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Inhalt dieser Dokumentation

Diese Dokumentation enthélt eine Ubersicht {iber das
GC/MSD-System. Sie soll Ihnen einen Einstieg in das Arbeiten
mit dem System vermitteln.

Im Einzelnen erhalten Sie die folgenden Informationen:

¢ Hinweise, wo Sie weiterreichende Hilfe finden

e Abbildungen der Hardware mit Angabe der wichtigsten Teile
¢ Symbolleisten der GC/MSD ChemStation-Software

* Vorgehensweisen fir die gangigen ChemStation-Operationen
¢ Richtlinien zum Wartungsplan

¢ Bedienhinweise, Fehlermeldungen und Fehlersuche

* Funktionsweise der Quantifizierung mit GC/MSD
ChemStation und Lernprogramm zur Verwendung der
zeitsparenden Funktion AutoQuant

¢ Einfiihrung in das Arbeiten mit Custom Reports

Ausfiihrliche Informationen finden Sie in der Online-Hilfe sowie
in den elektronischen Handbiichern und Videos auf der
mitgelieferten CD- oder DVD-ROM.

6 GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Hier finden Sie Hilfe

Thr System ist mit einer ausfiihrlichen Bibliothek an
Referenzmaterial ausgestattet. Diese besteht aus Printmedien,

@ ' Online-Hilfedateien und elektronischen Handbiichern auf CD-

oder DVD-ROM.

Fir jede Hardwarekomponente wird eine CD- oder DVD-ROM
mitgeliefert, die eine Fiille an detailliertem Referenzmaterial
enthalt sowie Videos, die die Bedienung und Wartung der
Ausriistung und die Fehlersuche demonstrieren.

Dieses Hardware-Referenzmaterial enthalt detaillierte
Informationen zu den Themen:

* Bedienung der Hardware
¢ Wartung der Hardware

¢ Fehlersuche an der Hardware

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Die Online-Hilfedateien enthalten auch umfassende Bedien-
anweisungen fiir die Software und Lernprogramme fiir die
Verwendung der GC/MSD ChemStation-Software (Erweitert,
Aromaten in Benzin, Drogenanalyse, Umwelt). Sie finden hier
auch Informationen zu folgenden Aufgaben und Referenzen:

Datenanalyse MSD-Systemkonfiguration
* Analysieren von Daten + Konfigurieren von Geraten
» Befehle und Funktionen » Konfigurieren einer GPIB-Karte
* Verwenden und Schreiben von » Fehlersuche im Netzwerk

Makros
* Glossar +  Ubliche PCS-Angaben in der Datei

MSDCHEM.INI

Geritesteuerung

Verwenden der Geratesteuerung
Verwenden von Methoden
Verwenden von Sequenzen
Analysieren von Daten

Verwenden des Stapelmodus

Tuning (Kalibrieren) des MSD

» Fehlersuche im MSD

+ Sichern der Steuerung
* Report Manager

+ Befehle und Funktionen

» Verwenden und Schreiben von
Makros

* Glossar

Die Printmedien sollen Sie beim Einstieg in die Arbeit mit dem
System unterstitzen. Sie umfassen die folgenden Dokumente:

¢ GC/MSD ChemStation Erste Schritte (dieses Dokument)
¢ Checkliste zur Vorbereitung des Aufstellungsortes

e Hardware-Installations-Checkliste

* Hardware-Benutzerhandbuch

e Einfiihrung in die Medikamentenanalyse

GC/MSD ChemStation Erste Schritte



Online-Hilfedateien

= e =2 & O

Hide  Back Fomad Pint  Oplions

GC/MSD ChemStation Kurzreferenz

Die Online-Hilfedateien enthalten umfangreiche Informationen
und Lernprogramme zu den Themen Gerite"steuerung, Daten-
erfassung, Datenanalyse, Methoden, Sequenzierung, Tuning,

Fehlersuche und Verwenden der Systembefehle und -variablen.

Um die Online-Hilfe aufzurufen, wihlen Sie im Menii "Help"
einer Ansicht den Eintrag Help Topics oder klicken auf die
Schaltflache "Help" eines Dialogfelds.

Contents | index | Search|

[2] Dvervien

2] Using Help

L[] Wisit our web Site
&) Using Instiument Contral
[ Introduction

o @ Howto

f;g Reference
L

strumert Conlrol Panel Layor
C Instrument | Edit Screen La,
EMF Utiities
[+l Instrument Control Dialog Boxe
- @ Data Acauisition Menus
@ Using Methods
@ Using Sequences
@ Anabzing Data
Using Batch Mode
@ Tuning [Calibrating) the MSD
@ Troubleshonting the 5373 MSD
@ Secured Control
@ Report Manager
@ Commands and Functions
@ Using and witing Macros
@ Glossay of Teims

‘ I

Overview of
the MSD

Productivity
ChemStation

The MSD Productivity ChemStation controls
acquisition of 6890 GC data or GC/MSD data,
performs library searches and quantitation, and
generates selected reports via methods or
sequences. It offers a number of productivity tools
for data processing, such as QEdit, DOSCAN,
DOLIST, and EasyID, toolbars, as well as two
levels Df security for access to the system,

The instrument system is represented in the
software with the:

.
e Tune and Yacuurm Control wiew
.

The MSD Productivity ChemStation software can
be configured to support two types of
instruments: gas chromatographs (GC) only and
gas chromatograph [ mass spectrometer systems
(GC/MS), A GC-only instrument will have some
menus and menu items that differ from those on
an instrument configured as a mass spectrometer,
These differences will be pointed out in the Dnhne

bl for momie TF e alea noccihln o acmien ond

Symbole der Online-Hilfe

Symbolisiert ein Buch, das weitere Hilfethemen
enthalt. Um ein Buch zu 6ffnen, markieren Sie es
und klicken anschlieBend doppelt darauf.

Symbolisiert ein offenes Buch mit Hilfethemen. Um
ein offenes Buch zu schlieBen, markieren Sie es und

klicken anschlieRend doppelt darauf.

Symbolisiert ein Hilfethema. Um zu einem
Hilfethema zu wechseln, markieren Sie es und

klicken anschlieend doppelt darauf.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Element
Hide/Show

Back

Print

Contents

Index

Search

Options

Beschreibung

Ein-/Ausblenden der
Liste mit den
Hilfethemen

Zuriick zum
vorherigen
Hilfethema

Drucken des
aktuellen Handbuchs
oder Hilfethemas

Anzeigen der Liste
der Hilfethemen
(abgebildet)

Durchsuchen des
Hilfeindex nach
Stichwartern zu
einem bestimmten
Thema

Eingeben eines
Wortes oder einer
Phrase und Anzeigen
einer Liste aller
Themen in der
Online-Hilfe, die
diese Worter
enthalten

Andern
verschiedener
Hilfeoptionen wie
die Anzeige von
Registern
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System Commands

Eath Chemstation apglication has a set of
ands:

You may us

on the command ke or
arnus

cemmands.

Hee Also

Ingteamant nntval Communde st

r
" Commen Commands and Functions

So drucken Sie ein einzelnes Hilfethema:

1

Markieren Sie das zu druckende 5 E Rezort Manager
. =41 Cammards end Functions:
Thema (z. B. Overview). =1 (L3 Prick Corrvands Bk Aefesen

(2] Dvarviee

Klicken Sie mit der rechten - Fusmgrer S
Maustaste und wahlen Sie Print.... %Eﬁ'&?ﬁf
Wihlen Sie Print the selected topic und e

klicken Sie auf 0K.

Priifen Sie, ob der richtige
Drucker ausgewaihlt ist, und
klicken Sie auf Print.

Die Informationen zu diesem
einzelnen Hilfethema werden
gedruckt. Die damit
verkniipften Themen werden
nicht mit gedruckt.

Frint Topics =l

‘f'ou can piint the seleched lope aral the kopics in the
walackad heading What would vou ke 1o do?

% Frin the sekeeted fopic
" Firk tha ssladn.l'aadru andal aubtopics

So drucken Sie alle Unterthemen eines Themas:

1

Markieren Sie das zu druckende =@ E;ma«mnd Funclion: |
R b =0 PriptCesmmgnd: Ouick Refarence
Thema (z. B. Print Commands P g

Quick Reference).

(2] Usivg Functizna
(7] Usieg Yaiiatles
ﬂ Cammoe Command
9] Instnamert Cantra §
(7] Tune Cormands,

Klicken Sie mit der rechten Maus-
taste und wéhlen Sie Print....

Wahlen Sie Print the selected
heading and all subtopics und
klicken Sie auf OK.

Priifen Sie, ob der richtige
Drucker ausgewahlt ist, und
klicken Sie auf Print.

Die Informationen zu ALLEN
Unterthemen des ausge-
wiahlten Themas werden ge-
druckt. Im vorliegenden Bei-
spiel wiirden alle Themen unter Print Commands Quick
Reference gedruckt, das sind etwa 26 Seiten an Informationen.

Print Topics x|

‘You can print the selected topic or all the topics in the
selected heading. Wwhat would you like to do?

" Print the selected topic
& Print the selected heading and all subtopics

Cancel

Selbst wenn der Cursor auf einem Unterthema des betreffenden Themas
positioniert war (beispielsweise auf Tune Commands), als Sie Print all
topics ausgewahlt haben, werden alle Unterthemen ausgedruckt, nicht
nur diejenigen unterhalb des aktuellen Unterthemas.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Hardware-Handbiicher auf CD- oder DVD-ROM

Fir jede Hardwarekomponente wird eine CD- oder DVD-ROM
mitgeliefert, die eine Fiille an Referenzmaterial enthalt sowie
Videos, die die Bedienung und Wartung der Ausriistung und die
Fehlersuche demonstrieren.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Verwenden der Handbiicher auf der CD- oder DVD-ROM

1 Die Handbiicher auf der CD- oder DVD-ROM liegen im Adobe
Acrobat PDF-Format vor. Die Videos sind in die
PDF-Handbiicher integriert (moglichweise ist hierfir
QuickTime erforderlich), konnen aber auch direkt von der
CD- oder DVD-ROM mit Hilfe des Microsoft Media Player
abgespielt werden.

Sie konnen den Adobe Acrobat Reader ggfs. von
Adobe.com gratis herunterladen.

QuickTime kann von Apple.com/quicktime kostenfrei
heruntergeladen werden.

2 Legen Sie die CD oder DVD in Ihr Laufwerk ein. Es wird
automatisch ein Startmenii mit allen auf der CD oder DVD
enthaltenen Handbiichern angezeigt:

Agilent Technologies

Agilent 5975 Series MSD User Information

Introduction

This CD conlaing the hardware manuals and videos for the Agilant 5875 Series Mass Selective Delector
MSD)

All ofthe user documentation is provided s Adobe® Acrobat® Porable Document Format (POF) files. You
can read theze fles with Adobe® Reader® sofware. Visil wiww adobe corm 1o oblain 3 fee copy of
Adobe® Readar® ifyou do not already hawe it on your system,

Click an & link below to open 3 manual o video.

tanyal (ncludes videos. Look for the G con )
2 Installation Checklist
eries MSD Site Preparation Checklist

Beispielmenii fiir das Offnen auf einer CD- oder DVD-ROM
mit Benutzerinformationen

11
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3 Bewegen Sie den Cursor iiber eines der aufgelisteten Biicher.
@ %5975 Wenn der Cursor die Form einer Hand annimmt, klicken Sie
mit der linken Maustaste, um das Buch zu 6ffnen. Die erste
Seite des Buches und die Lesezeichen werden angezeigt.

{ B @ B Bookmark »
£ (=1 Introduction -
£ | = Qinstaling GC Columns
= { ] Operating in Electran Impact (El) Mode :
7 { ] Operating in Chemical lonization (CI) Mode s 8 =
E D General Maintenance L
5 L] ¢I Maintenance XYY B I IN
3 {1 Chemical lonization Theory Lo,
. D Index L
71 .
i’ .
E
§ Agilent 5975 Series
° Mass Selective Detector
-
g
s
'
g
|
@
Operation Manual
-* Agilent Technalogies
Wl Al 4l 10184 v oW 75x9in O
Seitennummern
Lesezeichen

4 Klicken Sie auf ein Lesezeichen in der linken Spalte (z. B.
Operating the MSD), um die entsprechende Seite aufzurufen.

12 GC/MSD ChemStation Erste Schritte



Video-
symbol

1 Vent the MSD. See page 64.

] 14 4| 1ofzE8
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i 5973_inert_Hardware_Manual.pdf o1 x|
B @ B Bookmark =

]

E []CD-ROM Contents =]

E [ Table of Contents
3 [ Introduction Operating the M3D

> | =] Installing GC Column: —!
2 E D Operating the MSD
5 - ]'Operating the MSI
£ - Cparation af the M D froms the dutes eystam:

g -] To view MSD anal The sofweze 25 pronpcon,

- [ To set maonitars fo TG temy S, VT, a0 P g o vt n;f"'k'“d“
" D To set the MSD al theanaaouls snd online help uppled withthe D Ghenditati onsoffwome.
£ ) To set the GCMS Cperation af the M Df mm the sontrol pes d
z Yorwcanura the 53T ines, 5D contanlpanelte pesfomn oay ofthe sans
£ [ Ta monitar high va cazks thinthe Ghambharlon, can erfom, S the SOEAV mnd ST e
=3 s Subocmios Detocn Lol bavmseod sl (LGP Groids Bifarerse
©® -] To measure colurr (1GEERE SO0V for Tucm inrmmetion.

7 [ To calculate colun ot i
i -] To tune the MSD Seifythe Elbmisg bafore PoULUIION OT e TP opemtethe MED
B 8T Toveritsyetenp e
2 - To remove the MS e e e e e e

" Rammarlonss comier o g, gassas ire being wred
LI To vent the MSD -
[ To open the analy « The GHMED inbarSoe arends it the B0 ovan.
[1To close the analy T Corioned coplliry cousnnls trnadled e ard ek
-] To pumnp down the = The 3 ison, b the hested mres £rthe GYMEDintaie, the
ingaction port, andthe oven, srae o
{1 Te pump dowin the + Comergea o Less 50,9650 iy is e vovhe GG withahe
-] To connact the ga eomnended taps.
+ Uhydrogen s ueed ar comiarges, comierges Sow nuustbe of sadthe
= D To move or store 1 Foae. sidepline thurbsermy gt be loosely Sotened.
[1To set the interfac_| + The fmine yung shonis prpedy el {1
&[] Operating the CI MSC
[ Troubleshooting the b a
[ ©1 Traubleshooting
&-(I Maintaring th= MED ||

Das Symbol Video markiert Abschnitte, die Videos enthalten.
Klicken Sie auf dieses Symbol, um sich die Wartungsprozedur
anzusehen. Klicken Sie mit der linken Maustaste, um den
Videoclip zu starten. Das Video wird am Ende automatisch
gestoppt. Sie kdnnen aber auch zu jedem beliebigen
Zeitpunkt die [Esc]-Taste driicken.

Wenn Sie den Cursor iliber einen Querverweis bewegen,
nimmt er die Form einer Auswahlhand an, der darauf
hinweist, dass der Text mit der angegebenen Seite
elektronisch verkniipft ist. Klicken Sie auf den Querverweis,
um zur angegebenen Seite zu wechseln. Klicken Sie mit der
rechten Maustaste, um zur vorherigen Seite zuriickzukehren.

Sie konnen alle Seiten einzeln oder gruppenweise
ausdrucken. Wahlen Sie Print und geben Sie dann die
gewlnschte(n) Seite(n) ein. Verwenden Sie dafiir die am
unteren Bildschirmrand angezeigten Seitennummern.
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Neuerungen in dieser Version

Es gibt zwei Moglichkeiten, eine Beschreibung aller an dieser
Softwareversion vorgenommenen Neuerungen anzuzeigen:

e Waibhlen Sie nach der Erstkonfiguration "Yes”, wenn die
Abfrage "Do you want to view the Readme file now”
eingeblendet wird.

¢ Wihlen Sie Help/View Revisions Readme File in einer der beiden
Ansichten "Data Analysis" oder "Instrument Control".

In einem Popup-Fenster wird eine Textdatei angezeigt. Sie
konnen diesen Text durchbliattern und online lesen,
elektronisch durchsuchen und ggfs. kopieren.

Wihlen Sie abschliefend File/Exit, um zur Anwendung
zuruckzukehren.

14 GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Hardware

MSD der Serie 5975 mit einem 6890 GC

ALS-Injektor (optional)

ALS-Karussell

- —Statusanzeige

Saulenofen -._:@“ % — Statuskarte
- ==
Lokale Steuer- —— = sauss e
anzeige
GC-
Tastatur

Quellenanzeige-
fenster

5975 MISD
Netzschalter

6890 GC
Netzschalter

GC/MSD ChemStation Erste Schritte 15
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Tastatur und Anzeige des 6850 GC

Uber die GC/MSD ChemStation-Software kann der 6850 GC
gesteuert werden. So lasst sich das Gerat tiber die Software
anstatt Gber die GC-Tastatur programmieren. Es gibt jedoch
Situationen, in denen Aufgaben schnell direkt iiber die
GC-Tastatur durchgefiihrt werden sollten.

Abhéingig von der durch das Steuermodul oder die GC/MSD
ChemStation definierte Konfiguration, kann die Rollanzeige
wihrend einer Analyse die folgenden Daten anzeigen:

¢ Ofentemperatur

e Einlassdruck

* Séaulenflussrate

* Unverarbeitetes Detektorsignal
¢ Meldungen

¢ Sequenzinformationen

¢ Laufzeit

Anzeige
Obere Zeile: Status

Untere Zeile: Meldungen und Rollliste

. . Prep Run Oa Durchbléattern einer
GC in Bereitschaft Ov Liste in der Anzeige
versetzen Stop Load

Beenden einer @ NotReady  SULS - Run @ Laden einer Methode

Analyse ¥

-

An, wenn nicht bereit, An, wihrend einer Analyse;
blinkt bei Fehlerzustanden blinkt bei Nachanalyse, Autoinjektor, Sequenz

16

Starten von Analyse, Autoinjektor oder Sequenz
bei der Anzeige “Ready for...”

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Tastatur des 6890 GC

Uber die GC/MSD ChemStation-Software kann der 6890 GC
gesteuert werden. So lasst sich das Gerat tiber die Software
anstatt Gber die GC-Tastatur programmieren. Es gibt jedoch
Situationen, in denen Aufgaben schnell direkt iiber die
GC-Tastatur durchgefiihrt werden sollten.

Starten einer Analyse (manuelle Injektion)

Vorbereiten einer Analyse (manuelle Injektion) |

Stop Prep Start
Run

|
=) &) F) &) 7 &
=) &) F E) = B

Beenden einer Analyse

Anzeigen von Séuleninformationen

Anzeigen der Ofentemperatur

Anzeigen der vorderen Einlassdaten

Anzeigen der Temperatur der GC/MSD-Verbindung

(Thermal Aux 2) o ) =] P ) (] (]
Anzeigen der hinteren

Einlassdaten [T"“" ] [”" ] [E"“" ] [ v }

e G o G N

&) g e JeEgr

S [

L) L JJ

=]

Method Storage and Automation

Load Method Run Front Valve # Seq
Table Injector Control

Store Seq Clock Back Sample
Table Injector Tray

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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ChemStation-Ansichten

Die Ansicht Instrument Control

Die Ansicht "Instrument Control” wird angezeigt, wenn Sie die
GC/MSD ChemStation starten. Hier konfigurieren und
uberwachen Sie die Geridteparameter. In anderen Ansichten
wihlen Sie View/Instrument Control, wenn Sie das System fiir die
Datenerfassung einrichten moéchten.

Detailinformationen zu Meniis, Schaltflaichen, Symbolen und Ansichten
finden Sie in der Online-Hilfe.

H @ Instrument Control

’|T
|

=1ol x|
V=2
5 2|

Sample Mame:

Data File:
5975_F890n_001.d

| e

Sequence Method I Instrument |
= '
a2 s
GC Status Messages Spectrum Total lan

Oven Temperature

Column-1 Flow Cal.

Aux-2 Temperature

Inlet-F Temperature

M3 Source

M3 Quad

TurboSpd

18
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’ Run Time

Sample Mame
sh1021

Data File:
evaldemao.d

Gﬁ"
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Erfassungsstatus-Anzeige
Zeigt den Status der aktuellen Analyse an.

Laufzeit
Zeigt die verbleibende Zeit fiir eine Analyse an.

Analysestart
Zeigt den Probennamen und die Datendatei fiir die Analyse an.

Stopp

Das "Stop”-Zeichen erscheint rot, wihrend eine Analyse lauft, grau, wenn
keine Analyse lauft. Verwenden Sie diese Schaltflache, um das System
wihrend einer Voranalyse, Analyse oder Nachanalyse zu stoppen. Wenn
das System aktuell eine Analyse durchliuft, wechselt es in die
Nachanalyse. Im Falle einer Nachanalyse wechselt es in den Leerlauf.

Protokoll
Zeigt das Popup-Menii fiir das Protokoll an.

Wartung fallig
Zeigt ein Dialogfeld zur Auswahl von Wartungsmaffnahmen an.

Drucken

Zeigt ein Dialogfeld an, das druckbare Themen wie Sequenzprotokoll,
aktuelle Sequenz, Gerateparameter und Parameter und detaillierte
Parameter der Datenanalyse auffiihrt.

Hilfe
Zeigt die Hilfe fiir die Ansicht "Instrument Control" an und ermdoglicht
den Zugriff auf das gesamte Hilfesystem.

Sequenz laden
Offnet das Dialogfeld "Load Sequence".

Sequenz speichern
Offnet das Dialogfeld "Save Sequence".

GC/MSD ChemStation Erste Schritte 19
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Sequenz ausfiihren
Offnet das Dialogfeld "Start Sequence".

Sequenz bearbeiten
Offnet das Dialogfeld "Sample Log Table".

Sequenz simulieren
Testet eine Sequenz.

Methode laden
Offnet das Dialogfeld "Load Method".

Methode speichern
:E_;l Speichert die aktuelle Methode.

Methode ausfiihren

2 Offnet das Dialogfeld "Start Run".
Methode bearbeiten
/Zd_f‘i_l Ermoglicht die Bearbeitung der aktuellen Methode.
J GC-Parameter
@ Ermoglicht die Bearbeitung der GC-Parameter und GC-Monitore.

MS-Parameter
Ermoglicht die Bearbeitung der MS-Parameter und MS-Monitore.

A Tune-Parameter
“ﬁ?” Ermoglicht die Einstellung des MSD.

20 GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Die Ansicht Data Analysis

Die Ansicht "Data Analysis" wird angezeigt, wenn Sie eine
Sitzung des Datenanalysegerits starten oder in der Ansicht
"Instrument Control" View/Data Analysis (offline) wahlen. In der
Ansicht "Data Analysis" konnen Sie die folgenden Aufgaben
ausfiithren:

¢ Einrichten von Integrationsparametern

* Kalibrieren einer Methode

¢ Quantifizieren von Daten

¢ Anpassen und Ausdrucken von Reports

"Data Analysis" enthalt auch verschiedene Produktivitats-Tools,
wie QEdit, DOSCAN, DOLIST, EasyID und Symbolleisten.

Aufierdem steht ein Lernprogramm fiir die Verwendung der
Quantifizierung zur Verfiigung.

Detailinformationen zu Meniis, Schaltflachen, Symbolen und Ansichten
finden Sie in der Online-Hilfe.

adiEnhanced Data Analysis - DEFAULT.M / EVALDEMO.D (M5 Data: Quantitated Multi PE., Not Reviewed) -lol %]
File Method Reprocessing Chromatogram Spectrum  Calibrate Quanttate ExportReports Tools Options View Macros Help

2P es mmEer P OB LB AR R
GEERERf « 2 %“8D0L D298 8 BSE 7

| =] Euesute ||
i1 [2] TIC: evaldemo.didata.ms =10l x|
Bbundance 5431 3777

7740
3500000 5281

3000000
2500000
2000000
1500000
1000000

S00000

i}

Tie=> 550 slo 650 200 750 alo 50 a2l afo

M1 Scan 81 (5270 min): evaldemo.d)datams =10/
{bundance| ¥

400000

300000

200000 -
100000
2 170

112
. ] Ll 59” | 57\| Lzl I O T I 198 |
hfz-s 5 EN b 0 & 7 & D 100 110 120 o 150 150 170
Ready =IE #
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Die Symbolleiste der Ansicht Data Analysis

8 B RER

| g & W

Datendatei laden
Ladt die ausgewéahlte Datendatei (.D) und zeigt das
Totalionenstromchromatogramm (TIC) fiir diese Datei an.

Methode laden
Zum Auswihlen einer Methodendatei (*.M), die aus einem
Verzeichnisbaum zu laden ist.

Methode speichern
Speichert alle Anderungen, die an der aktuellen Methode vorgenommen
wurden.

Methode ausfiihren

Fihrt nur den Teil Datenanalyse der aktuellen Methode aus. Sie miissen
einen Ausgabedateinamen fiir den Ausdruck wahlen. Die Ausgabedatei
gibt den Namen der Datei an, in der das Dokument gespeichert wird. Das
Dokument wird in einem fiir den Drucker, nicht fiir das verwendete
Druckprogramm relevanten Format gespeichert.

Momentaufnahme

Zeigt die Daten an, die bis zum Zeitpunkt der Snapshot-Aktivierung
erfasst wurden. Diese Funktion ist fiir ausschlieffliche GC-Daten nicht
verfligbar.

Drucken
Zum Ausdrucken des aktuellen Fensters, des TICs und des Spektrums
oder der aktuellen Methode.

AutoSIM-Methode generieren
Offnet das Dialogfeld "AutoSIM Setup".

SIM-Parameter bearbeiten
Zum Bearbeiten der SIM-Parameter in der Tabelle "SIM Group".

Kopieren
Kopiert das ausgewihlte Fenster in die Zwischenablage.

Standard-Fensteranordnung
Ordnet die Fenster wieder in ihren Standardpositionen an.
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Abbrechen
Stoppt einen Befehl oder ein Makro.

Befehlszeile
Schaltet die Anzeige der Befehlszeile ein oder aus.

Farben bearbeiten
Zum Anpassen der Farben verschiedener Anzeigeelemente in der Ansicht
"Data Analysis".

Grafiken als Symbol/GroRbild

Zum Verkleinern oder Vergréfdern der angezeigten Fenster.

& 20 e

Bildschirmreports schlieflen
Schliefdt alle ge6ffneten Bildschirmreports.

EasylD

Zum Aktualisieren der erwarteten Retentionszeiten und
Ionenverhaltnisse fir MS-Daten in einer bestehenden
Quantifizierungsdatenbank auf Verbindungsbasis.

QEdit
Zum Priifen und Bearbeiten der Quantifizierungsergebnisse, nachdem
eine Datendatei quantifiziert wurde.

H @

=l

Peak-Reinheit
Zum Ermitteln tiberlappter Peaks (Peaks mit mehreren Verbindungen) in
Threm Chromatogramm (nur GC/MS).

=y

’

Fixieren der Retentionszeit
Offnet die Ansicht "RTLock Setup", die fiir Aufgaben im Zusammenhang
mit der Retentionszeitfixierung verwendet wird.

Signal-Rausch-Verhaltnis
Fiihrt eine Signal-Rausch-Priifung durch und zeigt den Report
anschlief3end an oder druckt ihn aus.

Benutzerdef. Makro CUSTOMTOOL1

Fihrt ein vom Benutzer erstelltes Makro aus. Dieses Makro muss erst
erstellt werden, bevor es CUSTOMTOOL]1 genannt wird. In der
Online-Hilfe finden Sie Informationen zum Verwenden und Schreiben
von Makros und zu Befehlen fiir die Datenanalyse.

Sy HE B
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Benutzerdef. Makro CUSTOMTOOL2
‘ ;3’ | Fiihrt ein vom Benutzer erstelltes Makro aus. Dieses Makro muss erst
erstellt werden, bevor es CUSTOMTOOL2 genannt wird. In der

Online-Hilfe finden Sie Informationen zum Verwenden und Schreiben
von Makros und zu Befehlen fiir die Datenanalyse.

Benutzerdef. Makro CUSTOMTOOL3
‘ ;}' | Fiihrt ein vom Benutzer erstelltes Makro aus. Dieses Makro muss erst
erstellt werden, bevor es CUSTOMTOOLS3 genannt wird. In der

Online-Hilfe finden Sie Informationen zum Verwenden und Schreiben
von Makros und zu Befehlen fiir die Datenanalyse.

Benutzerdef. Makro CUSTOMTOOL4

Filihrt ein vom Benutzer erstelltes Makro aus. Dieses Makro muss erst
erstellt werden, bevor es CUSTOMTOOL4 genannt wird. In der
Online-Hilfe finden Sie Informationen zum Verwenden und Schreiben
von Makros und zu Befehlen fiir die Datenanalyse.

Benutzerdef. Makro CUSTOMTOOLS

Fihrt ein vom Benutzer erstelltes Makro aus. Dieses Makro muss erst
erstellt werden, bevor es CUSTOMTOOLb5 genannt wird. In der
Online-Hilfe finden Sie Informationen zum Verwenden und Schreiben
von Makros und zu Befehlen fiir die Datenanalyse.

N

I~

Navigation ein-/ausblenden
Zum Anzeigen bzw. Ausblenden des Fensterausschnitts "Explorer".

+

-
.
m

Chromatogramm zeichnen
Zeichnet das Originalchromatogramm der aktuellen Datendatei erneut
ohne Bezeichnungen oder Integrationsmarken.

&

Chromatogramm skalieren
Skaliert das ausgewéahlte Chromatogramm geméfl den angegebenen
Skalierungsfaktoren.

A |

lonenchromatogramme

Extrahiert Ionenstromchromatogramme (EICs) aus dem
Totalionenstromchromatogramm (TIC) der aktuellen Datendatei und
zeigt diese an (nur GC/MS).

- Ubereinander legen
L" Zeigt eine Ubereinander gelegte Darstellung der EICs an (nur GC/MS).
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Chromatogramme iibereinander legen
Zum Auswihlen mehrerer Chromatogramme fiir die gemeinsame
Darstellung in einem Diagramm.

Autom. Integration

Ermittelt die optimalen Integrationsparameter fiir das aktuelle
Chromatogramm und integriert das Chromatogramm. Diese Aktion ist
nicht zulassig, wenn der RTE-Integrator in der Methode aktuell gesetzt
ist.

=)+

Integrate
Integriert das aktuelle Chromatogramm unter Verwendung der fiir den
aktuellen Integrator angegebenen Parameter.

Integrationsparameter
Offnet ein Dialogfeld zum Bearbeiten der Parameter oder Ereignisse des
aktuellen Integrators.

Subtrahieren
Subtrahiert ein Spektrum von einem anderen und zeigt die Differenz an.

Bibliothek wihlen

Offnet das Dialogfeld "Library Search Parameters", in dem Sie die
Bibliotheken auswéhlen kénnen, die fiir die PBM-Suchaktionen des
aktuell ausgewahlten Spektrums verwendet werden.

B &£ ¥ E

Report iiber Bibliothekssuche
Integriert das aktuelle TIC, durchsucht die aktuelle Bibliothek nach
Ubereinstimmungen fiir jeden Peak und generiert einen Report.

'am

Quantifizierungs-DB einrichten
Zum Einrichten einer Quantifizierungsdatenbank, indem Sie globale
Parameter festlegen und Verbindungen spezifizieren.

Quantifizierungs-DB halbautom. einrichten
Stellt ein halbautomatisches Verfahren bereit, eine
Quantifizierungsdatenbank einzurichten.

n [

Verbindungen bearbeiten
Zum Priifen und Bearbeiten der Informationen in der
Quantifizierungsdatenbank nach einzelnen Verbindungen.

e,
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der aktuellen Quantifizierungsdatenbank.

Kalibrierung aktualisieren
‘ iﬁ Zum Hinzufiigen, Léschen oder Aktualisieren einer Kalibrierungsstufe in
Quantifizierungsreport berechnen
% Quantifiziert die aktuelle Datei und generiert einen
—_— Quantifizierungsreport.
r Quantifizierungsreport erstellen

Generiert einen Quantifizierungsreport fiir eine Datei, die bereits
quantifiziert wurde.

Quantifizierungsreport drucken
% Druckt den Quantifizierungsreport.

Benutzerspezifische Reports

n Startet das Programm Custom Reports. Wenn die Methode nicht tiber
eine Quantifizierungsdatenbank verfiigt oder keine Datendatei geladen
ist, konnen Sie Standardwerte verwenden.

=

E

Benutzerspezifischen Report drucken
Druckt die von der Methode angegebene benutzerspezifische
Reportvorlage unter Verwendung der aktuellen Datendatei.

Datenanalyse-Optionen
Offnet das Dialogfeld "Select DA Options".

Mausklick-Funktion fiir Datenanalyse wechseln
Wechselt zwischen den normalen Rechtsklick-Funktionen der Maus und
den neuen Rechtsklick-Mentiioptionen.

Registerfenster ein-/ausblenden
Zum Anzeigen bzw. Ausblenden des Registerfensters.

Online-Hilfe
Zeigt die Online-Hilfe fiir die GC/MSD ChemStation an.

= = 4 GR [
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Allgemeine Aufgaben beim Betrieb der ChemStation

Abpumpen (Starten) des MSD

1 Vergewissern Sie sich vor dem Abpumpen, dass das System
die folgenden Anforderungen erfillt:

O

O

Das Entliiftungsventil ist geschlossen (der Drehknopf ist
im Uhrzeigersinn bis zum Anschlag zugedreht).

Alle anderen Luftabdichtungen und sonstigen
Dichtungen sind angebracht und vollstindig dicht. (Die
Schraube fiir die vordere Seitenabdeckung sollte nicht
angezogen sein.)

Der MSD ist an einer geerdeten Steckdose angeschlossen.
Die GC/MSD-Verbindung fithrt in den GC-Ofen.

Eine konditionierte Kapillarsaule ist im GC-Einlass und
in der GC/MSD-Verbindung installiert.

Der GC ist eingeschaltet, jedoch sind die beheizten Zonen
bei der GC/MSD-Verbindung, der Injektoranschluss und
der Ofen ausgeschaltet.

Das Tragergas mit einer Reinheit von mindestens 99,999%
wird tUber die empfohlenen Filter in den GC eingespeist.

Bei Verwendung von Wasserstoff als Trigergas ist der
Tragergasfluss ausgeschaltet, die Randelschraube auf der
vorderen Seitenabdeckung ist leicht festgezogen.

Die éffnung der Vorpumpe ist korrekt entliiftet.

Stellen Sie sicher, dass lhr MSD ALLE vorgenannten Anforderungen
erfiillt. Andernfalls konnen Personen zu Schaden kommen.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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Wiéhlen Sie View/Tune and Vacuum Control.
Wihlen Sie Vacuum/Pump Down.
Schalten Sie bei entsprechender Aufforderung den MSD an.

Driicken Sie die Seitenabdeckung mit der Hand an der

Sammelleitung fest.
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6 Laden Sie das Meni "Instrument Control”.

7 Driicken Sie leicht auf die Seitenabdeckung, um
sicherzustellen, dass diese dicht ist.

Die Vorpumpe gibt ein gurgelndes Gerausch von sich. Dieses
Gerausch sollte nach einer Minute aufhéren. Wenn das
Gerausch weiterhin zu hoéren ist, liegt in Threm System ein
grofses Luftleck vor — vermutlich an der Abdichtung der
Seitenabdeckung, an der Mutter der Verbindung oder am
Entliftungsventil.

8 Nachdem die Verbindung zum PC hergestellt ist, klicken Sie
auf OK. Binnen 10 bis 15 Minuten sollte die Diffusionspumpe
warm sein bzw. die Turbopumpe auf 80% beschleunigt haben.
Die Turbopumpe sollte schliefflich mindestens 95%
erreichen.

Wenn diese Bedingungen nicht erfiillt werden, schaltet sich die
Vorpumpe ab. Sie miissen dann den MSD aus- und wieder einschalten.
Wenn der MSD nicht korrekt abpumpt, lesen Sie die Informationen zur
Beseitigung von Luftlecks und anderen Problemen mit dem Vakuum in
der Online-Hilfe.

9 Schalten Sie bei entsprechender Aufforderung die
GC/MSD-Verbindungsheizung und den GC-Ofen ein. Klicken
Sie danach auf OK. Die Software schaltet die Heizungen fir
Ionenquelle und Massenfilter (Quad) ein. Die
Temperatursollwerte sind in der aktuellen Autotune (*.u)
Datei gespeichert.

Schalten Sie erst dann eine beheizte Zone ein, wenn der
Tragergasfluss aktiviert ist. Wenn eine Saule ohne Tragergasfluss
beheizt wird, kann sie hierdurch beschadigt werden.

10 Warten Sie nach Anzeige der Meldung Ok to run zwei Stunden,
bis der MSD sein thermisches Gleichgewicht erreicht hat.

Daten, die erfasst werden, bevor der MSD sein thermisches
Gleichgewicht erreicht hat, sind moglicherweise nicht reproduzierbar.
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Wenn Sie mit einem giftigen Gas, etwa Ammoniak, arbeiten, miissen
Sie die Schrauben der Seitenabdeckung des MSD fest anziehen. Das
Anziehen der Schrauben vor Erreichen des Vakuums kann zum
Verziehen der Abdichtung und damit zu Undichtigkeit fihren.

Beliiften (Abschalten) des MSD

1 Wenn Ihr MSD der Serie 5975 mit einer
Vakuummesseinrichtung ausgestattet ist, wihlen Sie in der
Ansicht "Tune and Vacuum Control" Vacuum/Turn Vacuum
Gauge on/off. Vergewissern Sie sich im Falle eines MSD der
Serie 5973, dass die externe Ionenmesseinrichtung
ausgeschaltet ist.

2 Schalten Sie die Messeinrichtung aus.

3 Bei einem CI MSD der Serie 5973 miissen Sie vor dem
Beliiften [ Gas Off] driicken. Hierdurch werden der
Reagensgasfluss ausgeschaltet und das Isolationsventil
geschlossen.

Bei einem 5973 Cl MSD muss beim Beliiften des MSD die Anzeige
"Gas Off” leuchten.

4 Waihlen Sie in der Ansicht "Tune and Vacuum Control"
Vacuum Menu/Vent. Folgen Sie den angezeigten Anweisungen.

Wenn Sie Wasserstoff als Tragergas verwenden, muss vor dem
Abschalten der Stromversorgung des MSD der Tragergasfluss
ausgeschaltet sein. Wenn die Vorpumpe ausgeschaltet ist, sammelt
sich im MSD Wasserstoff an. Dies kann zu einer Explosion fiihren.
Lesen Sie das "Hydrogen Safety” Handbuch (G3170-90010), bevor
Sie den MSD mit Wasserstoff als Tragergas betreiben.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Vergewissern Sie sich, dass der GC-Ofen und die GC/MSD-Verbindung
kalt sind, bevor Sie den Tragergasfluss ausschalten.

b Schalten Sie bei entsprechender Aufforderung den MSD am
Netzschalter aus.
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6 Ziehen Sie das Netzkabel vom MSD ab.
7 Nehmen Sie die Abdeckung des Analysators (5973-Serie)
bzw. des Source View-Fensters (5975-Serie) ab.

8 Drehen Sie den Drehknopf am Entluftungsventil nur eine
3/4-Umdrehung entgegen dem Uhrzeigersinn bzw. bis Sie das
Zischen eines Luftstroms in der Analysatorkammer héren.

5975-Entliiftungsventil

5973-Entliiftungsventil

Drehen Sie den Drehknopf nicht zu weit auf, da sich sonst der 0-Ring
aus seiner Vertiefung l6sen kann. Stellen Sie sicher, dass der
Drehknopf wieder geschlossen ist, bevor Sie die Pumpe aktivieren.

m Warten Sie, bis sich der Analysator auf Raumtemperatur abgekiihit
hat, bevor Sie ihn anfassen.

Tragen Sie stets die im Lieferumfang enthaltenen sauberen
Handschuhe, wenn Sie Teile beriihren, die in die Analysatorkammer
gestellt werden.
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Tuning des MSD

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Der MSD sollte regelméflig mit dem Tuning-Programm
eingestellt werden, damit er stets seine optimale Leistung
liefert. Beim Tuning werden die MSD-Parameter so eingerichtet,
dass das Gerit bestimmte Leistungskriterien erfiillt. Wie oft der
MSD mit dem Tuning-Programm eingestellt werden soll, ist von
der Anzahl und von der Art der analysierten Proben und vom
Gesamtzustand Ihres Systems abhingig.

Tunen Sie den MSD stets mit der gleichen GC-Ofentemperatur, dem
gleichen Saulenfluss und der gleichen Analysatortemperatur, die bei der
Datenerfassung verwendet wird.

Bewahren Sie die Tuning-Reports auf, so dass Sie aufeinander
folgende Berichte miteinander vergleichen konnen.

So fiihren Sie das Tuning des MSD durch

Fihren Sie in der Ansicht "Instrument Control” folgende
Schritte aus:

1 Wabhlen Sie das Symbol Tune-Parameter (das nur die ersten
beiden in Schritt 2 gezeigten Meniis anzeigt) oder View/Tune
and Vacuum Control.

J'ﬁﬂﬁh
g

2 Wihlen Sie im Menii "Tune”, abhingig von der fiir Ihre
Anwendung bendétigten Geriteleistung, eine der folgenden
Optionen.

[1 Tune MSD

Fihrt zu einer maximalen Empfindlichkeit tiber den
gesamten Messbereich.

[J QuickTune
Stellt Peak-Breite, Massenzuordnung und Ionenintensitét
ohne geinderte Ionenverhiltnisse ein.

[1 Autotune (Atune.U)
Stimmt auf die maximale Response tiber den gesamten
Messbereich ab.

[J Low Mass Autotune (Lomass.U)
Stimmt auf den niedrigen Massenbereich ab.

[1 Standard Spectra Tune (Stune.U)
Fihrt zu einer Standardantwort tiber den gesamten
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Messbereich. Mit dieser Option verringert sich
moglicherweise die Empfindlichkeit.

(1 DFTPP Tune (DFTPP.U)
Stimmt spezifisch auf die EPA-Methode 625 ab.

(1 BFB Tune (BFB.U)
Stimmt spezifisch auf die EPA-Methode 624 ab.

[ Tune Wizard . ..
Offnet eine Folge von Dialogfeldern, tiber die Sie
Intensitatsverhaltnis-Targets vorgeben und
Tuning-Kriterien anpassen kénnen. Dies dient dem
Target-Tuning.

[J Air und Water Check
Generiert eine standardisierte Messung und einen
Bericht iiber die Systemluftspiegel (Stickstoff m/z 28)
und Wasser (m/z 18) relativ zur PFTBA-Masse 69.
Verwenden Sie diese Option zum Suchen nach Lecks. Die
Intensitiat von m/z 28 sollte unter der von m/z 18 liegen.
Die Intensitit von beiden sollte jeweils kleiner als 5% von
m/z 69 sein.

[1 Tune Evaluation
Wertet das aktuelle Tuning-Verfahren aus.

3 Prifen Sie den Tuning-Report.

4 Um die Aufzeichnung der Tuning-Reports anzuzeigen,
wéhlen Sie File/View Tunes.

Manuelles Tuning

Beim manuellen Tuning kénnen Sie die MSD-Parameter (z. B.
Linsenspannungen und Tuning-Massen) interaktiv auf Werte
einstellen, die speziell Ihren Analyseanforderungen
entsprechen. Durch manuelles Tuning ldsst sich haufig eine
hohere Empfindlichkeit als mit automatischem Tuning erzielen.
Bei Verwendung des manuellen Tuning-Programms konnen Sie
individuelle Parameter stufenweise festlegen und den Bereich
fiir die Anderung der Messparameter spezifizieren. Die Ergeb-
nisse werden visuell mit dem Optimalwert fiir den Parameter,
der im Plot deutlich hervorgehoben wird, dargestellt.

Beim manuellen Tuning kénnen Sie zwei verschiedene
Datenarten erfassen: Darstellung des Ionenprofils (Plots mit
der Intensitiat und Peak-Form Tuning-Massen) und Darstellung
des Spektrums iiber den gesamten Massenbereich.

Nahere Informationen zum manuellen Tuning finden Sie in der
Online-Hilfe.
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Erfassen von Daten

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

So richten Sie den GC fiir die Verwendung mit dem MSD ein

Fihren Sie in der Ansicht "Instrument Control” folgende
Schritte aus:

1

Wihlen Sie im Meni "Instrument” Inlet/Injection Types. Wiahlen
Sie die geeignete Injektionstechnik aus und markieren Sie
das Kontrollkdstchen Use MS. Klicken Sie auf OK.

2 Wihlen Sie im Menii "Instrument" Edit GC Parameters.

3 Klicken Sie auf Aux. Vergewissern Sie sich, dass Sie den

Zusatzkanal 2 verwenden, die Heizung eingeschaltet und auf
die gewiinschte Temperatur eingestellt ist und der MSD als
"Type” ausgewahlt ist.

Klicken Sie auf Columns. Uberpriifen Sie, ob der Detektor auf
MSD eingestellt und Vacuum unter "Outlet psi” ausgewahlt
ist. Klicken Sie auf OK.

So injizieren Sie eine Probe mit dem automatischen Probengeber

Fithren Sie in der Ansicht "Instrument Control” folgende
Schritte aus:

1

Platzieren Sie das Probenflidschchen mit der Probe im
Probenteller des Probengebers.

Klicken Sie auf das Symbol Methode ausfithren oder wihlen Sie
Method/Run Method.

Legen Sie im eingeblendeten Dialogfeld "Start Run” die
Probeninformationen fest:

[1 Spezifizieren Sie einen eindeutigen Datenpfad fiir die
Probe.

[l Spezifizieren Sie einen eindeutigen Datendateinamen fiir
die Probe.

[l Geben Sie die Positionsnummer des Probenflidschchens
im Feld Vial ein.

[J (Optional) Geben Sie in den Feldern Operator Name,
Sample Name und Misc Info die entsprechenden Daten ein,
um die Injektion zu dokumentieren.

[1 Vergewissern Sie sich, dass die Option Data Acquisition
aktiviert ist. Wahlen Sie die Option Data Analysis, wenn
einer der in der Methode spezifizierten Reports erzeugt
werden soll.
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4 Klicken Sie auf Run Method, um die Analyse zu starten.

Driicken Sie nicht die Taste Start am GC, um eine Analyse zu starten,
wenn Sie mit einem automatischen Probengeber arbeiten.

So injizieren Sie eine Probe manuell

Fithren Sie in der Ansicht "Instrument Control” folgende
Schritte aus:

1
2

Wihlen Sie im Menii "Instrument" Inlet/Injector Types.

Waihlen Sie im Dialogfeld "Inlet and Injection Parameters" die
Injektionsquelle Manual.

Driicken Sie auf der GC-Tastatur [Prep Run]. Hierdurch
werden der Gas-Saver-Fluss abgebrochen, der Einlassfluss
auf seinen Sollwert eingestellt und das Entluftungsventil
geschlossen (nur bei splitloser Inkjektion).

Wihlen Sie Method/Run Method.

Legen Sie im eingeblendeten Dialogfeld "Start Run” die

Probeninformationen wie folgt fest:

[l Spezifizieren Sie einen eindeutigen Datenpfad fiir die
Probe.

[l Spezifizieren Sie einen eindeutigen Datendateinamen fiir
die Probe.

[0 (Optional) Geben Sie in den Feldern Operator Name,
Sample Name und Misc Info die entsprechenden Daten ein,
um die Injektion zu dokumentieren.

[1 Vergewissern Sie sich, dass die Option Data Acquisition
aktiviert ist.

[J (Optional) Wahlen Sie die Option Data Analysis, wenn
einer der in der Methode spezifizierten
Datenanalyse-Reports erzeugt werden soll.

Klicken Sie auf Run Method, um die Analyse zu starten. Wenn
die Temperatur stabil ist, erscheint das Dialogfeld "Prepare
To Inject”. Andernfalls wird die Meldung Waiting for GC ready
angezeigt.

Wenn sich die GC-Temperaturen stabilisiert haben (6890 GC:
die Anzeige "Pre Run" am GC leuchtet permanent; 6850 GC:
die Anzeige "Not Ready" erlischt), injizieren Sie die Probe und
driicken am GC die Taste [Start].

Injizieren Sie erst dann die Probe, wenn der GC hierfiir betriebsbereit
ist. Andernfalls waren inkonsistente Ergebnisse die Folge.
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Die gesamte Methode bearbeiten

In der Ansicht "Instrument Control" wahlen Sie Method/Edit
Entire Method aus. Im Dialogfeld "Edit Method" konnen Sie
auswahlen, welche Bereiche der Methode Sie bearbeiten wollen:

¢ Method Information

¢ Instrument/Acquisition - Alle relevanten GC- und
MS-Dialogfelder werden fiir Ihre Eingabe angezeigt.

¢ Data Analysis

Wenn Sie auf 0K klicken, werden die Dialogfelder fiir die von
Thnen ausgewihlten Abschnitte nacheinander fiir die
Bearbeitung angezeigt.

Wenn Sie zum Speichern der Methode aufgefordert werden,
konnen Sie einen neuen Namen fiir die Methode eingeben. Wenn
eine benutzerspezifische Reportvorlage als Reporttyp
angegeben wurde, miissen Sie festlegen, ob Sie eine Kopie des
erzeugten Reports mit der Datendatei speichern wollen.

Eine Sequenz einrichten

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Mit Hilfe der "Sample Log Table" wird eine Sequenz eingerichtet.
Jede Zeile in der "Sample Log Table" enthélt Informationen fiir
die Analyse einer Probe (ein Flischchen fiir einen
automatischen Probengeber).

1 Wenn die "Sample Log Table" noch nicht ge6ffnet ist, wahlen
Sie Sequence / Edit Sequence, oder klicken Sie auf die
Schaltflache Edit Sequence unter "Instrument Control".

2 Klicken Sie auf eine leere Zeile in der Tabelle. Klicken Sie
dann auf den Pfeil im Feld mit der Bezeichnung Type, und
wahlen Sie den Probentyp aus, den Sie analysieren werden.

3 Verwenden Sie die Tabulatortaste oder die Maus, um in das
Feld Vial zu gelangen, und geben Sie die Flaschchennummer
ein.

4 Wechseln Sie zu Method, und geben Sie den Namen der
Methode ein, die fiir die aktuelle Probe zu verwenden ist.
(Fur eine Liste der Methoden klicken Sie auf die
Schaltfléche ? in diesem Feld.)

b5 Geben Sie einen Namen fiir Data File, fiir Sample und ggf.
einen Kommentar unter Comment und die Informationen
unter Expected Barcode ein.
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6 Wechseln Sie in andere Felder, die fiir Ihre Probe relevant
sind.

Welche Felder erscheinen, ist von dem unter Type ausgewéhlten
Probentyp abhéngig.

7 Wenn Sie fertig sind, klicken Sie auf OK.

Um den Inhalt einer anderen Sequenz der aktuellen Sequenz
hinzuzufiigen, wihlen Sie Sequence/Additional Sequence Options...
und wihlen Sie dann Append Sequence.

MS-Daten analysieren

36

Eine Datendatei konnen Sie tiber das Navigation Panel laden oder
indem Sie in der Ansicht "Data Analysis" Load Data File wihlen.

So laden Sie eine Datendatei
Um eine Datendatei in der Ansicht "Data Analysis" zu laden,
fithren Sie folgende Schritte aus:

1 Waibhlen Sie das Symbol Datendatei laden oder im Menii "File"
den Eintrag Load Data File.

a1

2 Wihlen Sie eine Datendatei aus (doppelklicken Sie auf einen
Dateinamen oder geben Sie einen Namen ein und klicken Sie
auf 0K). Das Chromatogramm fiir die Datendatei wird
geladen und im Fenster [2] angezeigt.

Damit die in diesem Abschnitt beschriebenen Aufgaben durchgefiihrt
werden kdnnen, muss eine Datendatei geladen sein.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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So integrieren Sie ein Chromatogramm

1 Rufen Sie, wenn der zu verwendende Integrator aktuell nicht
ausgewahlt ist, das Menii "Chromatogram" auf und klicken
Sie auf Select Integrator. Wihlen Sie einen Integrator und
klicken Sie auf OK.

2 Wahlen Sie Chromatogram/Integrate.

3 (Optional) Wihlen Sie Chromatogram/Integration Results. Am
Bildschirm erscheint ein Report, in dem die Ergebnisse
tabellenartig angeordnet sind. Klicken Sie nach
Einsichtnahme in die Ergebnisse auf Close.

So wihlen Sie ein Spektrum

Durch Klicken mit der rechten Maustaste im Fenster [1] oder [2] 6ffnen Sie
ein Kontextmenii. Mit der Schaltfliche Mausklick-Funktion fiir
Datenanalyse wechseln konnen Sie zwischen den Kontextmen(-Modi
wechseln.

Doppelklicken Sie mit der rechten Maustaste auf den
gewlnschten Zeitpunkt im Chromatogramm. Das Spektrum
erscheint im Fenster [1].

So vergroBBern Sie

1 Positionieren Sie den Mauszeiger in einem Chromatogramm
oder Spektrum in einer Ecke des Bereichs, den Sie
vergrofdern mochten.

2 Halten Sie die linke Maustaste gedriickt, und ziehen Sie mit
der Maus den zu vergréf3ernden Bereich.

3 Lassen Sie die Maustaste los. Der ausgewihlte Bereich wird
auf das Format des gegebenen Fensters vergrofiert.

So verkleinern Sie

1 Positionieren Sie den Mauszeiger an einer beliebigen Stelle
des Fensters mit der vergrof3erten Darstellung.

2 Doppelklicken Sie mit der linken Maustaste.
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So mitteln Sie Spektren

1

Positionieren Sie den Mauszeiger im Chromatogramm am
Anfangspunkt des Bereichs, fiir den ein Spektrum mit
Mittelwerten gebildet werden soll.

Halten Sie die rechte Maustaste gedriickt und ziehen Sie die
Maus an das Ende des betreffenden Bereichs.

Lassen Sie die Maustaste los. Die Spektren im ausgewéahlten
Bereich werden gemittelt, das Spektrum mit den
Mittelwerten erscheint im Fenster [1].

So addieren Sie zwei Spektren

1

Wahlen Sie ein Spektrum aus (indem Sie mit der rechten
Maustaste in das Chromatogramm doppelklicken).

Waihlen Sie ein zweites Spektrum aus. (Doppelklicken Sie mit
der rechten Maustaste in das Chromatogramm.)

Wiéhlen Sie Spectrum/Add. Die beiden Spektren werden
zusammenaddiert, das daraus resultierende Spektrum
erscheint im Fenster [1].

So subtrahieren Sie zwei Spektren

1

Wihlen Sie ein Spektrum aus (indem Sie mit der rechten
Maustaste in das Chromatogramm doppelklicken).

Wiaihlen Sie das zu subtrahierende Spektrum aus.
(Doppelklicken Sie mit der rechten Maustaste in das
Chromatogramm.)

Wiéhlen Sie Spectrum/Subtract.
Das in Schritt 2 ausgewéahlte Spektrum wird von dem in

Schritt 1 ausgewahlten Spektrum abgezogen, das daraus
resultierende Spektrum erscheint im Fenster [1].

So subtrahieren Sie Hintergrundspektren

1

Wihlen Sie ein Spektrum aus oder markieren Sie einen
Spektrenbereich, der von der Datendatei subtrahiert werden
soll.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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2 Wahlen Sie File/Subtract Background (BSB). Das System fiihrt
die folgenden Aufgaben durch:

- Das ausgewahlte Spektrum wird von jeder Abtastung in
der aktuellen Datendatei subtrahiert.

- Die subtrahierten Daten werden in einem
BSB-Unterverzeichnis im Verzeichnis der Datendatei
gespeichert.

- Die subtrahierte Datendatei wird zur aktuellen Datendatei
und erscheint im Fenster [2].

Erweiterte Meniis ein-/ausschalten

In der Ansicht "Data Analysis" wéahlen Sie Options/Show Extended
Menus. Weitere Meniieintrage werden in die vorhandenen
Dropdown-Listen aufgenommen.

Makro-Meniis anzeigen

In der Ansicht "Data Analysis" wahlen Sie Options/Show Macro
Menus. In der Mentiauswahlleiste erscheint die Auswahl Macro
Menus.

Ansicht "Multiple Data Files" einschalten

Wahlen Sie in der Ansicht "Data Analysis" View/Analyze Multiple
Data Files.... Hierdurch konnen Sie bis zu 9 Chromatogramme
gleichzeitig betrachten. Um zur standardméifdigen Ansicht "Data
Analysis" zuriickzukehren wahlen Sie View/Return to Data
Analysis.

Ansicht "Multiple Spectra" einschalten

Wahlen Sie in der Ansicht "Data Analysis" View/Analyze Multiple
Spectra.... Hierdurch kénnen Sie mehrere Spektren gleichzeitig
betrachten. Um zur standardméfigen Ansicht zuriickzukehren
wéahlen Sie View/Return to Data Analysis.

Verwenden von Spektrenbibliotheken

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

So wihlen Sie eine Bibliothek aus:

1 Wahlen Sie in der Ansicht "Data Analysis" Spectrum/Select
Library.
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2 Geben Sie im Dialogfeld Library Search Parameters in der
ersten Zeile den Namen der Bibliothek ein.

Es kénnen bis zu zwei weitere Suchbibliotheken eingegeben
werden. Ob diese zuséatzlichen Bibliotheken durchsucht
werden, hingt davon ab, ob eine Verbindung vorgefunden
wird, die die fiir die I"Jbereinstimmung angegebenen Kritieren
erfullt.

So integrieren und suchen Sie Peaks

Gehen Sie wie folgt vor, um ein komplettes
Ionen-Chromatogramm zu integrieren und automatisch einen
Bibliothekssuchbericht fiir jeden einzelnen, erkannten Peak zu
erzeugen.

1 Laden Sie in der Ansicht "Data Analysis” eine Datendatei.
Das TIC wird angezeigt.

2 Waihlen Sie Spectrum/Library Search Report.

3 Wihlen Sie im eingeblendeten Dialogfeld Library Search Report
Options die fiir den Bibliothekssuchbericht gewiinschten
Optionen aus:

- Waihlen Sie entweder Summary oder Detailed als
Reportformat.

- Waibhlen Sie eine oder mehrere Optionen aus (Screen,
Printer und File).

- Wabhlen Sie einen Integration Parameter File (und lassen Sie
das Feld leer, damit dies vom Integrator der GC/MSD
ChemStation automatisch integriert wird).

- Legen Sie fest, welches Spektrum der einzelnen Peaks
verwendet werden soll (Apex, Apex - Start of Peak, Apex -
Background at time oder Peak Average).

4 Klicken Sie auf 0K, um den Suchvorgang zu starten.

Das Chromatogramm wird integriert, und ein Spektrum der
einzelnen Peaks wird mit dem Suchverfahren gepriift. Die
Ergebnisse werden am Bildschirm angezeigt. Der
Bibliothekssuchbericht wird an die in Schritt 3 ausgewéhlte
Option gesendet.

5 Wihlen Sie Chromatogram/Integration Results, um die
Integrationsergebnisse in Tabellenform anzuzeigen.
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So identifizieren Sie ein einzelnes Spektrum

1 Laden Sie in der Ansicht "Data Analysis” eine Datendatei.
2 Wihlen Sie ein Spectrum aus.

3 Doppelklicken Sie mit der rechten Maustaste in das Fenster,
in dem sich das Spektrum befindet.

Durch Klicken mit der rechten Maustaste im Fenster [1] oder [2] 6ffnen Sie
ein Kontextmeni. Mit der Schaltfliche Mausklick-Funktion fiir
Datenanalyse wechseln kénnen Sie zwischen den Kontextmeni-Modi
wechseln.

Wenn die Suche abgeschlossen ist, werden die
Suchergebnisse am Bildschirm angezeigt: das Spektrum des
Peaks "unbekannt”, das von Ihnen in der Liste der Treffer
ausgewiahlte Referenzspektrum und (sofern verfiigbar) die
chemische Struktur der Referenzverbindung.

4 Gehen Sie wie folgt vor, um weitere Spektrendaten
anzuzeigen:

- Klicken Sie in der Liste der Treffer auf eine andere
Verbindung, um ein anderes Referenzspektrum
anzuzeigen.

- Markieren Sie das Kontrollkidstchen Difference, um die
Differenz zwischen dem Spektrum "unbekannt” und dem
Referenzspektrum anzuzeigen.

5 Gehen Sie wie folgt vor, um weitere Informationen
anzuzeigen:

- Kilicken Sie auf Statistics, um Informationen tiber die
Qualitit der einzelnen Treffer in der Liste anzuzeigen.

- Klicken Sie auf Text, um die Kopfinformationen
anzuzeigen, die in der Bibliothek fiir das aktuelle
Referenzspektrum gespeichert sind.

6 Klicken Sie auf Print, um eine Kopie der angezeigten Spektren
zu drucken.

7 Klicken Sie auf Done, um die Ergebnisse der Bibliothekssuche
vom Bildschirm zu l6schen.
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Verwenden der RTL-Funktion
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Die Funktion fiir das Fixieren der Retentionszeit (RTL:
Retention Time Locking) ist eine Prozedur, bei der
Eigenschaften einer speziellen Methode (Saule, Flusssollwerte,
Ofenparameter) so ausgewertet werden, dass Anderungen an
der Saule, die sich liblicherweise auf die Retentionszeiten
auswirken, kompensiert werden. Die Prozedur beinhaltet das
Erfassen von Daten fiir eine Verbindung (deren gewiinschte
Retentionszeit bekannt ist) bei verschiedenen Einlassdriicken,
die um den Drucksollwert der aktuellen Methode liegen (-20%,
-10%, nominal, +10%, +20%). Die fiinf daraus resultierenden
Analysen werden dann ausgewertet, und es wird eine
Druck-/Retentionszeit-Kurve erzeugt, in der die Retentionszeit
der relevanten retentions-zeitfixierten Komponente interpoliert
wird, so dass eine fiir das betreffende Geréat charakteristische
Kurve entsteht. Anhand der Kurve kann der Druck, bei dem die
relevante Verbindung zur gewiinschten Zeit eluiert, berechnet
und gespeichert werden, so dass die Methode mit diesem Druck
ausgefiithrt wird.

So fixieren Sie eine MIS-Methode

1 Laden Sie in der Ansicht "Instrument Control” die fiir das
Fixieren der Retentionszeit ausgewahlte Methode.
Bearbeiten Sie ggfs. die Parameter der Methode.

2 Setzen Sie bei Injektionen mit dem automatischen
Probengeber das Probenfliaschchen in Position 1 ein.

3 Wihlen Sie Method/Acquire RTLock Calibration Data.
Hierdurch wird das Erfassen der RTL-Kalibrierungsdateien
gestartet.

4 Der nominale Druck wird fiir die Kalibrierungsbereiche -20%,
-10%, +10% und +20% ausgewertet, und es werden
automatisch fiinf Analysen durchgefiihrt. Uber deren
Ausfiihrung werden Sie informiert. Wenn altere
Kalibrierungsdaten vorhanden sind, werden Sie auch davon
in Kenntnis gesetzt. Die fiinf Datendateien werden im
Methodenverzeichnis im Ordner RTLOCK unter den
Dateinamen RTLOCKI1 - RTLOCKS gespeichert.
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5 Nach dem Erfassen der Daten wird eine neue
Datenanalysesitzung gestartet, und die nominale Analyse
(RTLOCKS3.D) wird geladen. Wahlen Sie den Peak aus (durch
Klicken und Ziehen mit der rechten Maustaste), den Sie fiir
die RTL-Kalibrierungsberechnungen verwenden méchten.

6 Es wird das Spektrum des ausgewahlten Peaks angezeigt.
Klicken Sie auf Yes, um den Peak der Komponente mit
fixierter Retentionszeit in den restlichen vier Analysen
automatisch lokalisieren zu lassen. Die Software fiihrt jetzt
einen Vergleich durch und ermittelt die entsprechenden
Kurvenanpassungen. Danach werden die fiinf ausgewahlten
Peaks angezeigt.

7 Die Kurvengleichung (basierend auf Retentionszeit gegen
Druckwerte) wird angezeigt, und Sie werden gefragt, ob Sie
fortfahren moéchten. Klicken Sie auf Yes.

8 Geben Sie jetzt die zu verwendende Retentionszeit der
relevanten Komponente ein und klicken Sie auf OK.

9 Klicken Sie auf Yes, um die Informationen tiber den Druck in
der Methode zu speichern. Geben Sie den Namen der zu
verwendenden Verbindung ein und klicken Sie auf OK.

10 Sie haben nun die Moglichkeit, die Dateien mit den
Kalibrierungsdaten (RTLOCK1.D - RTLOCK5.D) zu l6schen.
Wiahlen Sie Yes oder No. Die Methode ist jetzt fixiert.

Wenn eine RTL-Methode in der Ansicht "Instrument Control”
geladen wird, gibt die Titelleiste wieder, dass die Methode
retentionszeitfixiert ist. Auf3erdem erscheint dort die dafiir
ausgewahlte Verbindung. Der Druck (nur bei Online-Geriten)
wird auf den kalibrierten Druck eingestellt.

Bei der Ausfiihrung einer RTL-Methode wird der Druck auf den kalibrierten
Druckwert zuriickgesetzt — AUCH DANN, wenn Sie {iber die GC-Tastatur
oder in der Ansicht "Instrument Control” Anderungen vorgenommen
haben.
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Wartungsplan

a4

Die Wartungsaufgaben werden in den Hardware-Handbiichern
zu Ihrem System im Detail erlautert. Die Haufigkeit der
Durchfiihrung dieser Aufgaben ist von Ihrem System abhingig.
Bewahren Sie die Wartungsunterlagen auf.

Téagliche Wartung
[l Priifen und ersetzen Sie ggfs. das Septum.
[l Priifen Sie die Festigkeit der Injektor-Liner.

[1 Prifen Sie die Festigkeit der Sdulenmuttern.

Wochentliche Wartung
[l Priifen Sie den Fliissigkeitsstand der Vorpumpe.

[ Wechseln Sie die Injektor-Liner und O-Ringe.

Monatliche Wartung

[1 Reinigen Sie das Entliiftungsventil fir die
Split-Betriebsart und fiir die splitlose Betriebsart.

[l Priifen Sie auf Leckagen (Einlass-, Sdulenverbindungen).

Vierteljahrliche Wartung

[1 Ersetzen Sie die Gaszylinder (bei einem Stand unter
500 psig).

Halbjéhrliche Wartung
[l Ersetzen Sie das Ol der Vorpumpe.

[ Uberprifen Sie das Kalibrierungsflischchen und fiillen
Sie es ggfs. nach.

Jahrliche Wartung

[0 Uberpriufen Sie die Flissigkeit der Diffusionspumpe und
ersetzen Sie diese ggfs.
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Rekonditionieren oder ersetzen Sie chemische Filter am
GC, priifen Sie den Zustand interner und externer
Ventile.

Wartung bei Bedarf

O

o o o o o

Fithren Sie das Tuning-Verfahren fiir den MSD durch.
Reinigen Sie die Ionenquelle.

Ersetzen Sie das Triagergasventil.

Ersetzen Sie verbrauchte Teile (Heizdraht, EM usw.).
Ersetzen Sie die Saule.

Schmieren Sie die Dichtungen.
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Sicherheitshinweise

Fithren Sie am MSD keine Wartungsaufgaben durch, wenn dieser
eingeschaltet oder an der Stromversorgung angeschlossen ist,
sofern Sie hierzu nicht ausdriicklich gemaR der Dokumentation zum
MSD aufgefordert werden.

Die GC/MSD-Verbindung kann auch dann eingeschaltet und extrem
warm sein, wenn der MSD ausgeschaltet ist. Nach dem Abschalten
kiihlt die GC/MSD-Verbindung sehr langsam ab. Vergewissern Sie
sich, dass alle Teile abgekiihlt sind, bevor Sie diese anfassen.

Gehen Sie beim Arbeiten hinter dem GC vorsichtig vor. Wahrend der
Abkiihlzyklen tritt am GC heiRRe Luft aus, die zu Verbrennungen
fiihren kann.

Wenn Sie giftige Chemiekalien analysieren oder giftige
Losungsmittel verwenden, verwenden Sie einen Schlauch, um so
den Auslass der Pumpe aus dem Labor herauszufiihren. Beachten
Sie, dass das Olventil bei standardmiRigen Vorpumpen nur den
Olfluss der Vorpumpe blockiert. Giftige Chemikalien werden nicht
gefiltert.

Tragen Sie Handschuhe, die fiir den Einsatz mit Chemikalien
geeignet sind, sowie eine Schutzbrille, wenn Sie die
Pumpenfliissigkeit wechseln. Vermeiden Sie jeglichen Kontakt mit
der Fliissigkeit.

Die Isolierungen an den Einldssen, Detektoren, Ventilgehdusen und
die Isolierungskappen bestehen aus hitzebestandigen
Keramikfasern (RCF). Achten Sie darauf, dass Sie keine Partikel
dieses Materials einatmen. Liiften Sie Ihren Arbeitsbereich, tragen
Sie ein Oberteil mit langen Armeln, Handschuhe, Schutzbrille und
einen Einmal-Atemschutz. Entsorgen Sie Isoliermaterial in einer
verschweillten Kunststofftiite. Waschen Sie lhre Hande, nachdem
Sie mit RCF-Material in Beriihrung gekommen sind, mit Seife und
kaltem Wasser.
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Sichern Sie Daten und Methoden regelmdjsig.

Vergewissern Sie sich, dass das von Ihnen verwendete
Tuning-Verfahren fiir Ihre Proben geeignet ist.

Heben Sie die Tuning-Reports in einem Notizbuch zum
Nachschlagen auf.

Fithren Sie die Systemwartung gemifs Wartungsplan in
der Dokumentation zur GC- und MSD-Hardware durch.
Notieren Sie sich die Informationen zu den
durchgefithrten Wartungsaufgaben.

Nutzen Sie beim Entliiften des MSD den kiithlen GC, um
dann Wartungmaf3nahmen wie das Austauschen von
Einlass-Linern, Septa usw. durchzufiihren.

Warten Sie nach dem Abpumpen mindestens 2 Stunden,
bis der MSD sein thermisches Gleichgewicht erreicht,
bevor Sie ein Tuning-Verfahren durchfiihren oder Daten
erfassen.

Die optimale Empfindlichkeit wird generell bei einer
Saulenflussrate von 1,2 ml/Min. oder weniger erreicht.

Verwenden Sie beim Injizieren von Volumina, die tiber
einem Mikroliter liegen, die splitlose Betriebsart mit
Druckstof und erhohen Sie die anfangliche
Ofentemperatur um 10-20°C.

Bei splitlosen Injektionen ermoglicht die splitlose
Betriebsart mit Druckstof bei der Siule eine quantitativ
hohere Probentiibertragung. Es wird typischerweise mit
einem Druckstofd gearbeitet, dessen Druck den
anfinglichen Einlassdruck um das Zweifache tibersteigt.

Durch die Auswahl der Betriebsart mit konstantem Fluss
(Constant Flow) wird meist die effizienteste Trennung
erzielt.

Priifen Sie bei einer neuen Siule, ob die SAulenmuttern
nach den ersten Analysen noch fest sitzen.
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Stellen Sie tiber die Tasten [Config Status] an der 6890
GC-Tastatur die drei fiir Sie wichtigsten Anzeigeelemente
ein, etwa restliche Zeit, Ofentemperatur usw. (time
remaining, oven temp etc.). Diese sind immer sichtbar,
unabhingig davon, welches Fenster in der GC/MSD
ChemStation als oberstes Fenster positioniert ist.

Spiilen Sie die Flischchen des automatischen
Probengebers und fiillen Sie diese erneut. Erginzen Sie
ein teilweise gefiilltes Flaschchen nicht mit mehr
Loésungsmittel.

Orientieren Sie sich beim Einsatz der
Erfassungsbetriebsarten "SIM” und/oder "Scan” an der
nachfolgenden Ubersicht.

Aufgabe Modus
Analysieren eines Gemisches mit Scan oder
unbekannten Komponenten Scan und SIM
Analysieren eines Gemisches mit bekannten Scan oder
Komponenten in unbekannten Mengen SIM oder
(Quantifizieren) Scan und SIM
Identifizieren der Préasenz einiger bekannter SIM

Komponenten in niedrigen Konzentrationen in
einem Gemisch

Wenn Sie Massen fiir SIM auswéahlen, verwenden Sie die
exakten Massenangaben, die im "Tabulation”-Report
angegeben sind, und nicht die nominalen Massenangaben
in der Spektrumanzeige. Dies fithrt zu genaueren Daten.

Verwenden Sie bei SIM-Analysen eine niedrige Auflosung,
sofern Sie nicht versuchen, die Verhaltnisse von Massen
(in amu), deren Differenz = 1 (atomare Masseneinheit)
ist, zu ermitteln. Die niedrige Auflosung bietet eine
maximale Empfindlichkeit und Reproduzierbarkeit.

Wihlen Sie den schmalsten SCAN-Bereich, der jedoch
noch gute Ergebnisse bei der Bibliothekssuche liefert. So
konnen mehr Spektren liber den Peak angezeigt und eine
bessere Quantifizierung erreicht werden.
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Fehlermeldungen und Fehlersuche

Fehlermeldungen

Manche beim MSD auftretende Probleme erzeugen eine
entsprechende Fehlermeldung, die dann in der GC/MSD
ChemStation-Software angezeigt wird. Bestimmte
Fehlermeldungen treten ausschlief3lich wihrend des Tunings
auf. Andere wiederum werden wiahrend des Tunings oder im
Rahmen der Geritesteuerung ausgegeben.

In manchen Fiallen wird anstelle einer Meldung lediglich eine
Nummer angezeigt. Eine solche Nummer kann fiir eine, aber
auch fiir mehrere Fehlermeldungen stehen.

So erhalten Sie die einer Fehlernummer zugrunde liegende/n
Fehlermeldung/en:

1
2

Notieren Sie sich die Nummer.

Wihlen Sie in der Ansicht "Instrument Control” View/Tune
and Vacuum Control.

3 Wihlen Sie Status/MS Error Codes.

4 Geben Sie die Fehlernummer in das dafiir vorgesehene Feld

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

ein und klicken Sie auf 0K.

Enter the Fault number reported by the MSD:
a

Ok Cancel

Daraufhin wird/werden die entsprechende/n
Fehlermeldung/en angezeigt.

File Tume “acuum Execuke Parameters Skatus  Miew  Abork Help

5 Error code ]
[ Zee n —> Troubleshooting )

There is nho ewmission current.
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Tipps zur Fehlersuche

MSD-LAN-Fehler

MSD ist eingeschaltet, jedoch blinkt die Statusmeldung "Server
not found! Check LAN connection”

Dies ist normal, wenn der MSD zum ersten Mal eingeschaltet
wird. Es bedeutet, dass die GC/MSD ChemStation noch keine
Verbindung zum MSD hergestellt hat. Fiir eine auch nach
Beginn des Abpumpens noch blinkende Statusmeldung kann es
folgende Griinde geben:

¢ Ein voriibergehender Stromausfall hat die Kommunikation
unterbrochen.

* Fehlerhafte Verbindung zwischen dem MSD und der GC/MSD
ChemStation und/oder dem Agilent Bootp Service und/oder
dem Hub.

* MAC- und IP-Adressen fiir den MSD sind im Agilent Bootp
Service fiir das LAN nicht ordnungsgemif konfiguriert
worden.

Basislinienanstieg

¢ Saulenbluten

¢ Andere Verunreinigungen

Vorleitungs- oder Vakuum-Manifold-Druck zu hoch

* Zu starker Saulenfluss

e Luftleck

¢ Flussigkeitsstand der Diffusionspumpe zu niedrig
¢ Flissigkeit der Diffusionspumpe verunreinigt

« QOlstand der Vorpumpe zu niedrig

e Older Vorpumpe verunreinigt

¢ Schlauch der Vorpumpe zusammengezogen (fiihrt zu einem
zu hohen Vakuum-Manifold-Druck, der Vordruck ist jedoch zu
niedrig)
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Hoher Untergrund in Massenspektren

Luftleck
Vorleitungs- oder Vakuum-Manifold-Druck zu hoch

Andere Verunreinigungen

lonen mit m/z 18, 28, 32 und 44

Detektor wurde kiirzlich beliiftet (Luft- und
Wasserriickstinde)

Luftleck

Isotop fehlt oder falsche Isotopenverhiltnisse

Falsche Tuning-Parameter

Verschmutzte Ionenquelle

Hoher Untergrund

Spannung des Elektronenvervielfachers zu hoch
Repeller-Spannung zu hoch

Hohe Abtastgeschwindigkeit (Betriebsart "Scan”)
Niedrige Verweildauer (Betriebsart "SIM”)

Peaks zu breit oder zu schmal

Repeller und Ionenfokusanschliisse nicht in Ordnung

Keine Peaks

Falsche Probenkonzentration
Keine Analyten vorhanden.

Spritze fehlt oder ist nicht korrekt installiert (nur beim
automatischen Probengeber)

Leeres Probenflischchen

Injektion in Split-Betriebsart anstelle von splitloser
Betriebsart
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Zu langsam abfallende Peaks

* Aktive Stellen im Probenweg

¢ Injektion zu grof3

¢ Injektoranschluss zu kalt

e Sidulenfluss zu langsam

GC/MSD-Verbindung oder Ionenquelle zu kalt

Peaks mit flachen Spitzen

* Verzogerungszeit fiir das Losungsmittel zu kurz
¢ Falsche Anzeigeskalierung
¢ Injektion zu grof3

¢ Spannung des Elektronenvervielfachers zu hoch

Peaks mit geteilten Spitzen

¢ Falsche Injektionstechnik

¢ Injektion zu grof3

Massenpeakbreite nicht konstant

¢ Falsche Tuning-Parameter

¢ Kein PFTBA in Kalibrierungsflischchen
¢ Fehler bei Kalibrierungsventil

¢ Verschmutzte Ionenquelle

* Verbrauchter Elektronenvervielfacher

e MSD hat nicht geniigend Zeit, thermisches Gleichgewicht zu
erreichen

¢ Grofde Temperaturschwankungen im Labor
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Schlechte Reproduzierbarkeit

Verschmutzte Spritzennadel
Leck am Injektoranschluss

Fehlanpassung von Injektionsvolumen und Volumen des
Injektionseinsatzes

Lose Saulenverbindungen

Schwankungen bei Druck, Sdulenfluss und Temperatur
Verschmutzte Ionenquelle

Lose Verbindungen im Analysator

Erdungsschleife

Schwach ausgeprigte Empfindlichkeit

Falsche Tuning-Parameter

Falsches Tuning-Verfahren (fiir Analyseart nicht geeignet)
Falsche Temperaturen

Falsche Probenkonzentration

Leck am Injektoranschluss

Falsches Split-Verhaltnis

Ventilschaltzeit in splitloser Betriebsart zu kurz
Zu hoher Druck im MSD

Verschmutzte Ionenquelle

Luftleck

Detektor funktioniert nicht korrekt

Heizfaden funktioniert nicht korrekt

Falsche Polaritit des Massenfilters

Drift der Retentionszeit (RT)

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Saule wurde gekiirzt (kiirzere RT)
Alte Saule (kirzere RT)
Aktive Stellen in Probenweg (langere RT)
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¢ Verringerter Saulenfluss (langere RT)

¢ Leck am Injektoranschluss (langere RT)

* Anfingliche Ofentemperatur verandert (hoher = kiirzere RT,
niedriger = lingere RT)

Detaillierte Informationen hierzu finden Sie in der Online-Hilfe
im Abschnitt tiber die Fehlersuche beim MSD.
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Quantifizierung
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Inhalt dieses Kapitels

Einfiilhrung

Dieses Kapitel fiihrt Sie durch die grundlegenden Schritte zum
Erstellen einer Quantifizierungsdatenbank. Mit Ausfiihrung
dieser Schritte schaffen Sie die Grundlage, um sich mit der
Software vertraut zu machen.

Sobald Sie Sicherheit im Umgang mit der Materie gewonnen
haben, konnen Sie sich dem Lernprogramm am Ende des
Kapitels zuwenden. Versuchen Sie anschlief3end, aus Ihren
eigenen Datendateien eine Quantifizierungsdatenbank zu
erstellen. Weitere Informationen zu den hierfiir relevanten
Funktionen und deren Wirkung erhalten Sie tiber die
Online-Hilfe.

Welchem Zweck dient die Quantifizierung?

Die Quantifizierung dient zur Bestimmung der in einer Probe
vorhandenen Menge einer bestimmten Verbindung.

Zu welchem Zeitpunkt erfolgt die Quantifizierung?

Die Quantifizierung erfolgt in der letzten Phase der
Probenanalyse (nachdem die betreffende Verbindung
identifiziert worden ist).

Wie geht die Quantifizierung vonstatten?

Zur quantitativen Bestimmung einer Verbindung wird die
Response einer unbekannten Menge dieser Verbindung (die
aus einem Analyselauf extrahierten Daten) mit der Response
einer zuvor messtechnisch ermittelten (und in der
Quantifizierungsdatenbank gespeicherten) Menge der
Verbindung verglichen.

Die Quantifizierungsdatenbank wird weiter unten in dieser
Dokumentation beschrieben.

Ablauf der Quantifizierung in der GC/MSD ChemStation

Im Folgenden wird in allgemeiner Weise beschrieben, wie die
ChemStation die in einer Probe vorhandene Menge einer
bestimmten Verbindung ermittelt. Es handelt sich dabei um ein
zweigeteiltes Verfahren.
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Teil 1 — Datenerfassung

Der erste Teil des Verfahrens besteht im Wesentlichen in der
Erfassung von Daten, welche nachfolgend kurz beschrieben
wird.

Wenn Sie eine unbekannte Probe in das GC/MSD-System
einbringen, wird diese, vereinfacht ausgedriickt, erhitzt, mit
Druck beaufschlagt, in ihre einzelnen Komponenten zerlegt und
schlieflich einem Detektor in der ChemStation zugefiihrt. All
dies geschieht nach der von Ihnen zuvor angegebenen Methode.

Der Detektor registriert das eindeutige Muster der einzelnen
Verbindungen, und die ChemStation vergleicht diese Muster
anschlieRend mit den bereits bekannten Mustern, die in der zur
gewahlten Methode gehorenden Bibliothek gespeichert sind.
Bestehen libereinstimmende Muster, so werden Sie
diesbeziiglich informiert.

Wenn also das Muster einer der in der analysierten Probe
vorgefundenen Verbindungen mit dem Muster der Substanz xxx
ubereinstimmt, die bereits in der zur gewihlten Methode
gehorenden Bibliothek gespeichert ist, erhalten Sie von der
ChemStation die Information, dass in der Probe das
Vorhandensein der Verbindung xxx festgestellt wurde.

Die Definition der Datenerfassung als Bestandteil einer
Methode ist ein sehr spezielles Verfahren, das in dieser
Dokumentation nicht beschrieben wird. Detaillierte
Informationen zum Erstellen von Methoden finden Sie in der
Online-Hilfe.

Um die Funktionsweise von AutoQuant Setup zu
demonstrieren, verwenden wir fiir das Lernprogramm am Ende
dieses Kapitels die Standardmethode, Demo-Datendatei und
Demo-Spektrumbibliothek, die im Produktumfang der
ChemStation enthalten sind.

Teil 2 — Datenquantifizierung

Im zweiten Teil des Verfahrens wird ermittelt, welche Menge der
betreffenden Verbindung die Probe enthélt. Im Folgenden
finden Sie eine kurze Beschreibung des zweiten Verfahrensab-
schnitts, der Datenquantifizierung. Unter Lernprogramm —
AutoQuant Setup anwenden auf Seite 67 erfolgt eine Vertiefung
dieser Thematik.
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Um feststellen zu kénnen, wie viel von einer Verbindung in einer
Probe enthalten ist, muss die ChemStation in der Lage sein, die
vorgefundene Substanz (eine unbekannte Menge von xxx) mit
einer bekannten Menge von xxx zu vergleichen, d. h., sie bildet
einen Quotienten, der schlief3lich das Ergebnis liefert.

An dieser Stelle kommt die Quantifizierungsdatenbank ins
Spiel.

Waihrend in der Bibliothek Muster der bekannten Verbindungen
gespeichert sind, enthilt die Quantifizierungsdatenbank neben
diesen Mustern auch folgende zuséatzliche Informationen:

¢ Die Response der Verbindung, wenn sie in einer bestimmten
Konzentration (etwa 10 ppb) vorliegt

¢ Das Target-Ion der Verbindung

¢ Die Qualifier-Ionen des Target-Ions

Nachdem die Software die Verbindung (durch Vergleich mit den
in der Bibliothek gespeicherten Mustern) identifiziert hat,
kann sie weiter bestimmen, wie viel davon vorhanden ist.
Hierzu wird die in der unbekannten Probe vom Gerat
registrierte Response mit der in der Quantifizierungsdatenbank
gespeicherten Response verglichen.

Angenommen, der betreffende Eintrag in der
Quantifizierungsdatenbank entspricht einer Menge von 10 ppb
und die in der Probe gemessene Response entspricht der
doppelten Menge, so betragt diese folglich 20 ppb.

Bei dieser Beschreibung handelt es sich um eine stark vereinfachte
Darstellung des Verfahrens. Diese Dokumentation dient lediglich dem
Zweck, das Grundprinzip der Datenerfassung und -quantifizierung zu
vermitteln, nicht detailliert darzulegen, wie diese Verfahren im Einzelnen
ablaufen.

Wie Sie die Quantifizierungsdatenbank einrichten, lesen Sie
unter Lernprogramm - AutoQuant Setup anwenden auf
Seite 67.
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Die Quantifizierungsdatenbank

Einfithrung

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Was ist eine Quantifizierungsdatenbank?

In der Quantifizierungsdatenbank werden signifikante Details
zu den Verbindungen erfasst, die fiir Sie von Interesse sind.

Welche Daten sind fiir die Quantifizierungsdatenbank
erforderlich?

Fir die zu quantifizierenden Verbindungen sollten in der
Quantifizierungsdatenbank die nachfolgend aufgefiihrten
Informationen erfasst sein.

* Eine Eigenschaft, die kennzeichnend fiir die betreffende
Verbindung ist, etwa Angaben wie:

- Retentionszeit
- Quantifizierungsparameter
- Auswahlkriterien zur Identifizierung

- Methode zur Berechnung von
Qualifier-Ionen-Verhéiltnissen

- Zulassiger Bereich fiir die relative Response

- Mathematische Behandlung der Kalibrierungsdaten fiir
eine Verbindung

- Die fiir die Kalibrierungskurve zu verwendenden
Datenpunkte

¢ Eine Eigenschaft, die kennzeichnend fiir das Target-Ion (in
der Regel das Basis-Peak-Ion) in der betreffenden Verbindung
ist.

e Zwei oder mehr Merkmale von Ionen, die das Vorhandensein
der fraglichen Verbindung noch weiter kennzeichnen.
(Beispielsweise treten solche Ionen stets zusammen mit dem
Peak-Ion der Verbindung und stets im gleichen Verhaltnis zu
diesem auf.)

¢ Jegliche internen Standards, die Sie verwenden werden.
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All dies mutet komplizierter an als es ist, denn mit AutoQuant
Setup konnen Sie diese Ionen automatisch identifizieren lassen.
Wie das genau funktioniert, entnehmen Sie dem Abschnitt Eine
Quantifizierungsdatenbank mit AutoQuant einrichten auf
Seite 64.

Wie umfangreich ist die Quantifizierungsdatenbank?

Zur Quantifizierung einer einzelnen Verbindung kommt die
Quantifizierungsdatenbank mit nur drei Eintragen aus:

¢ Basis-Peak-Ion der Verbindung
e Zwei zusatzliche Ionen, die das Vorhandensein des Peak-Ions
kennzeichnen

Ergianzt werden diese Angaben durch einen zuséitzlichen
optionalen Eintrag, tiblicherweise einen internen Standard.

Je mehr Verbindungen mit der Quantifizierungsdatenbank
quantifiziert werden sollen und je mehr Datenpunkte in der
Kalibrierungskurve definiert sind, umso mehr wéachst die
Datenbank an.

Wie wird eine Quantifizierungsdatenbank erstellt?

Sie haben zwei Moéglichkeiten, der Quantifizierungsdatenbank
Verbindungen hinzuzufiigen:

¢ Manuell

¢ Halbautomatisch mit AutoQuant Setup

Beide Verfahren finden Sie im Folgenden erlautert.
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Eine Quantifizierungsdatenbank manuell einrichten

In diesem Abschnitt erhalten Sie einen Uberblick iiber die
Schritte, mit denen Sie eine Quantifizierungsdatenbank manuell
einrichten.

Wenn Sie die Quantifizierungsdatenbank manuell einrichten
mochten, miissen Sie sich zunichst das Chromatogramm genau
ansehen und die einzelnen Verbindungen, Target-Ionen und
Qualifier-Ionen, die fiir Sie von Interesse sind, auswéahlen,
anschliefend benennen und in der Quantifizierungsdatenbank
speichern. (Hierzu sind die in Abschnitt Die manuelle
Einrichtung einer Quantifizierungsdatenbank im Uberblick auf
Seite 62 beschriebenen Schritte 2 bis 8 auszufiihren.)

Im Anschluss an die Beschreibung der manuellen Erstellung
einer Quantifizierungsdatenbank wird erklart, wie Sie eine
Quantifizierungsdatenbank mit AutoQuant Setup einrichten
konnen. AutoQuant Setup ist ein halbautomatisches Verfahren,
bei dem die Software das Chromatogramm absucht und die
fraglichen Verbindungen, Target-Ionen und Qualifier-Ionen
entsprechend ihrer Intensitat und anhand der von Ihnen
angegebenen Bibliothek selektiert.

Auch die beiden folgenden Abschnitte sollen hierbei lediglich
einen Uberblick vermitteln. Eine detaillierte Anleitung zum
Einrichten einer Quantifizierungsdatenbank mit AutoQuant
Setup finden Sie unter Lernprogramm — AutoQuant Setup
anwenden auf Seite 67.
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Die manuelle Einrichtung einer Quantifizierungsdatenbank im Uberblick

Wenn Sie eine Quantifizierungsdatenbank manuell einrichten,
fithren Sie im Wesentlichen die nachfolgenden Schritte aus.

1 Laden Sie die

‘Quantitation Databae Globaly

Datendatei, die einen "

gemessenen Standard
der zu kalibrierenden
Verbindung enthalt,
geben Sie auf der Seite

"Quantitation Globals“ Denot [0 mnsandmo AT et of concarm on

zu allen in der

Quantifizierungs-

datenbank zu
erfassenden

Verbindungen die erforderlichen allgemeinen Informationen
ein und klicken Sie abschlieRend auf OK. (Wéahlen Sie
Calibrate/Set Up Quantitation..., um die Seite Quantitation
Database Globals zu 6ffnen.)

2 Sehen Sie sich das mit der Probenmessdatendatei erzeugte
Chromatogramm genau an.

g e s asbher PSS d0CBLB AAAZA
OMEBERD L o rudmdl|<ieorE50 86887

=100 =

3 Wihlen Sie die fiir Sie relevanten

Verbindungen einzeln aus, indem Sie im
Chromatogramm auf die
entsprechenden Peaks klicken.

Waihlen Sie im angezeigten Spektrum
ein Target-Ion.

Waihlen Sie Qualifier-Ionen fiir diese
Verbindung.

Weisen Sie der Verbindung einen
Namen zu und kennzeichnen Sie sie
ggfs. als internen Standard, indem Sie
das entsprechende Kontrollkidstchen
wihlen.

Speichern Sie das Spektralprofil der
Verbindung in der Quantifizierungs-
datenbank.

8 Wiederholen Sie die Schritte 2 bis 7 fiir jede Verbindung, die
in der Quantifizierungsdatenbank erfasst werden soll.

62

GC/MSD ChemStation Erste Schritte



Index | Ret. Time |
1 9779
2 E.431
3 77y
<
* before Compound Mame denotes ISTD
-—_— = = = = — = View | Inzert Above |

Name | ERSE ny|

Retention Time Information

Ret Time |7.737

Etiact signals fom

RefSpechame [

- 050 +osm & Min Oz Measue rosponse by [ea ] aTpe [
Thisis 7.237 to 8237 min [

Informationen zur Quantifizierung

9 Wenn Sie alle gewiinschten Verbindungen erfasst haben,
wéhlen Sie Calibrate/Edit Compound..., um eine vollstindige
Liste der Eintriage anzuzeigen, die Sie in der Quantifizierungs-
datenbank vorgenommen haben (auf der Seite Edit Compounds).

Edit Compounds

X

Signal | Compound Mame
F410  * Methyl palmitate
15410 Biphenyl
18315  4-Chlorobiphenyl
[EMD OF COMPOUND LIST]
>
Delete E it Help |

10 Auf der Seite Edit Compounds konnen Sie eine beliebige
Verbindung auswéahlen und die erste Seite der dazu

Concentration Units

Quantitation Parameters

Quantpe | Taiget compound hd

Idert by |Best RT Match hd

Marimum number of hits 1

0
Signals t Be Lised for Quankitation Subbraction Meth. [Etend area Quart +
Quant signal | Target lon MDL orse:
% Unoettarty | ||Calbraion Infomston I~ =
e Rl ] || Cwef U egeion |+ fo | -
S 0 0.000000
Weight | Equal weighting -
Tgt[tea1s 1000
of [i5210 [#e0 %00
02 18015 [aze0 35.00 eyt
w3 i [reg Em) Beahiim
cel.of Dt (2}
7 0000000
Prev Next Pot \| Page2 | Paged |[/ Cancel | Help & | AT ——
3 | NE [0.00040 3 [0.000000

Prev Next

oo
[
Cancel | Help

—
LI Browse..
2 Biowse
B J Biowse

Frev Nest piot (| Paget Fa Cancel | Help
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gespeicherten Daten anzeigen, indem
Sie auf View klicken. Zu jeder
Verbindung ist ein Datensatz mit drei
Seiten (1, 2 und 3) von Informationen
in der Quantifizierungsdatenbank
gespeichert.

Mit den Seiten-Schaltflachen konnen
Sie zwischen den drei Seiten
wechseln.

Die Spektralprofildaten sowie die
von Thnen auf der Globals-Seite
eingegebenen Informationen werden
auf diesen Seiten erfasst.

Zum Abschluss bringen Sie die drei
Seiten (1, 2 und 3) der Verbindungs-
daten manuell fiir jeden Eintrag in
der Quantifizierungsdatenbank auf
den neuesten Stand.
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Eine Quantifizierungsdatenbank mit AutoQuant einrichten

Beim manuellen Verfahren mussten Sie sich das
Chromatogramm ansehen und die fir die
Quantifizierungsdatenbank vorgesehenen Verbindungen und
Ionen einzeln auswihlen, benennen und speichern. Mit
AutoQuant Setup hingegen steht Ihnen ein halbautomatisches
Verfahren zur Verfiigung, bei dem die Software die Datendatei
durchgeht und die betreffenden Verbindungen, Target-lonen
und Qualifier-Ionen entsprechend ihrer Intensitit und anhand
der von Thnen angegebenen Bibliothek automatisch selektiert.

Die Einrichtung einer Quantifizierungsdatenbank mit AutoQuant
im Uberblick

Wenn Sie mit AutoQuant Setup eine Quantifizierungsdatenbank
einrichten, fiihren Sie im Wesentlichen die nachfolgenden
Schritte aus.

1 Der erste Schritt ist derselbe wie bei der manuellen
Einrichtung einer Quantifizierungsdatenbank. Siehe hierzu
Die manuelle Einrichtung einer Quantifizierungsdatenbank
im Uberblick auf Seite 62.

2 Die Schritte 2 bis 8 des manuellen Verfahrens einschlieflich
der manuellen Auswahl der Verbindungen und Ionen. Mit
AutoQuant werden genau diese Schritte, wie im Folgenden
beschrieben, automatisiert. Wenn Sie die Seite Database
Globals ausgefiillt und auf 0K geklickt haben (Schritt 1), wird
die Datendatei automatisch nach signifikanten Peaks
abgesucht. Die Daten zu den aufgefundenen Peaks werden
mit denen in der angegebenen Bibliothek verglichen.
AnschliefRend wird die identifizierte Verbindung wie folgt
angezeigt.

Choose Compound Name

+ Biphenyl

" 000092-52-4 Biphenyl
" RT: B.43;lon: 15410
" User Specified

add | skip | 157D | Help |
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Hier sind folgende Aktionen moglich:

Add Damit fligen Sie diese Verbindung, ihr Target-Ion
und drei Qualifier-Ionen der
Quantifizierungsdatenbank hinzu.

Skip Damit weisen Sie die Software an, die nichste in
der Datendatei aufgefundene Verbindung
anzuzeigen.

ISTD Damit fiigen Sie diese Verbindung der
Quantifizierungsdatenbank hinzu und legen sie als
internen Standard fest.

Der interne Standard ISTD muss den iibrigen Verbindungen etc.
vorangestellt werden. Er ist in der Liste der Datenbankeintrage durch ein
Sternchen gekennzeichnet.

3 Wenn alle in der Datendatei gefundenen Verbindungen
eingetragen sind, erscheint die Abfrage, ob Sie mit der
Quantifizierung beginnen moéchten (Do you want to Quantitate
Now?). Mit Yes 6ffnen Sie zunéchst die Kalibrierungsseite und
anschlieBend die Ansicht Edit Compound, die die fertig
gestellte Quantifizierungsdatenbank zeigt. (Dies entspricht
Schritt 9 des manuellen Verfahrens.)

Edit Compounds Pz|
Index | Ret. Time | Signal | Compound Mame
1 9779 7410 * bMethyl palmitate
2 E.43 15410 Biphenyl
3 Er 18815 4-Chlorobiphenyl

[END OF COMPOUND LIST]

< >

* before Compound Mame denotes ISTD

Wiew | Insert Above Delete E it Help
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Wihlen Sie in der Ansicht Edit Compounds eine beliebige
Verbindung. Indem Sie anschlieRend auf View klicken, zeigen
Sie die Seite 1 der fiir die betreffende Verbindung
gespeicherten Daten an, genau wie in Schritt 10 des
manuellen Verfahrens beschrieben.

Die Funktionsweise von AutoQuant Setup

66

AutoQuant Setup identifiziert die Verbindungen in der
Datendatei anhand der Informationen in der von Ihnen
angegebenen Spektralbibliothek und wahlt das Target-Ion sowie
die Qualifier-Ionen zu den einzelnen Verbindungen in
Abhingigkeit von deren Hiufigkeit (bzw. Intensitit) in der
Verbindung aus. Akzeptieren Sie die von AutoQuant Setup
getroffene Wahl, werden die noch erforderlichen Eintrage in der
Quantifizierungsdatenbank automatisch vorgenommen.

Voraussetzungen: Sie kobnnen AutoQuant Setup nur anwenden,
wenn Sie Uiber eine Bibliothek verfligen, die die relevanten
Verbindungen enthalt, und wenn neben dem
Kalibrierungsstandard keine weiteren Verbindungen vorhanden
sind, die gleichzeitig mit diesem eluieren.
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Anhand dieses Lernprogramms vollziehen Sie Schritt fiir Schritt

nach, wie Sie unter Verwendung von AutoQuant Setup eine

Quantifizierungsdatenbank erstellen. Diese Ubung zeigt Thnen,
wie schnell mit AutoQuant Setup eine
Quantifizierungsdatenbank erstellt ist und fiir Thr Arbeiten zur
Verfiigung steht. Das Lernprogramm diirfte etwa fiinf Minuten

beanspruchen.

Im Rahmen dieser fJbung erstellen Sie eine Methode, die eine

Quantifizierungsdatenbank enthélt, mit der sich Biphenyl,
Chlorbiphenyl und Methylpalmitat identifizieren und

quantifizieren lassen.

Hierzu fiihren Sie folgende Schritte aus:

1 Laden der im Produktumfang der ChemStation enthaltenen
Standardmethode DEFAULT.M.

2 Laden der im Produktumfang der ChemStation enthaltenen
Demo-Datendatei EVALDEMO.D.

3 Verwenden der im Produktumfang der ChemStation
enthaltenen Demo-Spektrumbibliothek DEMO.L.

4 Erstellen einer Quantifizierungsdatenbank mit AutoQuant

Setup, die folgende Verbindungen enthalt:

- Dodekan

- Biphenyl

- Chlorbiphenyl
- Methylpalmitat

Die aus diesem Verfahren hervorgehende Methode und

Quantifizierungsdatenbank machen die Identifizierung und

Quantifizierung von Biphenyl, Chlorbiphenyl und

Methylpalmitat moglich.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

67



Informationen zur Quantifizierung

Verfahren: Mit AutoQuant Setup eine Quantifizierungsdatenbank
erstellen

1 Erstellen Sie je eine Kopie von DEFAULT.M und EVALDEMO.D,
bevor Sie diese in der Ubung verwenden.

2 Laden Sie fiir die Datenanalyse zwei Dateien:
Die Demo-Methode C:\MSDCHEM\1\METHODS\DEFAULT.M
Die Demo-Datendatei C:\MSDCHEM\1\DATA\EVALDEMO.D

Wenn dies zum Erstellen Ihrer eigenen
Quantifizierungsdatenbank geschieht, wird diese Datendatei
der Kalibrierungs-Probenanalyse entnommen.

3 Waihlen Sie Spectrum/Select Library oder klicken Sie auf das
entsprechende Symbol:

@l Waihlen Sie DEMO.L.

Library Search Parameters =

Search f Search Mext Library
Order Ll If Match Quality <

DEMO.L| Browse... | ID
Browse... | ID
Browse... |

o Ira 1=

QK I Eancell Help |

4 Wihlen Sie Calibrate/AutoQuant Setup oder klicken Sie auf das
entsprechende Symbol.

i

Eﬁw Quantitate  Tools

Set Up Quantitation. ..

AutoCuant Setup

Edit Compounds...
Update. ..

List...

Clear...
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5 Entnehmen Sie dem eingeblendeten Dialogfeld Quantitation
Database Globals die Standardinformationen (die aus dem
zuvor Gezeigten stammen). Diese konnen Sie entsprechend
den Anforderungen Ihrer Methode modifizieren.

Die Ansicht wird als "Globals“ bezeichnet, weil die hierin
erfassten Informationen globaler Natur, d. h. allgemeingiltig
fir alle Verbindungen sind und automatisch fiir jede
Verbindung eingetragen werden, die Sie der
Quantifizierungsdatenbank hinzuftigen.

6 Nehmen Sie fiir die Zwecke dieser Ubung im Dialogfeld
Quantitation Database Globals die folgende Angaben vor:

a Geben Sie im Feld Calibration Title die Bezeichnung
AutoQuant Tutorial ein. Diese Titelzeile erscheint
anschliefend auf jedem die Quantifizierung betreffenden
Report.

b Waihlen Sie das Kontrollkdstchen Use RTEINT, damit der
RTE-Integrator zur Anwendung kommt.

¢ Klicken Sie auf OK.

Quantitation Database Globals

Calibration Title

|Aut0quant Tutorial

Locating Peaks

Reference Window 2.000 Minutes =
Mon-Reference Window 1.000 Minutes =
Carrelation Window 0100 minutes
[zignal-to-zignal retention time match) ¥ Use RTEINT

Mew Compound |nfa

Integration Parameter File | Browse... Measure |Area -
Drefault +7- 0.500 min around exp AT Units of concentration
Curve Fit Linear Regression - ISTD concentration |0.000000
D ata point weight for linear regressions | Equal weighting hd

QK | Cancel | Help |
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Nach dem Bestitigen mit 0K wird die Datendatei nach
signifikanten Peaks durchsucht. Der erste aufgefundene
signifikante Peak wird mit den Angaben in der (in Schritt 3)
angegebenen Bibliothek verglichen. Als Ergebnis wird der
Name der ersten entsprechenden Verbindung angezeigt, die
in der Bibliothek gefunden wurde. Immer wenn eine
Verbindung in der beschriebenen Weise angezeigt wird,
entscheiden Sie, wie damit zu verfahren ist.

Bei der ersten Verbindung, die in diesem Fall vorgefunden
wird, handelt es sich um Dodekan. Sie haben nun drei
Moglichkeiten:

Choose Compound Name

+ Dodecane

" 000112-40-3 Dodecane
" RT: 5.28lon 57.05
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

Add Damit fiigen Sie diese Verbindung, ihr Target-Ion
und drei Qualifier-lonen der Quantifizierungs-
datenbank hinzu.

Skip Damit weisen Sie die Software an, die nichste in der
Datendatei aufgefundene Verbindung anzuzeigen.

ISTD Damit fiigen Sie diese Verbindung der
Quantifizierungsdatenbank hinzu und legen sie als
internen Standard fest.

Wenn das Dialogfeld Choose Compound Name zur Verbindung
Dodekan geodffnet wird, klicken Sie auf Skip. Im Rahmen
dieser Ubung soll diese Verbindung zunichst iibergangen
werden. Wir wenden uns ihr zu einem spateren Zeitpunkt
erneut zu und fiigen Dodekan dann in die
Quantifizierungsdatenbank ein.

Wenn das Fenster mit der Frage, ob die Peak-Erfassung
fortgesetzt werden soll (Continue peak entry?) eingeblendet
wird, klicken Sie auf Yes.

)

Y o
Continue peak entry?

es Mo |
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(Klicken Sie hier auf No, wird die Frage angezeigt, ob nun die
Quantifizierung erfolgen soll (Quantitate now?); siehe
Schritt 11.)

8 Biphenyl wird als Nichstes angezeigt (da diese Verbindung
bei der vorliegenden Probe direkt nach Dodekan eluiert ist).
Behalten Sie den Standardnamen bei und klicken Sie auf Add,
um diese Verbindung der Quantifizierungsdatenbank
hinzuzufigen.

Choose Compound Name

+ Biphenyl

" 000092-52-4 Biphenyl
" RT: B.43;lon: 15410
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

9 Die nachste Verbindung ist 4-Chlorobiphenyl. Behalten Sie
den Standardnamen bei und klicken Sie auf Add.

Choose Compound Name

+ A-Chlorobiphenyl

" 002051-62-9 4-Chlorobiphenyl
" RT: 7.74;lon: 18815

" User Specified

add | skip | 157D | Help |

10 SchlieRRlich wird Methylpalmitat angezeigt.

Um dieses als internen Standard festzulegen, klicken Sie auf
ISTD. Im Rahmen dieser Ubung soll Methylpalmitat als
interner Standard gekennzeichnet werden. Bei einem
internen Standard handelt es sich um eine Verbindung, die
als Normalisierungsfaktor und Vergleichsbasis fungiert und
zu diesem Zweck in jede der zu analysierenden Proben
injiziert wird.

Choose Compound Name

+ Methyl palmitate

" 000112-39-0 Methyl palmitate
" RT: 978 lon: 7410

" User Specified

add | skip | 157D | Help |
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Indem Sie auf ISTD klicken, fiigen Sie diese Verbindung in der
Quantifizierungsdatenbank in der Liste der Verbindungen
ganz oben ein. Dies ist ganz entscheidend, da der interne
Standard allen Verbindungen in der
Quantifizierungsdatenbank vorangestellt sein muss, denen er
zur quantitativen Bestimmung als Bezugsgrofle dient.

11 Klicken Sie, wenn die Frage Quantitate now? angezeigt wird,

auf Yes.

‘p File has not been quantitated, Quantitate now?

.

Nach Abschluss der Quantifizierung der Datei wird das
Dialogfeld Update Calibration ge6ffnet.

12 Wahlen Sie Add Level (geben Sie eine neue Kalibrierungs-ID

an) und geben Sie Folgendes ein:

New Level ID = 50
Diese Bezeichnung hat lediglich informativen Charakter.

Compound Concentration = 50
Die vorbereitete Konzentration der Verbindung.

ISTD Concentration = 50
Die vorbereitete Konzentration des internen Standards.

Klicken Sie anschlief3end auf Do Update.

Chvmadchenn' | \dataher kdanc.d

1 fud Lovved gy now Cobestion Lovwel 1] Level D5
Compound Conceniraton: | E] BiewLavel ID
157D Concenttion: f5a000000 s
sttt Lovel 1D

1 Lipedate Level 3o sonsbr Colnabons Level D]
B (e ’ e i
(gl Ay

r
-
r

™ Debets Lavel [selact asattng Calbustion Leved 1]

Dollpdsle Coredl | o |
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13 Nun wird das Dialogfeld Edit Compounds geoffnet, in dem Sie
eine Liste mit allen in der Quantifizierungsdatenbank
gespeicherten Verbindungen sehen. Beachten Sie folgende
Punkte:

Methylpalmitat (das als interner Standard vorgesehen ist)
steht in der Liste an erster Stelle (obwohl die Verbindung
erst nach zwei anderen Verbindungen derselben Gruppe

eluiert ist) und weist ein Sternchen neben seinem Namen

auf.

Das Sternchen (*) kennzeichnet diese Verbindung als
internen Standard.

Der interne Standard muss an erster Stelle vor den
Verbindungen stehen, die darauf bezogen werden.
Abgesehen davon hat die Reihenfolge der Eintrage in der

Quantifizierungsdatenbank keine Bedeutung.

Edit Compounds

X

Index

Ret. Time |

Signal | Compound Mame

1
2
3

<

Wiew |

9773
£.431
777

* before Compound Mame denotes ISTD

Inzert Above

7410
15410
18815

Delete

* Methyl palmitate
Biphenyl
4-Chlorobiphenyl

[END OF COMPOUND LIST]

Exit

Help

14 Die Eintrage in dieser einfachen Quantifizierungsdatenbank
sind nun vollstandig.

Wihlen Sie eine beliebige Verbindung in der Liste, klicken Sie
anschliefend auf View und iiberpriifen Sie dann die auf den
Seiten 1, 2 und 3 erfassten Parameter der Verbindung.
Klicken Sie auf 0K oder auf Cancel, um zum Dialogfeld Edit
Compounds zuriickzukehren.

15 Klicken Sie auf Exit, um das Dialogfeld zu schliefRen.
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Compound #2 -- Page 1

Mame [FERHE

Retention Time: [nformation

Ret Time |7.737

Extract signals from

- |0500  +|0.500 & Min O %
Thizis 7.237 to 8237 mif

Ref Spec Name

i~ Signalz to Be Used for Quantitation

(uant signal I Target lan »

% Uncertainty

03 |153.1U |35 oo

Felative Iﬁ
m/'z Response el >
Tgt|wse15 100.0
a1 (18210 |44 0 |35 oo
G2 [180.15 |32 a0 |35 0o
ITS E

Ca

- Quantitation Parameters

Concentration Uit

Quant type [T arget compound -
Measure response by | Area hal

Compound #2: 4-Chlorobiphenyl (Page 2)

~ Special compound attribul

CAS #

Compound Type IT

— Special reporting p

Surogate amount  0.000000  Matrix spike amount |El 000000

Signal level Minimum 0.000000

LOW HIGH %Dev MDL
Matiix & lconc) - |0L000000 |naonndo |0.ana00n [0.000000
Matrix B [conc] — [0.000000 [n.0aoo0n [0.000000 [0.000000

Compound #2: Dodecane (Page 3)

74

— MS Database Name l— Lyl Dy Conc Responze Ll 1D Cong Response
Pev | MNew | Por | Pagez | A 5o (5 |s7Ees3 oo I I
User defined item: I I I I
a M4 0,000 I I I I
w2 [ N5 00000 | | I I
) NE [0.0000] I ! | I
| | I I
I I I I
Prev I Mext | Page 1 I_ I I I I
I I I I
| | I I

Area Correction bass: W Correction Factor: M

Sum?  Integration Parameter File
Tat Browse.. I
ol r I Browse.. I
oz I I Browse. I
i3 I Browse.. I
Pres | MNext | Flat I Page 1 Fage 2 ”TI Cancel | Help
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16 Wir rollen nun das Verfahren erneut auf und fiigen die in

Schritt 7 tibergangene Verbindung hinzu.

Um diese Verbindung in die Quantifizierungsdatenbank

einzufiigen, wéahlen Sie Calibrate/AutoQuant Setup oder klicken

auf das entsprechende Symbol.

¥

W Quantitate  Tools

Set Up Quantitation. ..

Edit Compounds...
Update. ..

List...

Clear...

17 Wahlen Sie Insert Compounds in Database und klicken Sie
anschlieRend auf 0K.

JT TEST DEFAULT.M has 3 co...

" Append Compounds ta Database
+ |nsert Compounds in Database
™ Delete/Create Mew Database

QK | Eancel| Help |

18 Behalten Sie die Parameter im daraufhin angezeigten
Dialogfeld Quantitation Database Globals unverindert bei.

Quantitation Database Globals

Calibration Title

Locating Peaks

Reference Window 2.000 Mirutes =
Mon-Reference Window 1.000 Minutes

=

Correlation Windouw 100 minutes

[signal-to-signal retention time match) ¥ Use RTEINT

New Compound Info

Integration Parameter File | Browse... Measure |Area -
Drefault +4- 0.500 min around exp BT Units of concentration
Curve Fit Linear Regressian - 1STD concentration |0.000000
[rata point weight for inear regressions | Equal weighting hd

Ok | Cancel | Help |
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Klicken Sie auf OK. Die Software nimmt erneut die
Identifizierung derselben Peaks wie weiter oben beschrieben
VOr.

Das Dialogfeld Choose Compound Name wird eingeblendet.

19 Wenn die Verbindung Dodekan im Dialogfeld angezeigt wird,
ubernehmen Sie den Standardnamen und klicken auf Add.

Choose Compound Name

+ Dodecane

" 000112-40-3 Dodecane
" RT: 5.28lon 57.05
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

Das Dialogfeld Edit Compounds wird ge6ffnet.

20 Wihlen Sie eine Einfligemarke, indem Sie Biphenyl
markieren und auf Insert Above klicken.

Edit Compounds le

| Index | Ret. Time | Signal | Compound Mame

1 9779 7410 * bMethyl palmitate

Z 154,10  Biphenyl
3 FEn 18815 4-Chlorobiphenyl
[END OF COMPOUND LIST]

<

|

* before Compound Mame denotes ISTD

Insert Above Exit Help

21 Fir die verbleibenden Verbindungen wird das Dialogfeld
Choose Compounds angezeigt. Klicken Sie fiir jede der drei in
dieser Datendatei verbleibenden Verbindungen auf Skip,
wenn Sie aufgefordert werden einen Namen anzugeben, und
klicken Sie auf Yes, wenn Sie gefragt werden: Continue Peak
Entry.
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22 Bestitigen Sie die Frage, ob die Datenbank quantifiziert
werden soll, mit Yes.

Sy

‘T’/ File has not been quantitated, Quantitate now?

es Mo

23 Wenn das Dialogfeld Update Calibration ge6ffnet wird, wihlen
Sie: in der oberen Dropdown-Liste Recalibrate und in den
Dropdown-Listen "Responses" und "Retention Times" jeweils
den Eintrag Replace.

Durch Rekalibrierung werden alle Gerite-Response-Werte
und Retentionszeiten fiir die jeweils angegebene Level-ID mit
den in der geladenen Datendatei vorgefundenen Werten
aktualisiert. Alle anderen Eintrage, die Sie fiir die
Verbindung erfasst haben, werden zuriickgegeben.

Klicken Sie auf Do Update.

E]

&
Chvmadchenn' | \dataher kdanc.d

1= fukd Loverd ugioly roww Calniabion Lireed 101 [P
Lompound Cancenraton: [e000000 BiewLavel 1D
157D Concenttion: f5a000000 s
sttt Lovel 1D

1 Ligsdete Lovel [seocl et Callwatr Level 0]
g1 (e ’ e
T v Ay

r
fe
r

™ Debets Lavel [selact asattng Calbustion Leved 1]

Dollpdsle Coredl | o |
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24 Klicken Sie im daraufhin angezeigten Dialogfeld Edit

Compounds auf View und gehen Sie fir jede der vier in der
Quantifizierungsdatenbank erfassten Verbindungen jeweils

die Angaben auf Seite 3 durch.

x
Index | Fiet. Timel SignaII Compound Marme

1

9776 74.10
iy 5

15410 "
4 18815  4-Chlorobiphernyl
[END OF COMPOUND LIST]
1] | |
* before Compound Mame denotes ISTD
Wiew I Inzert Above | Delete | Exit | Help |

Fur die soeben hinzugefiigte Verbindung, Dodekan, ist kein

Konzentrationswert angegeben.

Klicken Sie auf Prev oder Next, um sich die 3. Seite zu den
verbleibenden Verbindungen anzusehen. Fiir diese ist deren

Konzentration jeweils mit dem Wert 50 angegeben.

Dieser Wert wurde global eingetragen, als dieser Level (in

Schritt 12) erstmals erstellt wurde.

Compound #2: Dodecane (Page 3)

Esponse Ll 1D Cone
975853.000

Responsze

Area Comection Mass: 0.0

Sum?  Integration Parameter File

Conection Factar  |0.0000

Tat | Browse...
i r | Brawse
oz Browse...
(Wi [ Erowse. .
Prey | Mexst ‘ Plot Page 1 Page 2 | ak, Cancel ‘ Help
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25 Geben Sie fir Level 50 als Konzentration im Feld "Conc" den
Wert 50 ein. Klicken Sie auf 0K und anschlieRend auf Yes, um
die vorgenommenen Anderungen zu speichern.

Compound #2: Dodecane (Page 3) |§|
Lyl 1D Canc Response L D Conc Respanse
50 |50 |975853.000 | |
I I | |
| | | |
| | | |
| | | |
| | | |
| | | |
| | | |
| | | |
I I | |
Area Conection Mass: W Comrection Factor: W
Sum?  Integration Parameter File
Ia | | ez, |
o | Gme. |
T _Bronse. |
@ _trowe. |
Prew I MNext I Plat Page 1 Page 2 I ’TI Cancel I Help

Compound #2: Dodecane (Page 3) |X|

"\ 1 J Save changes to compound?

Yes Mo Cancel
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26 Nun wird wieder die Ansicht Edit Compounds angezeigt. Die
Quantifizierungsdatenbank ist jetzt auf dem neuesten Stand
und einsatzbereit.

Klicken Sie auf Exit, um den Vorgang abzuschlief3en.

Sie haben nun eine Methode erstellt, die eine
Quantifizierungsdatenbank beinhaltet, mit der sich Biphenyl,
Dodekan, Chlorbiphenyl und Methylpalmitat identifizieren
und quantifizieren lassen.

x
Index | Fiet. Timel SignaII Compound Marme
1 9776 7410 * Methyl palmitate
i 5705  [Dodecane
3 £.431 18410 Biphenyl
4 FAL| 18815 4-Chlorobiphenyl

[END OF COMPOUND LIST]

| | i
* before Compound Mame denotes ISTD

Wiew I Inzert Above Delete Exit | Help |

Das Lernprogramm ist abgeschlossen. Nun konnen Sie miihelos
Thre eigene Quantifizierungsdatenbank mit den Verbindungen
einrichten, die fiir Sie von Interesse sind.

Weiterfiihrende Informationen zu Bedienung und Betrieb der GC/MSD
ChemStation entnehmen Sie der Online-Hilfe.

Eine umfassende Beschreibung von Bedienung, Wartung und Fehlersuche
bei der Hardware finden Sie auf der Begleit-CD-ROM oder DVD zu |hrem
Gerat.
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Mit dem Programm Custom Reports haben Sie die Moglichkeit,
die quantitativen Ergebnisse der Datenanalyse in das
Tabellenkalkulationsprogramm fiir benutzerspezifische Reports
zu Ubertragen und dort Thre eigenen angepassten Reports zu
erstellen.

Sie konnen auch anhand verschiedener Proben Datenbanken
fiir benutzerspezifische Reports einrichten und anschlieRend
die Daten als Diagramme anzeigen und ausgeben.

Wenn Sie einmal eine Reportvorlage oder Datenbank erstellt
und mit einer Methode verkniipft haben, kénnen Sie immer,
wenn die Methode ausgefithrt wird, den Report ausdrucken
oder die Datenbank der benutzerspezifischen Reports
automatisch aktualisieren lassen.

Benutzerspezifische Reports lassen sich nur fiir quantifizierte
Daten erstellen.

Dieses Kapitel fiihrt Sie durch die grundlegenden Schritte zum
Erstellen einer benutzerspezifischen Reportvorlage oder
Datenbank. Diese Schritte dienen als Einstieg in die Arbeit mit
dem Programm Custom Reports.

Wenn Sie sie sicher beherrschen, konnen Sie auf eigene Faust
mit der Software weiterarbeiten. Experimentieren Sie mit den
Bearbeitungs- und Formatierungsfunktionen. Greifen Sie auf
die Online-Hilfe zu, um weitere Informationen zu den
Funktionen und ihre Anwendung abzufragen.
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Custom Reports starten

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Wihlen Sie in der Ansicht "Data Analysis" Quantitate/Custom
Reports oder klicken Sie auf das Symbol "Custom Reports".

Wenn fiir die aktuelle Methode keine
Quantifizierungsdatenbank vorhanden ist oder keine
Datendatei geladen wurde, werden Sie gefragt, ob Sie die
Standardwerte verwenden wollen.

Klicken Sie auf OK. das Dialogfeld Custom Reports Paper Size
angezeigt. Wihlen Sie hier das gewiinschte Papierformat und
klicken Sie auf OK.
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Eine Reportvorlage erstellen

84

Kurz nach dem Starten des Programms Custom Reports wird
das unten abgebildete Control Panel angezeigt.

1 Waibhlen Sie Create New Report Template und klicken Sie auf OK.

[D'ata File: wa002.d
—Method Values

Method File: jcLPwOA.M

Fiepor: kHone Defined=

Database: kHone Defined:

s
ri

[~ Update as part of Metho

i+ Create Hew Report Template
| Edit Method|Report Template

i Change Method Report Template

Exit Help |

i~ Create Hew Database
" Charts/Edit Method Database

i~ Change Method Database

Create New Report
Template

Edit Method Report
Template

Change Method Report
Template

Create New Database
Chart/Edit Method
Database

Change Method
Database

Zum Erstellen einer
benutzerspezifischen
Reportvorlage unter Verwendung
des Report Wizard.

Zum Modifizieren der benutzer-
spezifischen Reportvorlage.

Zum Auswihlen der
Reportvorlage, die mit der
Methode verwendet werden soll.
Zum Erstellen einer Datenbank fiir
benutzerspezifische Reports unter
Verwendung des Database Wizard.
Zum Anzeigen von Diagrammen
und Modifizieren der Datenbank
fir benutzerspezifische Reports.
Zum Auswihlen der Datenbank,
die mit der Methode verwendet
werden soll.
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2 Der Report Wizard wird angezeigt. Markieren Sie einen
Eintrag unter Report Contents. Unter Possible Items for Report
werden alle Elemente, die Sie fiir die Reportvorlage
auswihlen kénnen, aufgelistet. Report Contents enthéilt die
Elemente, die Sie bereits ausgewéahlt haben.

3 Markieren Sie ein Element in der linken Liste unter Possible
Items for Report.

4 Doppelklicken Sie auf das gewiahlte Element oder klicken Sie
auf Add. Das gewéahlte Element wird hinter dem in der
rechten Liste markierten Element hinzugefuigt.

5 Wiederholen Sie die Schritte 1-4, bis Sie alle Elemente fiir
Ihre Reportvorlage hinzugefiigt haben. Mit Remove konnen
Sie Elemente aus der rechten Liste Report Contents entfernen.

6 Navigieren Sie unter Possible Items for Report nach unten, um
zu den Grafikelementen zu gelangen, die Sie moglicherweise
auch Ihrer Reportvorlage hinzufiigen wollen. Die globalen
Elemente (Globals) unter "Graphics" werden dem Abschnitt
Reports Content Header hinzugefiigt, wihrend die
Verbindungen (Compound) den Abschnitten All Compound
hinzugefiigt werden.

7 Klicken Sie auf 0K, wenn Sie alle Reportelemente im Report
Wizard ausgewahlt haben.

Es wird nun auf Grund Ihrer gewéhlten Elemente eine
Reportvorlage erstellt.

8 Das unten abgebildete Berichtsblatt Custom Reports Sheetl
wird angezeigt. Sie konnen nun File/Save wihlen oder auf das
Symbol Save klicken, um die Reportvorlage zu speichern.

9 Das Dialogfeld Link with Method wird geéffnet. Uber dieses
Dialogfeld konnen Sie die Vorlage als Standardvorlage fiir die
Methode festlegen und bei jeder Ausfiihrung der Methode
automatisch ausdrucken lassen.

10 Wahlen Sie File/Exit, um das Programm Custom Reports zu
beenden.
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Report Wizard

The Report Wizard creates a report with up to 4 i
contains general information about the datafile or singl
arranged as single lines. The other three i P
information arranged into tables.

Select a section in the "Report Contents” list and then select an item from the
"Possible Kkems for Report™ and click the "Add ->" button.

The Header i
e compound information
itai d specific

Possible tems for Report Report Contents

Actual Barcode o
4r Compound Information

Beispiel

All Compounds

4 Calibration Information Add > All Compounds (no ISTDs)
4 Additional Sample Information =0 AlISTDs Report Ci
= Graphics

=Header
= GLOBAL Data File Hame
Data File: Path
All Chromatograms <- Remove Acq. Method File
= Compound Misc Info
Target & Qualifiers Vial Humber
Spectrum From Peak Humber of Compounds
Target lon = All Compounds
GQualifier 1 ﬁame
GQualifier 2 Ret Time
Qualifier 3 - Arnount

Compound |1 Next Cmpd | {#1) Bromochloromethane

OK | Cancel

All Compounds (no ISTDs)
AllISTDs

Help |

+ Kiicken auf das Pluszeichen éffnet
die Liste der Unterelemente

= Klicken auf das Minuszeichen
schlieBt die Liste der Unterelemente
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Report Contents

=Header
Data File Hame
Data File Path
Acq. Method File
Misc Info
Wial Humber
Humber of Compounds
= All Compounds
#
Hame
Ret Time
Amount

All Compounds (no ISTDg)
AllISTDs

GC/MSD ChemStation Erste Schritte
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[& Custom Reports - C:\DOCUMENTS AND SETTINGS, JMT\MY¥ DOCUMENTS\REPORT.CRT =10l x|
File Edit Format View Tools Help
(NEEEDER]
[ & ]
A ] B C D E F G =

52 6420

] B415

54

55 6410

56 6405

g; 5400

59 B335

60 6330

61 6385

62 T T T T T T T T

550 E50 7.00 7.50 a00 850 9.00 950

63 ime-->

64 Data File Name DLWA002.0 |

65 Data File Path DAENYDEMOWOADATAY

66 Aci. Method File RTE method: DANMNY

67 Misc Info

68 “ial Murber

69 Number of Compounds 40

70

Al # Mame Ret Time Arnount Units

72 1) Brornochlorormethane 7895 50.00 ug/l

73 2) Chloromethane 094 56.44 ugy!

74 3)|Bromomethane 1.59 80.33 ug/l

75 ) Winyl Chloride 206 52.84 ugy!

76 8)|Chloroethane 280 55.83 ug/l

7 B) Methylene Chloride 466 52.32 ugy!

73 7} Acetone 528 59.684 ug/l

7 8) Carbon Disulfide 6.05 4870 ugy!

80 9)/1,1-Dichloraethene 74 52.35 ug/l

81 10)/1,1-Dichloroethane 873 50.53 ugy!

82 1131, 2-Dichloroethene (total) 9.54 52.79 ug/l

83 12) Chlorofarm 10.16 5117 ugy! o
a[»[ sheett 7 Tl | B3 LlJ
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Reports anpassen

Einen Report bearbeiten

88

1 Wahlen Sie Quantitate/Custom Reports oder klicken Sie auf das

Symbol Benutzerspezifische Reports. Das Control Panel wird
angezeigt. Wahlen Sie im Control Panel Edit Method Report
Template <report.CRT>. In "Report" unter "Method Values" wird
<report.CRT> angezeigt (das ist der Name der Reportvorlage,
die Sie dndern wollen).

Wird der Name des gewiinschten Reports nicht angezeigt,
wahlen Sie im Control Panel Change Method Report Template
und anschlieRend den gewiinschten Report. Wenn das
Control Panel erneut angezeigt wird, wahlen Sie Edit Method
Report Template.

Klicken Sie auf 0K, um die Reportvorlage <report. CRT>
anzuzeigen.

[& Custom Reports - C:\Documents and Settings'jmtMy Documents',REPORT.CRT -0 x|
File Edit Format Wiew Tools Help
[Dl=l® &) oy
[ & ]
A B [ C [ ] [ E [T F ] -

54

55 :ali)

56 6405

g; 6400

59 E395

60 £330

61 E385

62 T T T T T T T T T

550 B.00 650 7.00 750 8.00 850 9.00 950

63 Time-> i

64 Data File Mame DLWAO02.D

65 Data File Path DAENYDEMOWOADATAL

66 Acg. Method File RTE method: DANNY

67 Misc Info

68 Wial Number

69 Mumber of Compounds 40

70

i # Mame Ret Time Arnount Units

72 1) Bramochloromethane 7.95 80000 ugd

i3 2) Chlorormethane 0.94 56.44 ugdl

71 3) Bromomethane 1.59 8033 ugd

75 4) Wiyl Chloride 2.06 52.84 ugdl

76 5) Chloroethane 2.80 8583 ugd

7 B) Methylene Chloride 4.66 52,32 ugdl

F£3 il ton, ! ER A4 nedl =
4f v\ Sheett / IES I Ll—‘
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Verwenden von Custom Reports

2 Sie kénnen an jeder Zelle des Arbeitsblatts Anderungen
vornehmen. Verwenden Sie die unten abgebildete Edit Box,
um Ihre Festlegungen zu treffen. Es ist empfehlenswert, den
Report wihrend der Bearbeitung regelmiflig zu speichern,
damit keine Anderungen verloren gehen.

3 Um dieses Dialogfeld aufzurufen, wiahlen Sie View/Edit Box
oder Kklicken in der Symbolleiste auf das Symbol Edit Box.

4 Speichern Sie nach Abschluss aller Modifikationen die

Reportvorlage.

Edit Box: Drag and Drop
Hext Cmpd |

Close |

|1— [

{#1) Bromochloromethane

Acq. Method File
Sample Hame
Misc Info
Vial Humber
Instrument Hame
Humber of Compounds
Sample Multiplier
Sample Amount
Expected Barcode
Actual Barcode
4r Compound Information
<k Calibration Information
4r Additional Sample Information
= Graphics

TIC (MS)
All Chromatograms
1 Compound

— GLOBAL

Verwenden Sie die Schalt-
flaiche "Next Cmpd" oder
geben Sie eine Zahl ein, um
andere Verbindungen
anzuzeigen

Beschreibt das hervor-
gehobene Element und zeigt
seinen aktuellen Wert an

Sie konnen ein Element

|

ahlen und seinen Wert
in eine beliebige Zelle des
Arbeitshlatts ziehen

Sie konnen Grafiken in den
Report einbinden
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Einen Report formatieren

=101
Jicd Je |
— L san]  Fent Fort style: Size: e -
[Regular 10 L3 |
23 5415 =
Ttalic i Eosioc]

= e Baid 12 J

56 5405 Bold Itaic e

37 5400 Eat i

strangelo Edessa \E]

?; ca95 Finedsys [l EI|

60 6330 El Pl

g; 5385 I~ Sukeout

e
I Underline PElEls o akg

63 [Time-->

61 Color =

65 I l=ck ~1 | Scrip:

66 Westem ~

67

68

69

70

71 3

7z

73

74 3) Bromamethane 1.59 5023 ugll

75 4) vinyl Chloride 2.06 5264 ugd

76 5) Chloroethane 2.80 5563 ugdl

77 E) Methylene Chlaride AE6 5232 ugd

78 7) Acetone 528 58.64  ugd

79 ) Carbon Disulfide 6.05 4970 ugd

80 9) 1,1-Dichlaroethene 7.41 5235  ugd

81 10) 1,1-Dichlarosthane 8.73 5053 ugd

82 11) 1 2-Dichlaroethene (total) 9.54 5279 ugd

83 12) Chlorofarm 10.16 5117 ugd =
<[5 [\ sheenn Tl | = -]

Beim Erstellen einer Reportvorlage wird der Report

automatisch formatiert. Sie kobnnen das Reportformat jedoch

anpassen, indem Sie auf das Menii "Format" oder die

Symbolleiste zugreifen oder eine Mausaktion ausfiihren. Alle

Formatinderungen werden gespeichert, wenn die

Reportvorlage gespeichert wird.

1 Markieren Sie die Zelle(n), die Sie formatieren wollen.

2 Waihlen Sie ein Format. Hierzu gibt es die folgenden
Moglichkeiten:

- Wahlen Sie ein Element im Menii "Format". Treffen Sie
Ihre Auswahl im zugehorigen Dialogfeld und klicken Sie
auf OK.

- Klicken Sie auf ein Formatierungssymbol in der
Symbolleiste (z. B. "Bold" oder "Left Align").
- Passen Sie die Spaltenbreite oder Zeilenhéhe an (siehe
unten).
3 Fahren Sie solange fort, bis der Report wunschgeméif
formatiert ist.
4 Speichern Sie den Report regelméRig, um keine Anderungen
wihrend der Formatierung zu verlieren, und speichern Sie
abschlief3end die Reportvorlage.
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Zeilenhohe und Spaltenbreite anpassen

Zeilenhohe anpassen

1 Positionieren Sie den Cursor unten in das
Zeilennummernfeld, bis sich die Cursorform andert.

2 Klicken Sie, und ziehen Sie nach oben oder unten, bis die
Zeile die gewlinschte Hohe hat.

Spaltenbreite anpassen

1 Positionieren Sie den Cursor neben den Spaltenbuchstaben,
bis der Cursor eine andere Form annimmt.

2 Klicken Sie, und ziehen Sie, bis die Spalte die gewiinschte
Breite hat.

Hohe mehrerer Zeilen anpassen

1 Klicken und ziehen Sie den Cursor tiber die Zeilennummern,
um die Zeilen auszuwihlen.

2 Wenn Sie nun die Hohe einer Zeile anpassen, werden alle
anderen Zeilen auf dieselbe Hohe gesetzt.

Breite mehrerer Spalten anpassen

1 Klicken und ziehen Sie den Cursor tiber die
Spaltenbuchstaben, um die Spalten auszuwéhlen.

2 Wenn Sie nun die Breite einer Spalte anpassen, werden alle
anderen Spalten auf dieselbe Breite gesetzt.

Einen Report speichern

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

1 Wahlen Sie File/Save oder klicken Sie in der Symbolleiste auf
Save.

2 Geben Sie einen Dateinamen ein (geben Sie dabei nicht die
Erweiterung .CRT ein) und klicken Sie auf Save. Das
Dialogfeld Link with Method wird angezeigt. Uber dieses
Dialogfeld konnen Sie die Vorlage als Standardvorlage fiir die
Methode festlegen und bei jeder Ausfiihrung der Methode
automatisch ausdrucken lassen.

3 Aktivieren oder deaktivieren Sie die entsprechenden
Kontrollkiastchen und klicken Sie auf OK.

4 Waihlen Sie File/Exit oder klicken Sie in der Titelleiste auf
Close, um Custom Reports zu beenden.
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Menii "Format"

Alignment

[~ Horizontal Wertical _
Ok
Font style:
 Top Cancel IF\agu\al
i Left © Center -
Avial Black |
 Center & Bottom T Avisl MT
% Avial Narmow
" Right Arial Rounded MT Bole
= T AvariGarde
o I~ Word Wrap T Baskervile BE Regulal= ]
© Justify ~ Efferct Sampl
I~ Stikeout
© Center I Undeii AaBbYyZz
Acioss Cells E[EETE
Color:
- Script:
wiestern -
Format
Alignment. ..
Font...
Border...
Pattern Borders
Custaom Murnber Format. .. B Buider: UKj
Column Width. .. F Cancel |
Row Height. .. I Top
7 Leit
Enable Protection. ..  Hiaht
Higt
7 Bottom
Height
e T I
Pattern
" Dustom Cancel
I I Fill Calor Pattem Color ’D—KI
¥ Use Default Change Default I I
Units: | Inches -
ISI=1EY

WARNING!

Once the "Enable Protection” key is pressed, the
database or the report will be pratected and cannot be
unprotected. Manual editing wil na langer be possible.

Enable Protection Close |
[x]
Width
(ul 9
2214 —I

_— Cancel |
[~ UseDefault

Units. I Characters j

iEhange Defadlt;

92

b, HH0.00_) (8. 410.00)
B, #H0.00_][Redl$H#. #H#0.00) ;I

IGenera\
LCategony:
Al 'I
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Zellen, Zeilen und Spalten auswahlen

Eine Zellgruppe auswahlen
Klicken und ziehen Sie innerhalb des Arbeitsblatts, um die
gewiinschte Zellgruppe auszuwahlen.

Eine Zeile oder Spalte auswahlen

Klicken Sie auf die Zeilennummer bzw. den Spaltenbuchstaben.

Mehrere Zeilen oder Spalten auswahlen
Klicken und ziehen Sie den Cursor iiber die Zeilennummern
bzw. Spaltenbuchstaben.

Mehrere nicht zusammenhéngende Einzelzellen auswahlen
Halten Sie die [Strg]-Taste gedriickt, wihrend Sie auf die Zellen
klicken.

Mehrere nicht zusammenhéngende Zeilen oder Spalten auswahlen
Halten Sie die [Strg]-Taste gedriickt, wihrend Sie auf die
Zeilennummern bzw. Spaltenbuchstaben klicken.

Mehrere zusammenhéngende Elemente auswahlen

Klicken Sie auf das erste Element (Zelle, Spalte oder Zeile), das
Sie auswihlen wollen, driicken Sie die [Umschalt]-Taste und
halten Sie diese gedriickt, wiahrend Sie auf das letzte Element
der Gruppe klicken. Alle Elemente, die sich zwischen dem
ersten und dem letzten Element befinden, werden ausgewahlt.
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9

[ Custom Reports - Sheet1 M= E
File Edit Format View Help
Spaltenbuchstabe LIz (5] (m]7]u] |
oA |
Hier klicken, um = A i B c [ o [ E  F [ 6 | H [=
das gesamte ? Data File Name VADDZ D
B 3 Data File Path| CAHPCHEMWSDEMOY
Arbeitsblatt 4 ey, Method File RTE method: RNCAFP2
ausz“wéhlen ] Misc Info Internal standards & surrogate standards in 5 mbLs water
6 “Wial Nurmber 2
7 Mumber of Compounds 40
8
Zeilennummer —9 # Marne Ret Time | Amount Units
10 1) Bromochloromethane 9.61 50.00 ugdl
11 2) Chloromethane 2100 20897 uy!
Arbeitsblattzelle 12 3) Vinyl Chlaride 224 28507 ugd
13 4) Bromaornethane 273 20591 ugd!
14 ) Chlorosthane 298 2201 ugl
15 5) 1,1-Dichloroethene 4.59 126,84 ugdl
16 7) Carbon Disulfide 492 224 52 ugl
17 8) Acetone 8.27 205.95 ugdl
18 9) Methylene Chloride B.13] 15693 uy!
19 10) 1,2-Dichloroethene (total) B.74 193.30 ugdl
20 113 1,1-Dichloroethane 7.79 188.32 ugdl
21 12) Chlarafarm 9.95 189.67 ugl
22 13) 1 4-Dichloroethane-d4 10.98 79.70 ugdl
23 14) 1 2-Dichloroethane 10.98 186.11 ugl
24 15) 1 4-Difluorobenzene 11.79 50.00 ugfl
25 16) 2-Butanone 9420 19663 ug!
26 173 1.1,1-Trichloroethane 10.04 18159 ugdl
27 18) Carbon Tetrachloride 10.34 193.75 ugdl
28 19) Benzene 10.81 183.19 ugl
29 20) Trichloroethens 12.16 180.64 ugdl
30 213 1 2-Dichloropropane 1258 18556 ugd
N 229 Vinyl Acetate 13.08 21522 ugfl
32 23) Broraodichloromethane 13.24. 18489 ugd
3 24) cis-1 3-Dichloropropens 14.18 190.43 ugl =
4] b [, Sheen N LH
I—Elealed Mew Report Template l
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Reports drucken

Verwenden von Custom Reports

Eine Reportvorlage erstellen (oder laden)

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Einen Report voranzeigen

1

Wiahlen Sie File/Print Preview. Der Report wird in einem
Vorschaufenster angezeigt, in dem Sie das Erscheinungsbild
der Druckausgabe priifen kénnen.

Wechseln Sie mit Next Page und Prev Page zwischen den
verschiedenen Seiten.

Klicken Sie auf Print. Das Vorschaufenster wird geschlossen
und der Report wird gedruckt.

Einen Report drucken

1

Wihlen Sie File/Print oder klicken Sie in der Symbolleiste auf
Print. Das Dialogfeld Print wird ge6ffnet.

Wihlen Sie die Druckoptionen (Druckbereich, Anzahl der
Kopien und Druckqualitit) und klicken Sie anschlieRend auf
0K.
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Geben Sie im Dialogfeld File/Page Setup an, wie die Seiten
gedruckt werden sollen (Detailinformationen hierzu erhalten
Sie, wenn Sie auf Help klicken).

X Header " Page Order
i Paper (&4) i Paper (Letter) (® Top To Bottom
Margins () Left To Right

Top Left

[ 1 | .75 ~Center

[~ Center Horizontally

Bottom Right

I 1 I 75 [~ Center Verticalhy
Scale " Print Options

[~ Fit To Page [ Grid Lines

Pages Wide I 1 [® Black and White

Pages High I 1 [ Row Heading

Scale 100 i [ Column Heading

ot | |

Reports automatisch drucken

Es gibt zwei Moglichkeiten, Reports automatisch ausdrucken zu
lassen, wenn eine Methode ausgefiihrt wird:

- Erstellen (oder laden) Sie die Reportvorlage und wahlen
Sie anschlieffend unter "Method Values" im Control Panel
Print as part of Method.

- Beim Speichern einer Reportvorlage wird das Dialogfeld
Link With Method angezeigt. Wahlen Sie Print Report as part of
the Run Method und klicken Sie auf 0K.
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Verwenden von Custom Reports

Mehrere Reports automatisch drucken

1 Erstellen (oder laden) Sie eine Reportvorlage.

2 Wihlen Sie File/Multiple File Select. Das Dialogfeld Multiple File
Select wird angezeigt.

3 Wihlen Sie ggfs. das Verzeichnis, in dem Thre Datendateien
gespeichert sind.

4 Wahlen Sie die Datendateien, die Sie ausdrucken wollen.
- Wahlen Sie den Namen einer Datendatei.

- Doppelklicken Sie auf die ausgewahlte Datei (oder klicken
Sie auf den Rechtspfeil).

- Wiederholen Sie diesen Vorgang, bis alle Datendateien
unter Files Selected for Processing angezeigt werden.

Sie konnen die Dateien einzeln auswéahlen oder auf die unter Windows
tiblichen Auswabhltechniken zuriickgreifen, um die Dateien gruppenweise
auszuwahlen.

b Klicken Sie auf OK. Die Datendateien werden in der
angezeigten Reihenfolge unter Verwendung der aktuellen
Reportvorlage ausgedruckt.
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Eine Datenbank fiir benutzerspezifische Reports erstellen

Vorbereitungen

Wihlen Sie in der Ansicht "Data Analysis" Quantitate/Custom
Reports.

Wenn fiir die aktuelle Methode keine
Quantifizierungsdatenbank vorhanden ist oder keine
Datendatei geladen wurde, werden Sie gefragt, ob Sie die
Standardwerte verwenden wollen. Klicken Sie auf Yes. Das
nachfolgend abgebildete Control Panel wird angezeigt.

Control Panel

Data File: va002.d

—Method Wal
Method File: jCLPYOAM
Report: MYREPORT.CRT
Database: kMone Defined>

I~ Save Generated Report

" Create Hew Report Template i* Create Hew Database
" Edit Method Report Template | Charts/Edit Method Database
{~ Change Method Report Template i~ Change Method Database

| |

Vorgehensweise zum Erstellen einer Datenbank

1 Wihlen Sie Create New Database im Control Panel und klicken

Sie auf 0K.

2 Der Database Wizard wird ge6ffnet. Links werden unter

98

Possible Items for Database alle Elemente aufgelistet, die Sie fir
den Inhalt der Datenbank fiir benutzerspezifische Reports
auswihlen konnen. Rechts finden Sie unter Database Contents
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alle Elemente aufgelistet, die bereits fiir die Datenbank fiir
benutzerspezifische Reports ausgewahlt wurden.

Database Wizard

The Database Wizard creates a database with up to 250 columns. A database is an
easy way to compare results from different datafiles. Charting is automatically
enabled for all number entries.

Selecta tion in the "Datab C list and then select an item from the

P ible tems for Datab * and click the "Add ->" button.

Hote: The Date Acquired and Data File Hame items are required for proper database
operation and are automatically placed in the database.

Possible ltems for Datab Database Contents Beispiel
Data File Path
Operator All Compounds =Header
Acq. Method File All Compounds (no ISTDs) Acq. Method File
Sample Hame AllISTDs | Sample Hame

Instrument Hame
Humber of Compounds
Sample Multiplier
Sample Amount <- Remove
Expected Barcode
Actual Barcode

4r Compound Information

<k Calibration Information

4r Additional Sample Information

All Compounds (no ISTDs)
AllISTDs

Misc Info = All Compounds
" > :
Vial Humber il Ret Time

+ Klicken auf das Pluszeichen offnet
Compound |1 (et i | sromochioromethane die Liste der Unterelemente

OK | Cancel Help

= Klicken auf das Minuszeichen schlieRt
die Liste der Unterelemente

a Markieren Sie unter Database Contents einen Eintrag.

b Wihlen Sie ein Element unter Possible Items for Database.

¢ Doppelklicken Sie auf das gewahlte Element oder klicken
Sie auf Add. Das gewéahlte Element wird hinter dem in der
rechten Liste markierten Element hinzugefiigt.

d Wenn Sie alle Elemente ausgewahlt haben, klicken Sie auf
0OK.

Wenn Sie im Database Wizard auf 0K klicken, wird die folgende
Abfrage eingeblendet:

Custom Reports ]

Do pou want to update the databaze with previously acquired files?
MOTE: Updating the database can take several minutes
and D ata Analysiz cannot be used during that time.

o |
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Wenn Sie die Datenbank nicht aktualisieren wollen, klicken Sie
auf No. Das Control Panel wird angezeigt.

3 Aktualisieren Sie andernfalls die Datenbank.

- Klicken Sie dazu auf Yes. Das Dialogfeld Multiple File Select
wird eingeblendet. Wahlen Sie die Datendateien, die Sie
der Datenbank hinzufiigen wollen, und klicken Sie auf 0K.

4 Geben Sie einen Dateinamen ein und klicken Sie im
Dialogfeld Save As auf Save.

Save As EH
Save in: I {23 Custipt j | Ifi‘l E i
[metafie:
File harne: Iexample Save I
Save as type: I Custom Reports [<CRD] j Cancel |

5 Aktivieren bzw. deaktivieren Sie die entspechenden
Kontrollkidstchen im Dialogfeld Link With Method und klicken
Sie auf OK. Die Datenbank wird nun aktualisiert.

Link With Method

[® Use example.CRD as the Database for CLPYVOA.M,

[¥ Add to the Database as part of Run Method.:

OK I Cancel | Help |
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Mehrere Datendateien auswéahlen

i, Multiple File Select

C:MSDCHEM'MSDEMON

Verwenden Sie das unten abgebildete Dialogfeld, um mehrere
Reports auszudrucken oder um mehrere neue Datendateien in
eine Datenbank zu laden.

Das Dialogfeld wird aufgerufen, indem Sie File/Multiple File
Select wahlen.

1 Wahlen Sie das Verzeichnis, in dem sich die Datendateien

befinden.

Wihlen Sie im Feld Data File Name die Datendateien, die Sie
verwenden wollen, und klicken Sie auf den Rechtspfeil (oder
doppelklicken Sie auf einen Dateinamen).

Klicken Sie auf 0K, um Ihre Auswahl zu bestétigen.

Directories: Data File Hame Files Selected for Processing
[= [o
{3 MSDCHEM
. S MSDEMO Verfiighare Datendateien e | Gewahlte Datendateien
E :::::z;ie:jm werden in diesem Feld werden in diesem Feld
[_] barbdemo.d angezeigt. = angezeigt.
L] bm624.d
[_] bfb624.m
L] bnooz.d =
Drives:
I =" j OK I Cancel Help

Selected Data Files will be processed according to their date acquired.

Zwei oder mehr aufeinander folgende Dateien auswahlen

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Klicken Sie auf die erste Datei, die Sie auswahlen wollen, und
ziehen Sie die Maus auf die letzte Datei der Gruppe.

Oder

Klicken Sie auf die erste Datei, die Sie auswihlen wollen.
Driicken Sie die [Umschalt]-Taste, und halten Sie diese
gedriickt, wihrend Sie auf die letzte Datei der Gruppe klicken.

101



Verwenden von Custom Reports

Zwei oder mehr nicht aufeinander folgende Dateien auswahlen

Driicken Sie die [Strg]-Taste, und halten Sie diese gedriickt,
wahrend Sie auf die einzelnen Dateien klicken.

Eine Auswahl aufheben

Driicken Sie die [Strg]-Taste, und halten Sie diese gedriickt,
wihrend Sie auf die markierte Datei klicken.

Fiir Reports

Die ausgewihlten Datendateien werden unter Verwendung der
aktuellen Reportvorlage gedruckt. Die Reports werden in der
Reihenfolge der aufgelisteten Dateien gedruckt.

Fiir Datenbanken

Die ausgewahlten Datendateien werden in die aktuelle
Datenbank geladen. Die Dateien werden automatisch in
chronologischer Reihenfolge nach dem Datum ihres Erwerbs
sortiert, wenn sie der Datenbank hinzugefligt werden.
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Diagramme anzeigen und drucken

Wihlt das
Element fiir
die X-Achse.
Standard-
werte sind
Datendatei-
name und
Erwerbs-
datum.

Verwenden von Custom Reports

Das unten abgebildete Dialogfeld wird angezeigt, wenn Sie im
Control Panel Charts/Edit Method Database wahlen, in der
Symbolleiste von Custom Reports auf Charts klicken oder
Charts/View Charts auswéhlen. Verwenden Sie dieses Dialogfeld,
um Diagramme der Daten in der Datenbank anzuzeigen und
auszudrucken.

Klicken Sie auf das Diagramm, um das Dialogfeld Individual Chart Options
zu 6ffnen.

SchlieBt das Dialogfeld "View Charts"
und ermaglicht die Bearbeitung der

aktuellen Datenbank.

GC/MSD ChemStation Erste Schritte

Druckt, je nach gewabhlter
Druckoption, das aktuelle

. View Charts Hi=] E3
Acetone (# 8) Ret Time vs Data File Name
[
ALK%EMD.D CISTDrIu'IED.D I ESTDh‘p‘IED.D I VPOID2.D
BHOOZ.O ORUGDBEMO.O SISTOLOW.D
Data File Mame
X-Axis ¥-Axis Print Option
—|Data File Hame x| |#8) Ret Time x| |currentchart —=f—
Chartgptmns Edit Database Previous He:xt | Print | Close Help |
I I
Wechselt zum vorherigen oder SchlieRt das Dialogfeld
Offnet das Dialogfeld nachsten Diag"ram_m, das im "View Charts" und 6ffnet
"Chart Options". Auswahlfeld fiir die Y-Achse das Control Panel.
enthalten ist.

Diagramm bzw. alle Diagramme.

Wahlt das
Element fiir
die Y-Achse
(nur Zahlen-
elemente).

Hier wéhlen
Sie, ob das
aktuelle
Diagramm
oder alle
Diagramme
der
Datenbank
gedruckt
werden.
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Die Symbolleiste von Custom Reports

=

EH N E B g &

104

Zeigt das Control Panel an.

Offent eine benutzerspezifische Reportvorlage
(.crt) oder Datenbankdatei (.crd).

Speichert einen Report oder eine Datenbank und
zeigt das Dialogfeld "Link With Method" an.

Druckt einen Report oder eine Datenbank.

Setzt den ausgewahlten Text in Fettschrift (bzw.
hebt diese auf).

Setzt den ausgewdhlten Text in Kursivschrift
(bzw. hebt diese auf).

Unterstreicht den ausgewahlten Text (bzw. hebt
die Unterstreichung auf).

Richtet den Inhalt der ausgewahlten Zellen am
linken Zellenrand aus.

&

[0

H

]

Zentriert den Inhalt der ausgewahlten Zellen
zwischen den rechten und linken Zellenrédndern.

Richtet den Inhalt der ausgewahlten Zellen am
rechten Zellenrand aus.

Fiigtin der ausgewahlten Zelle eine
Summenformel fiir die dartber befindlichen
Zellen ein.

Zeigt das Dialogfeld "Custom Format" an.

Zeigt das Bearbeitungsfenster an: Dialogfeld
"Drag & Drop".

Zeigt das Dialogfeld "View Charts" an. Dieses
Symbol ist nur fiir Datenbanken verfiigbar.

Offnet die Seite "Contents" der Online-Hilfe.
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