3.4 Analyza piku (Peak Analysis)

Obsah:

1. Usp&sné rutiny v analyze dat (Gadgets)
2. Prokladani kiivkou (Curve Fitting)

3. Zpracovani signalu (Signal Processing)
4. Analyza piku (Peak Analysis)

5. Manipulace s daty (Data Manipulation)
6. Sablony v analyze (Analysis Templates)
7. Zpracovani vybéru (Batch Processing)
8. Thema v analyze (Analysis Themes)

3.4.1 Nalezeni piku

A. Sbirani a znaceni piku

Analyza piku (Peak Analyzer) poskytuje nékolik metod k automatickému vybéru pikt. Uzivatel
miuize pridavat ¢i mazat nebo upravovat piky ru¢né€. Popisky lze ptidat do stiedu piku poté, co
jsou piky nalezeny nebo piidany, aby byla pozice piku zietelné vyznacena.
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3.4.2 Integrace piku

Analyza piku (Peak Analyzer) integruje plochu pod pikem.
Kroky:

1. Spust’te novy sesit a naimportujte File, Import, Import Wizard, klik na ..., a v knihovné
soubor \Samples\Spectroscopy\Peaks with Base.dat, Add File(s), OK, Finish.

2. Zvyraznéte druhy sloupec B(Y), Plot, Line, Line.

3. V menu kliknéte na Analysis prejdéte na Peaks and Baselines a potom kliknéte na Peak
Analyzer, Open dialog.

4. Zatim je kurzor v prvnim zeleném ¢tverecku Goal. V fadku Goal zaskrtnéte radek Integrate
Peaks. Kliknutim na Next prejdéte na zluty a pak zeleny ctvere¢ek Baseline Mode.

5.V zeleném ¢tverecku Baseline Mode dejte v Baseline Mode volbu Use Existing Dataset .
Kliknéte na trojuhelnikové tlacitko vpravo v fadku Dataset a po kliknuti na Select Column
vyberte v nabidce menu polozku [PeakswithBase]''Peaks with Base,,3C,,Base*. Kliknutim na
Add a pak OK ukoncete. Kliknutim na Next piejdéte na zluty ¢tverecek Baseline Treatment.
6. Zaskrtnéte policko Auto Subtract Baseline. Kliknéte na Zluty ¢tverecek Integrate Peaks v
hornim panelu (nebo kliknéte na tlacitko Next dvakrat, aby se preslo na ¢tverecek Integrate
Peaks). V nahledu grafu nyni vidite dva ¢islované zluté obdélniky, piedstavujici dva piky
nalezené ve vychozim nastaveni grafu.

7.V tadku Integration Window Width zaskrtnéte Adjust on Preview Graph. V nahledu grafu
kliknéte na obdélni¢ek oznaceny 1. Na obou stranach okna zluté integrace se objevi zeleny par
"klik (uchytl)". Pfetazenim téchto uchytli nastavte rozsah, pro ktery bude provedena integrace.
Kliknéte na obdélnik oznaceny 2 a stejné upravte integracni rozsah i pro druhy pik.
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3.4.3 Prokladani piku

Peak Analyzer je schopen prokladat i vice piki kiivkou véetné nékolika zpuisoby odecteni
zékladni linie. Existuji totiZ riizné zplsoby, jak vytvoftit zakladni linii pro namétend spektra. Lze
si vybrat n¢kolik kotevnich bodi a pak umistit prokladaci funkci. Prolozeni zakladni linii lze

provést spole¢n¢ s prolozenim piki.

A. Prokladani piki se zakladni linii
1. Spust’te novy sesit a naimportujte File, Import,

Import Wizard, klik na ..., a v knihovn¢ soubor
\Samples\Spectroscopy\Peaks on Exponential
Baseline.dat, Add File(s), OK, Finish.

2. Zvyraznéte druhy sloupec v listu, Plot, Line, Line.

3. Whberte Analysis, Peaks and Baselines, Peak
Analyzer, Open dialog hlavniho menu a oteviou se
dve poloviny dialogového okna Peak Analyzer.

4.V zeleném cCtverecku Goal na prvni strance

zaSkrtnéte Fit Peaks(Pro). Kliknutim na Next
piejdéte na Baseline Mode.

5. V Zlutém c¢tverecku Baseline Mode zvolte v radku
Baseline Mode volbu User Defined. V uzlu
Baseline Anchor Points kliknutim na Find by mé¢lo
byt nalezeno osm kotevnich bodu.

&= PeakhnalyzerPreview

Kliknutim na tlac¢itko Next prejdéte
na zluty ¢tverecek Create Baseline.



6. V Create Baseline vyberte v fadku
Connect by volbu Fitting(Pro). V uzlu

Fitting vyberte v fadku Function v roletce
ExpDec2. Kliknutim na Next piejdéte na
zluty ¢tverecek Baseline Treatment. | 02

7.V zeleném &étverecku Baseline Treatment
zaskrtnéte okénko Fit Baseline With Peaks.
Potom kliknutim na Next prejdéte na zluty
¢tverecek Finds Peaks.

8. V zeleném ¢&tverecku Find Peaks kliknéte

v fadku Enable Auto Find na okénko Find k

vyhledavani piki. 2 piky by mély byt
nalezeny. Kliknutim na Next pfejdéte na
zluty ctvereCek Fit Peaks.

9. V zeleném ctverecku Fit Peaks kliknéte dole na poslednim fadku na Fit Control a otevie se
dialog Peak Fit Parameters. V dialogu Peak Fit Parameters se ujistéte, Zze oba typy piki jsou
Gaussian. Kliknéte na posledni ikonku pied OK o nazvu Fit Until Converge. Tim je prolozeni
provedeno a kliknéte na OK a zavtete dialogove okno.

11. Tim jste zpét na zeleném ctverecku Fit Peaks a kliknéte na Finish k dokonceni analyzy.
Podivejte se na vysledky ve zdrojovéem seSitu a v grafu.



B. Prolozeni piki s prednastavenymi parametry

V nékterych piipadech lze provést prolozeni pikii s prednastavenymi parametry piku.
Naptiklad, mizete mit mnoho datovych souborti s pevnymi pocty pikl a sttedy téchto pikt se
ptfitom neméni od souboru k souboru. Zajimate se hlavné o dalSi parametry piki, napiiklad o
jejich vysky. Pouzitim Sablony funkce Peak Analyzer lze provést prolozeni piku s pevnymi
parametry piku.

Ulozeni Sablony s pozici piku a parametry piku

1. Spust’te novy sesit a naimportujte File, Import, Import Wizard, klik na ..., a v knihovné
soubor Samples\Spectroscopy\ HiddenPeaks.dat, Add File(s), OK, Finish.

2. Zvyraznéte druhy sloupec B(Y), Plot, Line, Line a vyberte Analysis, Peaks and Baseline,
Peak Analyzer, Open dialog.

3. Na prvnim zeleném ¢tverecku Goal zaskrtnéte v fadku Goal okénko Fit Peaks(Pro).
Kliknutim na Next piejdéte na Zluty ¢tverecek Baseline Mode.

4.V zeleném cCtverecku Baseline Mode vyberte v fadku Baseline Mode
volbu None, dale na Next prejdéte na zluty ¢tverecek Find Peaks.
5. Na strance Find Peaks:
a) Zruste zaskrtnuti policka Enable Auto Find, protoze je tieba najit [[Fes ek | oo e
piky ruéné. Kliknéte na Find a na navésti Peaks Info. :
b) V dialogu Peak Info kliknéte na Add sedmkrat, abyste piidali 7 i
pikid. Zadejte stiedy pikt center a jejich vysky dle obrazku vpravo. ;
Klepnutim na tla¢itko OK se vratite do Peak Analyzer.
c) Kliknutim na Next ptejdéte na zluty ¢tverecek Fit Peaks.
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6. V zeleném Ctverecku Fit Peaks:

a) Kliknéte dole na Fit Control a otevie
se dialog Peak Fit Parameters.

b) V okn¢ Peak Fit Parameters
kliknéte na 5. ikonku zleva Fix or Release
All Peak Centers. Poté kliknéte na posledni
ikonku zleva Fit Until Converge. Tim je
proloZeni kfivkou provedeno, kliknéte na
OK se vrat'te do dialogového okna Peak
Analyzer.

c¢) Kliknéte nahote na prvnim fadku na
tlacitko pravostranneho trojuhelnika
napravo od Dialog Theme na hornim
panelu. Kliknéte na Save As. Otevie se
dialog Theme Save As.

d) V dialogu Theme Save As zadejte
MyFitting do okénka Theme Name.
Vycistéte a zaSkrtnéte policka dle obrazku
vpravo. Kliknutim na OK ulozte Theme. To
by mélo privést zpét do dialogu Peak
Analyzer.

B Theme Save as... @@
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e) Kliknéte na Finish v Peak Analyzer k dokonceni analyzy.



C. Opakované pouziti motivu

1. Spust’te novy sesit a naimportujte File, Import, Import Wizard, klik na ..., a v knihovné
soubor Samples\Spectroscopy\HiddenPeaks.dat, Add File(s), OK, Finish.

2. Zvyraznéte druhy sloupec B(Y), Plot, Line, Line a vyberte Analysis, Peaks and Baseline,
Peak Analyzer, Open dialog.

3.V zeleném ¢tverecku Goal okna Peak Analyzer kliknéte na tla¢itko pravostranného
trojuhelnika na pravé stran¢ dialogu. V nabidce zkracené zvolte MyFitting.

4. Kliknéte na Next a zkontrolujte, zda je nastaveni v kazdém kroku spravné. Vsimnéte si, ze ve
zlutém cCtverecku Find Peaks, mizete vidét stiedy piki a jejich vysky, které jsou stejné jako
minule.

5. Kdyz se dostanete na posledni zluty ¢tverecek, kliknéte na Fit Control a otevie se dialog Peak
Fit Parameters. Ujistéte se, ze vSechny stiedy pikl jsou pevné a hodnoty jsou stejné jako
minule. Klepnutim na OK se vratite do Peak Analyzer.

6. Kliknéte na Finish pro dokonceni analyzy. Podivejte se na vysledky, zda jsou stejné jako
minulé vysledky:.



D. Nastaveni pevneho, sdileného stavu nebo mezi pro vice parametru
piku soucasné

V analyze piku je tieba Casto stanovit odhady parametru nebo parametry sdilet mezi vice piky
anebo urcit jejich meze. Pokud data vykazuji n€kolik piku, lze jednoduSe provést tato nastaveni
pro kazdy vrchol. Pokud je ale dat mnoho, bylo by ¢asové narocné nastavit vSe jednotlivé. Aby
byl tento proces uc¢innéjsi, Peak Analyzer nabizi postup, jak nastavit opravu, stav sdileni nebo
meze pro vice parametru piku soucasné. Vice informaci o téchto nastavenich lze nalézt v
napovede.

Kroky:
1. Spust’te novy sesit a naimportujte File, Import, Import
Wizard, klik na ..., a v knihovn¢ soubor Samples\ Spectrosco- : Baseline Mode
py\Positive & Negative Peaks.dat, Add File(s), OK, Finish. Baseline Treclmert
2. Zvyraznéte druhy sloupec B(Y), Plot, Line, Line a vyberte W oo
Analysis, Peaks and Baseline, Peak Analyzer, Open Dialog
otevie dialog Peak Analyzer. V prvnim zeleném c¢tverecku Goal
zaskrtnéte v fadku Goal poloZzku Fit Peaks(Pro). Stisknutim Next Loy How J} i ] Coneclf
piejdéte na dalsi Zluty ¢tverecek Baseline Mode. oot
3.V zeleném c¢tverecku Baseline Mode v fadku Baseline Mode ;E'l”td constant v
vyberte Constant a v uzlu Constant zvolte Mean. Poté kliknéte v- 241380
na zluty &tvereGek Fit Peaks na horni mapé pritvodce a piejdéte o
na ¢tverecek Fit Peaks. v
() Custom




4.V zeleném c¢tverecku Fit Peaks:

a) Kliknéte dole na poslednim fadku na
Fit Control otevie se dialog Peak Fit
Parameters. V levém dolnim rohu
dialogoveho okna nastavte funkci prolozeni
na Voigt.

b) Aktivujte zalozZku Parameters a poté
vyberte 1 ve sloupci Share a fadku wG_ 1.
Poté na n¢j kliknéte pravou mysi a vyberte
prikaz Apply Same ,,Share* to All wG. Pak
zjistite, Ze vSechny parametry s predponou
WG jsou sdileny ve stejné skupiné.

c) Poté vyberte 2 ve sloupci Share a
fadku wL_ 1. Poté na n¢j kliknéte pravou
mysi a vyberte piikaz Apply Same ,,Share*
to All wL. Pak zjistite, Ze vSechny
parametry s pfedponou WL jsou sdileny ve
stejné skupiné. Poté€, zalozka Parameters
by méla vypadat dle obrazku vpravo:
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d) Aktivujte zalozku Bounds. Dvoj-
klikem na buiiku vV prvnim fadku s Gaussian
Width a druha < or <= sloupec. A zjistite, ze
<= je uveden v této bunce (< se zobrazi, kdyz
dvoj-kliknete na bunku pro jednu vice krat).
Poté zadejte Type 5 do sloupce horni hranice
Upper Bounds ve stejném tadku.

e) Poté na n¢j kliknéte pravou mysi a
vyberte piikaz Apply Same ,,Bounds* to All

I Peak Fit Parameters
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