: Elemente des Dialogfensters Spektrum laden
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Element Definition

4 | Dateityp Die Auswahlliste enthalt unterschiedliche
Dateitypen. In OPUS gemessene Spektren
erhalten den Dateityp OPUS Spektrum.

5 | Parameter StandardmaRig werden 3 Parameter pro
Spektrendatei angezeigt. Die Auswahllisten
enthalten unterschiedliche Parametertypen.

Wenn eine Spektrendatei ausgewahlt ist, wer-
den die Werte rechts vom Parametertyp
angezeigt (Abbildung 4.16). Da nicht alle
Parameter in einem Spektrum definiert sein
missen, werden u. U. bei einigen Parametern
auch nach dem Auswahlen der Spektrendatei
keine Werte angezeigt.

Tabelle 4.5: Elemente des Dialogfensters Spektrum laden
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4.7 Spektrendatei drucken

4,71 Uber die Funktion Schnelldruck

i Im Meni Drucken die Funktion Schnelldruck wahlen oder in der Symbolleiste

das Icon klicken.

> OPUS wiéhlit in Abhédngigkeit des aktuellen Fenstertyps eine geeignete
Druckformatvorlage. Wenn Sie in einem Spektrenfenster arbeiten, wird das
Spektrum in einem Rahmen gedruckt. Durchsuchen Sie gerade eine Spekt-
renbibliothek, werden die Ergebnisse der Suche sowie eine Hitliste der bes-
ten Treffer, die Struktur der Substanz und das entsprechende Spektrum
gedruckt. Weitere Details zu bereits vordefinierten Formatvorlagen sind im
OPUS Referenzhandbuch beschrieben.

4.7.2 Uber die Funktion Spektren drucken

1. Im Menl Drucken die Funktion Spektren drucken wahlen oder in der

Symbolleiste das Icon klicken.

2. Im angezeigten Dialogfenster (Abbildung 4.17) die Grundeinstellungen flr den
Ausdruck individuell festlegen.
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Spektren drucken @
Selektiere Spektren ‘ Frequenzbereich | Optlunen‘
|
Dateilen) zurn Drucken
klee | "CAUsersiFubliciDocumentsiBrukenOPUS\Dats\Abboe0b 0" 1
Druckworlage
Dateipfad:
CAUsers\Fublic\Documents\BrukeOFPUS\SCRIFTS
Dateiname
Keine Yorlage ausgewahlt
Fahren
[ Druckvorlage auswahlen ] [ -
“aorschau
[ “Yorschau anzeigen I
[ Drucken ] [ Abbrechen ] [ Hilte

Abbildung 4.17: Dialogfenster Spektren drucken

3. Eine Druckvorlage auswahlen.
4. Wenn erforderlich, auf der Karteikarte Frequenzbereich und Optionen weitere
Einstellungen vornehmen.
> Weitere Details zu den einzelnen Karteikarten sind im OPUS Referenzhand-
buch beschrieben.
5. Die Schaltflache Drucken klicken.
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5 Analysereport

Probenparameter und Auswerteergebnisse fur eine oder mehrere Spektrendateien
lassen sich in OPUS in einem Analysereport darstellen. Dabei muss die Spektren-
datei den Datenblock fur die entsprechende Auswertung enthalten. Datenblécke
einer Auswertung sind z. B. INTEG, PEAK, QUANT, IDENT, SEARCH, CT.

OPUS Dateimanager |
= |3y - full acc
B “abboe05VE. 0" 1

e (e
m FEAKS INTEG | SEARCH|HISTORY

Abbildung 5.18: Spektrendatei mit Datenblécken
verschiedener Auswertungen

51 Report erzeugen

1. Im Menu Drucken die Funktion Analysereport erzeugen wahlen oder aus der

Symbolleiste das Icon klicken.
2. Im angezeigten Dialogfenster die Schaltflache Laden klicken.
3. Die betreffende Spektrendatei markieren und die Schaltflaiche Offnen klicken.

> Die Spektrendatei wird jetzt im Auswahlfeld ‘Datei(en) fiir die Reporterzeu-
gung’ (Abbildung 5.19) angezeigt.
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Analysereport erzeugen X

Dateien auswahlen |Ausgabe|

o

Datei(en) fiir die Reporterzeugung

(1A e | "CAlUsers\Public\Documents\Bruken O PLUS Datalibhoe05.0" 1

Reportgestaltung
(@) Einzelreport
() Multirepont

“orlagendatei auswahlen

Dateipfad:
ChlUsers\PublicyDocumentsBrukenOPUS

Dateiname
defaultart

[ Erzeugen ] [ Abbrechen I [ Hilfe

Abbildung 5.19: Analysereport erzeugen

4. Die Reportgestaltung festlegen.
> Einzelreport’: ein Report fiir jede einzelne Spektrendatei
> Mu/tirepor'tz: ein Report fiir mehrere Spektrendateien

5. Die Vorlagendatei auswahlen.

> StandardméBig sind in OPUS mehrere Vorlagendateien verfiigbar. Vorla-
gendateien haben die Endung *.art und sind im Verzeichnis C:\Benut-
zer\Offentlich\Offentliche Dokumente\Bruker\OPUS_<Version> gespeichert.

1. Beim Erstellen eines Einzelreports kdnnen auch mehrere Spektrendateien gleichzeitig geladen wer-
den. Fur jede Spektrendatei wird ein separater Report erstellt.

2. Beim Multireport werden alle Spektrendateien mit den dazugehdrigen Daten in einem Report aufgelis-
tet.
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6. Die Karteikarte Ausgabe klicken und festlegen, wie der Report gedruckt wer-
den soll.
> Wenn der Report als PDF oder csv-Datei gedruckt werden soll, muss der
Dateiname des Reports und der Speicherpfad festgelegt werden.

7. Die Schaltflache Erzeugen klicken.
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