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So wird’s gemacht

1. Start von hi-chromet

Nach der Installation von hi-chromet klicken Sie auf
den Button von hi-chromet %, auf lhrem Desk-

top oder gehen Sie uber Start — Alle Programme
— Hi-Analysis auf hi-chromet. Es 6ffnet sich das
Startfenster von hi-chromet.

Hier haben Sie unter Zuhilfenahme der Button A
und B die Méglichkeit die Sprache von hi-chromet
von Deutsch (A) auf Englisch (B) zu wechseln.

(A) e (B) %

Klicken Sie zum Starten von hi-chromet auf den
unteren Button. Es 6ffnet sich 2.

2. Import der bendtigten Rohdaten

Um die zu importierenden Daten auszulesen,
bendtigt hi-chromet die Information, mit welchem
CDS (Chromatographie-Daten-System) Sie
arbeiten. Daher erscheint als erstes das Auswahl-
fenster mit der Abfrage lhres verwendeten CDSs.

Bitte wahlen Sie das CDS aus, das Sie verwenden
bzw. aus dem die zu importierenden Daten
stammen und driicken Sie OK. Es 6ffnet sich 3.

3. Import der Rohdaten

Nach Auswahl des CDS werden die Rohdaten
importiert. Dazu 6ffnet sich nach dem Auswahl-
fenster mit der Abfrage lhres verwendeten CDSs
ein Importfenster mit einer Dateisuche.

Hier wahlen Sie die gewinschten Rohdaten in dem
exportierenden Format des jeweiligen CDSs aus.

Bei Klicken auf den Button ,Offnen“ wird das aus-
gewahlte Chromatogramm importiert und es 6ffnet
sich 4.
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4. Import der Resultdaten

Es werden als erstes die Resultdaten |hrer Aus-
wertung mit der primaren Abtrennmethode in
hi-chromet importiert.

Exponential skim Verwenden Sie beispielsweise bevorzugt die ver-
Gaussian skim . " .

Vel oy silei tikale Abtrgnnmgthode, wahlen Sie aus der ange-
Tangential skim gebenen Liste diese Abtrennmethode aus und

DECohalitia klicken Sie OK. Es 6ffnet sich 5.

5. Import der Integrationsergebnisse

Suchenin: | |, Example CDS Empower (Waters) ~ e®EekEr
= Name = Anderungsdatum Typ = . . o -
Zula:{:sud’u A | ResultData-Export-Empower-Exponential ski... 11.10.201212:09 ARS-Datei Oﬁnen Sle dle Datel Uber das ImportfenSter mlt
iz o Dateisuche. Achten Sie darauf, dass die ausge-
Desktop A | ResultData-Export-Empower-Vertikal skim.ars  11.10.201212:09 ARS-Datei wahlte Datei der Ergebnisse aus der Auswertung
= mit der jeweiligen Abtrennmethode, die angegeben
Bibliotheken - - . . .
N wurde, Ubereinstimmt. Es 6ffnet sich 6.
Comp:te(
p< Y
“
Netzwerk
Dateiname: I'.ars l] Offnen
Dateityp: ]Chrornatoglaphy Results (".ars) _1‘ Abbrechen )

6. Auswahl weiterer Abtrennmethoden

Nun ist Ihre primare Abtrennmethode importiert.

Liegt Ihr Fokus auf der Beurteilung einer Ab-
trennmethode, kénnen Sie mit der Bearbeitung in
Machten Sie eine weitere Abtrennmethode auswahlen? hi-chromet tber Klick auf Fertig im Auswahl-
fenster starten. Es 6ffnet sich 9.

L
I weitere Methoden auswahlen Fertig I \l‘)

Ist Ihr Ziel verschiedene Abtrennmethoden zu
vergleichen und damit eine Aussage Uber die
Gute, sowie Empfehlungen zu lhrer Integration zu
erhalten, klicken Sie bitte auf ,weitere

Methoden auswahlen®. Es 6ffnet sich 7.

7. Import einer weiteren Abtrennmethode

Méchten Sie Abtrennmethoden vergleichen und
haben ,weitere Methoden auswahlen® geklickt, er-
scheint die Auswahl der Abtrennmethoden.
Wahlen Sie hier jeweils die gewlinschte Abtrenn-
methode aus. Es 6ffnet sich 8.

Die jeweils schon ausgewahlte Abtrennmethode

Gaussian skim
Valley-to-valley skim

Tangential skim erscheint bei erneuter Auswahl nicht mehr.

Deconvolution

ottty @ [11{ANAIYSIS  toprsi 202 bt it R e Seite 2 von 10 “» hilchromet
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8. Auswahl weiterer Resultdaten

Es handelt sich hierbei um das identische Auswahl-

fenster wie bei 5. Bitte wahlen Sie hier die Datei
zu lhrer ausgewahlten Abtrennmethode.

Achten Sie darauf, dass die ausgewahlte Datei der
Ergebnisse aus der Auswertung mit der jeweiligen
Abtrennmethode, die angegeben wurde, Uber-
einstimmt.

Im Anschluss haben Sie die Mdglichkeit eine
weitere Abtrennmethode zu importieren (s.6).
Jedoch 6ffnet sich 9, wenn Sie auf Fertig

klicken.

9. Eingabe Methodendetails

Im Eingabefenster ,Benutzer Eingaben* kénnen
Sie allgemeine Informationen zu lhrer Methode,
eine Eingrenzung des zu evaluierenden Bereichs
des Chromatogramms sowie chromatogramm-
spezifische Parameter der Basislinie, wie das
Rauschen, eine Drift oder mdgliche
Gradientenverlaufe abbilden.

Die Validierungsbericht-Nr. wird einmalig automa-
tisch vergeben. Genauere Erklarungen zu den
Basislinienparametern folgen ab 19.

Mit OK offnet sich 10.

10. hi-chromet Bearbeitungsfenster

Mittels der importierten Daten erstellt hi-chromet
eine Chromatogrammsimulation. Das gesamte Be-
arbeitungsfenster ist, wie links gezeigt, aufgebaut.

Auf der linken Seite im Bearbeitungsfenster be-

finden sich drei untereinanderstehende Dia-
gramme.

Auf der rechten Seite befinden sich Datenfenster
und Auswahlfenster zur Bearbeitung.

11. Oberes Diagramm

Im oberen Diagramm, auf der linken Seite des Be-
arbeitungsfensters, erscheint in rot das originale
Chromatogramm aus dem Import der Rohdaten. In
schwarz erscheint die Summenkurve der Simulation.
Diese ergibt sich aus der Summe aller Einzelpeaks
sowie der Basisliniensimulation wie Rauschen, Drift
und Gradienten.

» hilchromet



12. Mittleres Diagramm

Die Anpassung wird Uber das mittlere Diagramm
vorgenommen (Abb.1). Hier sind die Einzel-
peaks, aus denen die Summenkurve besteht,
einzeln dargestellt. Durch die Verschiebung der
Einzelpeaks in der Retentionszeit, H6he, Breite

und Tailing sowie Uber die Veradnderung der

Basis-linienparameter wird die Simulationskurve
(schwarz) an das Original-Chromatogramm (rot)
angepasst. Mit 15 kdnnen Sie diese im mittleren

Diagramm ein- und ausschalten.

f H Ziel ist die Anpassung der Einzelpeaks im
‘ \ mittleren Diagramm, so dass die schwarze
s 3 Summenkurve im Idealfall mit dem Original-

‘ ‘Abb. 2 Chromatogramm libereinstimmt.

Zoom:

= Im mittleren Diagramm haben Sie die Mdglichkeit
/ \ in das Diagramm naher hinein zu zoomen, indem
/ \ Sie mit der linken Maustaste einen Kasten um
— den gewunschten Zoombereich ziehen (s. Abb.2
| \ zu Abb.3) und die linke Maustaste wieder los-

lassen. Um wieder heraus zu zoomen, ziehen
Sie einen Kasten auf die linke Seite. Mit dem
Mausrad haben Sie die Mdglichkeit im Diagramm
nach oben und unten zu scrollen.

13. Differenz-Diagramm

Das untere Diagramm zeigt graphisch die

Original-Chromatogramm. Hiermit kénnen Sie sehr

; x T B - Differenz zwischen Chromatogrammsimulation und
i

. @ hilana

L s - e schnell erkennen, wo die gréRten Abweichungen
zwischen Chromatogrammsimulation und Original-
Chromatogramm liegen.

14. Abweichungsparameter

Die Abweichungsparameter zeigen lhnen an, wie
Abweichung \J gut die Anpassung der Chromatogrammsimulation
R2 [Summenkurve (schwarz)] aktuell an das originale

— Chromatogramm (rot) ist. Dort wird Uberpruft, ob
— die Ubereinstimmung innerhalb festgelegter Gren-
zen liegt. Die jeweiligen Werte werden mit rot bei zu
groRer Abweichung und, grin innerhalb der ge-

Area

DOF R2 0.9840800133

MSE 9544.625 winschten Genauigkeit, gekennzeichnet. Ziel ist
es, die Anpassung der Einzelpeaks so vorzu-
FSE 97.697 nehmen, dass alle festgelegten Abweichungs-

parameter in grin gekennzeichnet sind.

VSIS Copr 220, i Al gt e Seite-4 von 10 » hilchromet



15. Einschalten von Original- und Summen-
kurve

Uber die Aktivierungsfelder kénnen Sie sich durch
[~ Summenkurve | Original das Setzen eines Hakchens die Summenkurve
und/oder das Original-Chromatogramm im
mittleren Diagramm anzeigen lassen oder durch
das Entfernen des Hakchens die Anzeige wieder
ausschalten.
Dies ermdglicht Ihnen die genaue Feinanpassung
der Summenkurve an das Original-
Chromatogramm.

16. Verschiebung

- Diese Auswahl dient der Verschiebung der Einzel-

peaks.
(" Retentionszeit _ _ . . :
U Retentionszeit: Muss der Peak in Retentionszeit

| {™ Peakbreite odgr .Hc'jhe ar?gepasst werden, k('j.nnen Sig uber
Aktivierung dieses Feldes und Klick auf die Peak-
® Tailing spitze des Einzelpeaks, den Sie andern wollen, an

die gewinschte Stelle verschieben. Ziehen Sie die
Maus an die gewuinschte Stelle und lassen diese
dann los.

Auswahl zurlucksetzen

Peakbreite: Muss der Peak in der Peakbreite ange-

passt werden, kénnen Sie Uber Aktivierung dieses

Feldes und Klick auf den Einzelpeak diesen auf die
vor der Verschiebung gewunschte Breite verschieben. Beim ersten Klick

[ — erscheint ein X an der linken Peakseite.
e gE—
ff ,\;, g "U \ i Tailing: Muss der Peak in der Steigung der Peak-
'f’ ‘\ : #’ \ —— f’ ‘\ : l"\ ,,,,,,, hinterseite angepasst werden, kdnnen Sie Gber
s e B s —— 1 - S —— Aktivierung dieses Feldes und Klick auf den Einzel-
—— R e = - peak diesen auf die gewiinschte Stelle verschieben.
Rolenionazen Paakbraiie Tailing Beim er.sten Klick erscheint ein X auf der rechten
Peakseite.
Durch den unteren Button ,Auswahl zuricksetzen”
haben Sie die Mdglichkeit die voherige Auswahl
nach der Verschiebung wieder zu korrigieren, falls Sie sich nachtréglich ent-
‘ L : scheiden sollten, einen anderen Parameter andern
i e
/\! """ /\ ,,,,,,, ‘ b i ;
Lk B JL\ I \\ J/\ :
etk =5
= =
» Retentionszeit “ Peakbreite » Tailing
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17. Peak Ubersicht

SR In diesem Fenster werden die einzelnen Peaks des
[ rea Chromatogramms angezeigt, die durch Klicken ein-

und auszublenden sind.
V| Peak 1
V| Peak 2 Durch Betatigung der Symbole auf der rechten
V| Peak 3 O’ &5 Seite hat man die Méglichkeit, neue Peaks hinzu-
v| Peak 4 —l zufligen, Peaks zu l6schen oder die Peakdaten der
Y Peak 5 . Einzelpeaks im csv- Format zu exportieren.
V| Peak 6 v )
v
> ? | Peak hinzufligen
R
A ..
’,é Peak I6schen
’ | Peakdaten der Einzelpeaks im csv-
Format exportieren
18. Einstellungen
- - In den Einstellungen haben Sie die Méglichkeit den
— Einstellungen - : auszuwertenden Chromatogrammbereich (s.19),

den Drift (s.20) und den Gradient einzustellen
(s.21). Die im Eingabefenster Methodendetails ge-
gebenenfalls vorgegebenen Parameter kénnen
optimiert, Uberpruft oder korrigiert werden.

Bereich

bearbeiten.
| Gradient

& Report anzeigen/ausdrucken (s.26)
Informationen

auf Originalzustand zurucksetzen

ift > Ebenfalls ist es méglich uber den Punkt
Dri @ ,Informationen” die Benutzereingaben nochmals zu

LY
H speichern

&2 | Verschiebung riickgangig machen

19. Auszuwertenden Chromatogramm-
bereich einstellen

Mit hi-chromet haben Sie die Mdglichkeit nur einen

- = bestimmten Bereich Ihres Chromatogramms zu
Startzeit: o min Endzeit: |10 min evaluieren. Hierzu geben Sie im Eingabefeld
LAuswahl Chromatogrammbereich“ den Startzeit-
punkt und den Endzeitpunkt Ihres zu
evaluierenden Bereichs ein.

OK | Zurtick |

— hi‘DHHWSiS Copyright (C) 2012, hilanalysis BmbH, Al Rights reserve Seijte 6 von 10 . hl Ehfﬂmﬂ



Chromatogrammparameter

Rauschen :

Drift :

Startsignal : |0 V]

o v

OK

Zuriick ‘

|- Benutzer Eingabe

Gradient :

»  Auswahl Gradient

" Kurvenverlauf

* Ja
" Nein

OK |

Zuriick |

Stufe 1

Stufe 2

Stufe 3

Stufe 4

Stufe 5

Stufe

Linearer Stufengradient

Start-Zeitpunkt

Startsignal

End-Zeitpunkt

fo

fmin] [0

v o

[min] IO

[o

fmin] [0

v fo

fmin] [0

o

fmin] [0

v Jo

[min] |O

;

fmin] [0

v o

[min] |0

fmin] [0

v o

[min] IO

[min] ]D

[ o ]

i fo

Zuriick |

[min] IO

b

Endsignal : [0 V] \i)

v
v
v
vl
v
]
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20. Drift einstellen

Mit hi-chromet kénnen Sie ein Rauschen
simulieren. Hierzu geben Sie im Eingabefeld
,Rauschen”“ den Wert Ihres Rauschens, d.h. die
Amplitude (der Ausschlag) lhres Rauschens aus
dem Original-Chromatogramm ein. Um eine Drrift,
d.h. einen linearen Basislinienanstieg Uber das ge-
samte Chromatogramm vorzugeben, kénnen Sie
unter dem Punkt ,Drift* die jeweiligen Start- und
Endsignale eingeben.

21. Gradient einstellen

Liegt in Ihrem Original-Chromatogramm ein
Gradient der Basislinie vor, so kénnen Sie hier mit
der Auswahl eines geeigneten Gradienten be-
ginnen, indem Sie OK wahlen. Es 6ffnet sich 22.

22. Auswahl Gradientenform

Wenn Sie OK gewanhlt haben, erscheint ein Fenster,
indem Sie die Auswahl zwischen ,Linearer Stufen-
verlauf und ,Kurvenverlauf‘ haben.

Unter ,Linearer Stufenverlauf* versteht man eine
Veranderung der Basislinie, die sich im Gegensatz
zur Basislinien Drift nicht Uber das Chromatogramm
bzw. den Chromatogrammbereich konstant er-
streckt (s. Abb.1). Haben Sie ,Linearer
Stufenverlauf‘ gewahlt 6ffnet sich 23.

Der Kurvenverlauf stellt eine Veranderung der
Basislinie als Kurve da (s. Abb.2). Bei der Auswahl
JKurvenverlauf* 6ffnet sich 24.

23. Linearer Stufengradient

Haben Sie ,Linearer Stufenverlauf‘ ausgewanhlt, so
gelangen Sie zum Eingabefeld der Parameter der
linearen Stufen. Diese Parameter kénnen Sie aus
Ihrem Original-Chromatogramm ablesen und ggf.
optimieren.

Seite 7 von 10 » hilchromet



Kurven Gradient Parameter

Gradientenmaximum : IO [min]

Gradientenbreite : IO [sec]
Gradientenflache : ]0 vl

=1

Abbrechen I

DOF R2 0.9990796906
MSE 551.760
FSE 23.490

Validierungsbericht

“» hilchromet

Validierungsbericht No. - VR20130214-02950002

Allgemeine Informationen:

Produktname Beispiel Short Guide:
Verwendete Charge Meine Charge
Verwendete Methode - Meine Methode:
Bemerkungen
Platz fir Notzen
Ausgewerteter Chromatogrammbereich : 0 min - 10 min
Abweichungsparameter : R2 0.9990806113 &7 >=09%9
Area 99,99 % e [99..101]
DOF R2 0.9990796906
MSE 551.760
FSE 23.490
Simulation parameter : Rauschen : 0
Drift Startsignal 0 Drift Endsignal : 0
Gradient - Nein
al 1 nlyol
pedty @ hi|ana VSIS copright (€) 2012 hifanalyss Gmbt, Al Rihts reserve
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24. Kurven Gradient

Wahlen Sie ,Kurvenverlauf‘, so gelangen Sie zum
Eingabefeld der Parameter des Kurven-Gradients.
Diese Parameter kénnen Sie aus lhrem Original-
Chromatogramm ablesen und ggf. optimieren.

25. Abschluss der Anpassung

War lhre Anpassung der Simulation erfolgreich
und alle Abweichungsparameter erscheinen in
der Farbe Griin, so ist die Bearbeitung abge-
schlossen.

Mit Klick auf & gelangen Sie zum Validierungs-
bericht. Es 6ffnet sich 26.

26. Report - Kopfzeile/ Allgemeine Informa-
tionen

In der Kopfzeile des Validierungsberichts befindet
sich die Validierungsberichtnummer. Die
Validierungsberichtnummer wird einmalig ver-
geben.

Nachfolgend werden die von Ihnen eingegebenen
allgemeinen Informationen berichtet.

27. Report - Abweichungsparameter

Die erste Seite befasst sich zusatzlich zu den allge-
meinen Informationen mit der Simulation und deren
Parameter. Hinter den jeweiligen Abweichungs-
parametern wird die Ubereinstimmung mit den ge-
forderten Genauigkeiten angezeigt.

Ein ¢« bedeutet, dass der Wert innerhalb der ge-
forderten Genauigkeit liegt.

Bei 3 ist dies nicht der Fall. Die geforderten
Grenzen werden hinter dem Symbol angezeigt. Im
Anschluss folgen die jeweiligen Simulationspara-
meter.

» hilchromet



Peak1 Peak 2 Peak 3 Peak 4 Peak 5 Peak 6
tR 3.15| 4.51 491 5.16 5.79 8.10
Brete 0.30) 0.36 0.38 0.45 0.46 0.58
Area 30012| 28292.97| 50863.49| 32007.55| 26152  24345]
Hohe 3750.51| 2073.45| 4921.50| 2751.61| 2137.56( 1585.55)
t/Sigme 1.75] 1.74 1.58 1.72 1.73 1.81]

Integrationsparameter :

=

1]

=
%
%

‘.
7
7
2| oms| s
)
o7 [ 980
o
3|
7
7|
501

Integrationsparameter:

e, @ hilanalysis

ght (C) 2

012, hifanaly

smbH. All Rights reserve

Area Peak 1 Peak 2 Peak 3 Peak 4 Peak 5
Simulation 30012 28293 50863 32908 26152
Vertial skim 30012 27435 45438 36703 26152
Devistion 0.0 % | 303% | 1067% | 1153 % | 0.00%
Exporantial skim 25670|  2708s|  saiis|  zeasd| 2401
Deviation Tae% | 434% | 640% |1352% | €70%
Gaussan skim Tms|  ow|  saas|  meie|  2m0r
Deviation 071% | 323% | 252% | 025 % | 2.25%
Tangertial skim 29799 27380 52143 29536 25302
Deviation -0.71 % -3.23% 2.52% 41025 % | 3.25%
Validierungsbericht h } Aot
Validieningsbericht No. ©  VR20130214-02950002 » NiChromet
Chromatogramm :
Ausgewerteter Chromatogrammbereich 0 min - 10 min
s I i e e,
b e A e o s 2111
rrrrrrrrr 4 : : : : 3500
-+ s B e S £1)
: ; * et =250
+ e s 11
- ;, e
_________ : : i i 1.000
SEHBiSEsa-
0 1 2 3 ‘ 5 ? s E 10
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28. Report - Simulationsparameter der
Einzelpeaks

Die tabellarische Aufstellung liefert die jeweiligen
Parameter der Simulation der Einzelpeaks.

Hier werden Ihnen die jeweiligen Peakparameter
wie die Retentionszeit, die Peakbreite in 5%, die
Peakflache, die Peakhbhe sowie die Asymmetrie in
5% angezeigt.

29. Report - Integrationsparameter

In der Tabelle ,Integrationsparameter werden die
Simulationsdaten mit den Ergebnissen aus den
jeweiligen Abtrennmethoden verglichen. Diese sind
jeweils unterteilt in die Auswertung der Flache, die
Héhe und die Retentionszeit.

30. Report - Beurteilung und Empfehlung

In der Spalte “Deviation“ unterhalb der jeweiligen
Abtrennmethode kénnen Sie die Abweichungen
bzw. Fehlerwerte lhrer jeweiligen Abtrennmethode
ablesen. Werden mehr als eine Abtrennmethode
importiert, so gibt hi-chromet eine Empfehlung,
welche Abtrennmethode zum Erreichen des
geringsten Fehlerwertes verwendet werden. Die
Abweichung der Abtrennmethode wird jeweils pro
Einzelpeak als grune Markierung angezeigt.

31. Report - Chromatogrammvergleich

Unter dem Punkt ,Chromatogramm® wird ein Over-
lay des Original-Chromatogramms (rot) und die
Summenkurve der Simulation (schwarz), be-
stehend aus den Einzelpeaks (bunt), angezeigt.

» hilchromet



Importinformation :

Rohdaten - i Data-Export-Empow er CHRONET1002arw (45436 Byte(s) 1110.2012)

¢ Analysis\Ch

[ ResultData-Export-Empow erCHROMET1233-Veertikal. ars (451 Byte(s) 11.102012) -

Export-Emp
c Export-Empe

o B

Expol

Erpi

Exp

Name / Datum / Unterschrift Name / Datum / Unterschrift

Approver

Name / Datum / Unterschrift

CHRONET1254-Bxp.ars (451 Byte(s) 11.10.2012)
ars (451 Byte(s) 11.10.2012)
Gauss ars (451 Byte(s) 11.10.2012)|

Chromatogramm

Ausgewerteter Chromatogrammbereich 0 min - 10 min

developed by ’ hl ‘ EI ﬂ B I YS | S Copyright (C) 2012, hilanalysis GmbH, All Rights reserved
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