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FTIR-Analytik leicht gemacht

Agilent MicrolLab Software




MicrolLab Software

Fourier-Transform-
Infrarotspektroskopie
(FTIR) ist eine schnelle,
einfache und zuverlassige
Methode zur
Materialidentifikation

und Quantifizierung von
Komponenten in einer
Probe.




Agilent bietet eine groRe Bandbreite an FTIR-Instrumenten, von flexiblen

Hand-FTIR-Spektrometern und robusten tragbaren FTIR-Analyzern fiir die

Anwendung aulRerhalb des Labors bis hin zu zuverlassigen Benchtop-FTIR-

Geraten flr Routineuntersuchungen und Spitzenforschung. Unter anderem

das begleitende Softwarepaket bzw. die Benutzeroberflache zeichnen das

Agilent FTIR-Spektrometer aus. Die Agilent MicroLab Software ermdglicht

Benutzern mit oder ohne Fachkenntnisse die Anwendung des Gerats

fur Routineuntersuchungen von der Identifikation und Charakterisierung

unbekannter Materialien bis hin zur detaillierten quantitativen Analyse.

Cary 630 FTIR

4500 Portable FTIR 4300 Hand-FTIR

5500 Compact FTIR

Mobile FTIR

Funktionen der MicrolLab Software
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Bildgeflhrte Schritt-fir-Schritt-
Anleitung und intuitives Softwaredesign
ermaglichen eine muhelose Navigation
durch den gesamten Arbeitsablauf.

Das bedeutet weniger Schulungsbedarf
und weniger Bedienfehler.

MicroLab erkennt automatisch die
verbundenen Gerate und identifiziert
das verwendete Probenzubehormodul.

Die Software nutzt sofort die richtigen
Parameter und zeigt die dazugehorigen
Darstellungen an. Fur jede Methode konnen
die erlaubten Module definiert werden.

Ausraumen von Zweifeln, die im
Zusammenhang mit der Datenauswertung
von routinemaRigen Arbeitsablaufen
aufkommen: Nach der Datenakquisition
liefert die Software sofort farbkodierte,
umsetzbare Ergebnisse, die mihelos
interpretiert werden konnen.

o

Erweiterung der schnellen und
unkomplizierten Softwareerfahrung
auf die Entwicklung von Modellen

fur quantitative Anwendungen:

Die MicroLab Quant Software

leitet Mitarbeitende mit oder ohne
Fachkenntnisse durch jeden Schritt

im Aufbau eines quantitativen Modells
und liefert unmittelbares Feedback zur
Optimierung des Modells.

Berichterstattung aller relevanten
Ergebnisse: In MicroLab gibt

es vordefinierte und individuell
anpassbare Berichtvorlagen.

Die Ergebnisse konnen automatisch
als Bericht ausgegeben werden,

und dank eines einheitlichen Formats
kann man sich schnell einen Uberblick
Uber wichtige Details verschaffen.



MicroLab Softwarepaket

Um die Anwendung der MicroLab Software
so einfach wie moglich zu gestalten,
umfasst dass MicroLab Softwarepaket vier
individuelle Applikationen, die speziell fir die

jeweilige Aufgabenstellung entwickelt wurden:

MicroLab PC

ist eine
methodengefihrte
Software zur Erfassung
und Analyse von Daten
mit vordefinierten
Methoden.

MicroLab Lite
Software kann offline
zur Durchsicht

und Analyse von
FTIR-Daten verwendet
werden.

MicroLab Quant
dient der einfachen,
muhelosen
Entwicklung

und Verifizierung von
Quantifizierungs-
modellen.

MicroLab 0Q

ist eine Software fur

die automatisierte
Funktionsqualifizierung,
die zur routinemaligen
Verifizierung der
Gerateleistung
herangezogen werden
kann.

Die optional erhaltliche Software Agilent MicroLab
Expert eignet sich ideal, wenn eine anspruchsvollere
Datenverarbeitung und -visualisierung

und Analysetools benotigt werden.

Die Agilent MicroLab Pharma Software ist eine
zusatzliche Softwarelosung, die Benutzern das
Management von Benutzerrechten sowie die
Verwaltung sicherer Speicherorte fur elektronische
Aufzeichnungen ermaglicht. Sie vereinfacht auRerdem
die Compliance mit den Vorschriften gemal 21 CFR
Part 11, EU-Anhang 11, der US FDA und ahnlicher
nationaler Richtlinien in Bezug auf elektronische

Aufzeichnungen.




Mit MicrolLab PC

und MicroLab Lite
Ergebnisse generieren

Arten von Softwaremethoden

Die MicroLab Software verfolgt einen methodenbasierten Ansatz. Nach dem Aufsetzen
der Methode verwandelt sich das System in eine schlisselfertige Losung.

Mit drei verschiedenen Arten von Methoden werden die wichtigsten analytischen
Fragestellungen abgedeckt:

Identifizierung Quantifizierung
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MicroLab PC und MicroLab Lite
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@ Sofortige farbkodierte, umsetzbare Ergebnisse

Auf Tastendruck startet der bildgeflihrte Arbeitsablauf,
der den Benutzer durch jeden Schritt der Analyse leitet.
Die Software identifiziert das Gerat und die verwendete
Probenschnittstelle und zeigt die entsprechenden
Bilder an.

Nach der Datenerfassung fihrt MicroLab alle
Berechnungen durch und liefert leicht verstandliche
Ergebnisse, die auch von Mitarbeitern mit wenig
Erfahrung interpretiert werden konnen. Die MicroLab
Software gibt farbkodierte Ergebnisse aus, die sofort
nach der Datenakquisition als Bericht vorliegen,

und zwar entsprechend den Einstellungen der
Methode fir kritische und marginale Schwellenwerte
(siehe Abbildung 1).

Abbildung 1. In drei einfachen Schritten Iasst sich mit der Agilent
MicroLab Software und den Agilent FTIR-Spektrometern im
Handumdrehen eine Analyse durchfiihren. Und das bei gesenkten
Schulungsanforderungen.



MicroLab PC und MicroLab Lite

Identifikationsanwendungen

MicrolLab vergleicht das erfasste Spektrum automatisch mit einer
Spektrenbibliothek und sucht nach der hochsten Ubereinstimmung.

Zur Erleichterung der Interpretation kann eine Farbkodierung auf Basis von
Konfidenzniveaus angewendet werden (Abbildung 2).

- Nhcrol an

Abbildung 2. Bestéatigung der Identitat
der Probe durch Anzeige hoher
Ubereinstimmungen mit Referenzspektren.

Bibliotheken lassen sich in der MicroLab Software problemlos einbinden.
— Agilent hat gebrauchsfertige, anwendungsspezifische Bibliotheken im Angebot.

— Benutzer konnen innerhalb von Sekunden eigene Bibliotheken erstellen.

Bibliothekssuchen konnen fiir die Identifikationsanwendung Anwendungsbeispiele sind unter

malgeschneidert werden. anderem:

— Es besteht die Moglichkeit, mehrere Bibliotheken gleichzeitig zu durchsuchen, — Schnelle Bestatigung der
beispielsweise eine Bibliothek mit Referenzstandards zur Identifizierung der Reinheit von eingehenden
Probe und eine andere Bibliothek mit Proben aulRerhalb der Spezifikation, Chemikalien und Endprodukten.

um wiederkehrende Probleme zu erkennen. — Verwendung von

— Esist eine groRe Auswahl an Suchalgorithmen verfiigbar. Spektrenbibliotheken zur
schnellen Authentifizierung

von Ldsungsmitteln,
oberflachenaktiven Substanzen,

Spezialaminen oder organischen
— Die Farbkodierung der Ergebnisse auf der Basis des HQI kann zur Definition Industriechemikalien.

von Konfidenzniveaus verwendet werden.

— Spektrenbereiche konnen von der Analyse ausgeschlossen werden.

— Es kann ein Mindestwert fiir den Treffer-HQI und eine maximale Anzahl an Treffern
festgelegt werden, damit nur relevante Bibliothekstreffer angezeigt werden.

— ldentifikation von
Betaubungsmittelanaloga in
beschlagnahmten Proben mit
unbekannten Substanzen.

Die Identifikation ist dank einer leicht verstandlichen Ergebnisanzeige
unkompliziert.



MicroLab PC und MicroLab Lite

Im Fall von Detektionsanwendungen werden die relevanten Sicherheits-

und Gefahreninformationen in allen Ergebnisfenstern gut sichtbar angezeigt
(Abbildung 3). Auf weitere ausfihrliche Informationen kann zugegriffen werden,
auch auf den Abschnitt ,Custom Information”, der eine Bearbeitung durch den
Benutzer zuladsst (Abbildung 4).

Abbildung 3. Verstéandliche, umsetzbare
Sicherheits- und Gefahreninformationen
flir ausgewabhlte Treffer in der Bibliothek,
darunter eine CAS-Nummer, GHS-Symbole,
ein Warnsymbol (fiir Betaubungsmittel)
und eine Kurzbeschreibung der Probe.

Abbildung 4. Zusatzliche chemische
Informationen und NotfallmalBnahmen.
Der bearbeitbare Abschnitt ,Custom
Information” liefert weitere,

benutzerspezifische Hinweise.



MicroLab PC und MicroLab Lite

Quantifizierungsanwendung

MicroLab erlaubt Benutzern die Quantifizierung mehrerer Komponenten in einer — Anwendungsbeispiele sind
Probe mit einer einzigen FTIR-Messung. In MicroLab Quant konnen mihelos unter anderem:
grundlegende Quantifizierungsmodelle erstellt werden. Fir umfassendere
chemometrische Modelle unterstitzt MicrolLab auch Vorhersagemodelle,
die in MicrolLab Expert entwickelt wurden.

— Sicherstellung, dass
die Spezifikationen des
Herstellers erfiillt werden,

— Dank der einzigartigen Logic-Setting-Funktionen von MicroLab werden indem der Gehalt an

nur relevante Ergebnisse angezeigt. bekannten Additiven genau
- Benutzerdefinierte Kriterien fiir farbkodierte Ergebnisse (rot, gelb, griin) gemessen wird.

gewahren hohe Flexibilitat. - Sicherstellung der
- MicroLab fiihrt samtliche Berechnungen durch und liefert sofort richtigen Formulierung von

Verschnitten und Gemischen
aus Feinchemikalien.

farbkodierte, umsetzbare Ergebnisse sowie weiterfiihrende
Instruktionen.

— Schnellg, einfache und
zuverlassige Messungen
flissiger Proben mittels

User:  User Transmissions-FTIR.
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Abbildung 5. Die MicroLab Software fiihrt
automatisch alle Berechnungen durch
und zeigt das leicht interpretierbare,
farbkodierte Endergebnis an.




MicroLab PC und MicroLab Lite

Erfassung und Uberprifung von Infrarotspektren

MicroLab kann auch zur Erfassung und Uberprifung des Infrarotspektrums (IR)
einer Probe herangezogen werden. Ein IR-Spektrum kann wertvolle Erkenntnisse
wie beispielsweise das Vorhandensein funktioneller Gruppen liefern.

- MicroLab erlaubt Benutzern eine Anderung des Skalierungsfaktors fir
die Wellenzahl, um eine genauere Analyse des relevanten Spektrenbereichs
zu ermoglichen.

— Banden konnen fir die Berichterstellung oder einen Vergleich mit Werten
in der Fachliteratur gekennzeichnet werden (Abbildung 6).

Abbildung 6. Die MicroLab Software erlaubt
Bedienern die Erfassung, Priifung und
erneute Analyse von Infrarotspektren von
Proben und verfiigt darliber hinaus tber eine
Berichtsfunktion.




MicroLab PC und MicroLab Lite

Berichterstattung aller Ergebnisse

MicroLab PC und Lite verfligen tber vordefinierte und individuell anpassbare
Berichtvorlagen. Die Ergebnisse konnen automatisch als Bericht ausgegeben
werden. Das einheitliche Format ermdglicht einen schnellen Uberblick tber wichtige
Daten (Abbildung 7). Es besteht die Moglichkeit der Bearbeitung der Berichtvorlagen
in Microsoft Word.

Agilent Technologies

Sample ID:PET Method
Name:C:\Users\Public\Documents\Agilent\MicroLa
b\Methods\Identification Method.a2m

Sample Scans:56 User:user

Background Scans:56 Date/Time:27/07/2022 5:41:40 PM
Resolution: 4 Range:4000 - 650

System Status: Good Apodization:Happ-Genzel

File Location: C:\Users\Public\Documents\Agilent\MicroLab\Results\Material Identification\
PET_2022-07-27T17-20-02.a2r

Cusrrent Sampls POLY(ETHYLENE TEREPHTHALATE)
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Quality Library CAS# Name
0.96320 PODEAM514-2 (4467) 25038-59-9 POLY(ETHYLENE
TEREPHTHALATE)
0.96118 PODEAM514-2 (5183) POLYESTER FIBER
0.95041 PODEAM514-2 (5170) POLY(ETHYLENE
GLYCOL
TEREPHTHALATE)

Abbildung 7. Mit der MicroLab Software
erstellter Ergebnisbericht. Alle wichtige
Angaben der analysierten Probe

konnen in dem generierten Bericht zu
Dokumentationszwecken erfasst werden.



MicrolLab Quant

MicroLab Quant verfiigt tiber die gleiche @ Standards auswahlen und Konzentrationen
Schritt-fir-Schritt-Anleitung wie das eingeben

Ubrige MicroLab Softwarepaket. Damit
wird die schnelle und unkomplizierte

Softwareerfahrung auf die Entwicklung von
Modellen fir quantitative Anwendungen
erweitert (Abbildung 8). Die nahtlose
Datenintegration erlaubt die einfache
Verwendung von IR-Spektren und
Quantifizierungsmodellen in MicroLab PC,
MicroLab Lite und MicroLab Quant.

@ Peaks definieren und Kalibrierung optimieren
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@ Modell finalisieren und in MicrolLab verwenden

Hethads Sasod an eEbng weled
Pk T Corale a o reiwEe
- L i B (B

Abbildung 8. Entwicklung

quantitativer Modelle
in der MicroLab Quant Software Frevicen Rl Aol | safire,
in einfachen Schritten. :
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MicroLab Quant

Das interaktive
Softwareinterface erlaubt die
rasche und unkomplizierte
Erstellung und Optimierung
von quantitativen Modellen
(Abbildung 9).

Das unmittelbare Feedback
lasst Riickschlisse zu,

wie sich Anderungen auf
das Korrelationsdiagramm
auswirken.

Quantifizierungsmodelle konnen
mittels Kreuzvalidierung oder
unabhangiger Validierung der
Probe ausgewertet werden
(Abbildung 10).
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Abbildung 9. Lineare Evaluierung des DialPath-Probenzubehdrmoduls unter Verwendung
von MicroLab Quant. Die Erstellung der Kalibrierungskurve sowie die Berechnung des
Korrelationskoeffizienten erfolgte automatisch mit der Software.

Abbildung 10. Die MicroLab Quant Anwendung ermdglicht Benutzern dariiber hinaus die Evaluierung

der entwickelten Quantifizierungsmodelle durch Kreuzvalidierung oder gegen ein separates Probenset.
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MicrolLab OQ

Die Kontrolle der Gerételeistung ist ein @ Tests der Gerateleistung auswahlen
kritischer Aspekt bei der Qualifizierung der

Eignung eines Gerats fir eine bestimmte
Analyse. MicroLab 0Q versetzt Benutzer

in die Lage, auf einfache Weise Kontrollen
der Gerateleistung durchzufiihren,

um sicherzustellen, dass ein Gerat in gutem
Zustand ist.

MicroLab OQ verfigt Gber eine intuitive,
illustrierte Schnittstelle, die Benutzer durch

den Qualifizierungsprozess leitet. @ MicrolLab 0Q leitet Benutzer durch jeden Test

Zusammenfassung der Tests zur Gerateleistung
ansehen

Abbildung 11. MicroLab 0Q leitet
Benutzer in einigen einfachen
Schritten durch den Prozess der
Geréatequalifizierung.

14



MicroLab 0Q

Im letzten Schritt generiert MicroLab OQ einen Bericht im PDF-Format, in dem
die Diagnosewerte, das Testergebnis und die Testspezifikationen aufgefuhrt
sind, aulerdem werden Kriterien flr bestanden/nicht bestanden zur spateren

Verwendung gegeben (Abbildung 12).

Cary 630 0Q
Operational Qualification

This Report was generated under a 21 CFR 11 Environment

System Information
PC/Workstation ID: - DESKTOP-ENM90U7
Software Version: ~ MicroLab PC(21CFR11): 5.7.
Firmware: 1.96.00.0
Serial Number: MY2109CU05

Reporting Information

Generated By: - New group\New projectiuser
Generated Date: ~ 7/7/2022 9:05 PM
Generated GMT Date:  7/7/2022 5:05 AM

UserName: New group\New projectiuser
Engine Optics:  ZnSe
Sampling Module: ~ Transmission Cell
Qual Date/Time:  7/7/2022 9:05 PM

Filename of Report:

0507 pdf
T21-

Filename of Data:  DESKTOP- Y
07,2k

et Totnaaiiger=

Signal To Noise Test

Number of Tests: 15
Specification @ 1142-1042: >25000
Measured Value: 38037

Stability Test
Number of Minutes: 30
Specification: <1%
Measured Deviation: 0.068%

Wavenumber Accuracy Test

Number of Runs: 5

Absorption maximum at: 2849.50 cm-1

Absorption minimurm at: 2870.00 cm-1
Measured Difference (Abs): 0.43
Specified Difference (Abs): > 0.33

Absorption maximum at: 1583.00 cm-1

Absorption minimum at: 1589.00 cm-1
Measured Difference (Abs): 0.10
Specified Difference (Abs): > 0.08

Local Date & Time: 7/7/2022 11:22:37 PM
GMT Date & Time: 7/8/2022 6:22:37 AM
Application: MicroLab 1Q/0Q

Workstation Name: DESKTOPENMIOU7
User: New group\New projectiuser

User Name: user

User Description:

Instrument Serial Number: MY2109CU05
«« Validated comment »»

; Spec. Wavenumber: 906.6 1028.3 11545 1583.0
Accessories Measured: 906.7 1028.4 11546 1583.1
) Spec. Accuracy: 1.0 10 10 10
Semccessory. Transmission Col (Primary) Measured Accuracy: 0.1 01 0.1 0.1
Samping Moo, Transmission Cell Spec. Repeatabily: £0.05 20,05 005 2005
Gain: 205 Measured Repeatabilty: 0.00 0.00 0.1 0.01
Energy Level: 27577
Spec. Wavenumber: 1601.2 28495 30600
Measured: 16011 28499 30599
Spec. Accuracy: 1.0 10 10
Measured Acouracy: 0.1 04 041
Spec. Repeatabilty: £0.05 20.05 2005
Measured Repeatability: 0.01 0.1 0.1
Jig ot Ty Bt g Terhenlspe
Spectral Resolution Test E-Signature
- « Validated comment »»
Number of Runs: 5 Authorization ID = {CB92626F-
B684-4BC3-808DBE52AT1F)

Abbildung 12. Mit MicroLab 0OQ erzeugter Bericht tiber die Funktionsqualifizierung. Die Ergebnisse
werden zusammen mit allen Versuchsparametern aufgefiihrt. AuRerdem werden leicht versténdliche

Angaben zu bestanden/nicht bestanden gemacht.
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Weitere Informationen finden Sie unter:
www.agilent.com/chem/MicroLab

Online-Store:
www.agilent.com/chem/store

Antworten auf technische Fragen und Zugriff auf
Ressourcen finden Sie in der Agilent Community:
community.agilent.com

Deutschland
0800-603 1000
CustomerCare_Germany@agilent.com

Europa
info_agilent@agilent.com

Asien und Pazifik
inquiry_Isca@agilent.com

RA44713.4331018518
Anderungen vorbehalten.
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