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Uberblick

1 Uberblick

1.1 Programmbeschreibung

MIRA Cal P-Software wird zusammen mit den Metrohm Instant Raman
Analyzers MIRA P und MIRA M-3 verwendet.

= MIRA Cal P-Software
Verwaltung (z. B. Benutzer, Arbeitsvorschriften), Resultate anzeigen,
Reporte erstellen, alle Daten speichern

= MIRA-Gerate
Proben analysieren

Synchronisation zwischen MIRA P/MIRA M-3 und MIRA Cal P

Mithilfe eines Synchronisationsworkflows werden alle bendtigten Daten
zwischen MIRA Cal P und MIRA P/MIRA M-3 synchronisiert.

Die Synchronisation zwischen MIRA P/MIRA M-3 und MIRA Cal P stellt
sicher, dass das Gerat auf dem neuesten Stand ist. Die aktuellen Versionen
von aktiven Arbeitsvorschriften, Trainingssets, Bibliotheken und Benutzer-
konten werden auf das Gerat Ubertragen, wahrend Proben und Audit Trail
in der Datenbank gespeichert werden.

Es kdnnen mehrere Gerate verwendet werden, aber flr eine saubere
Datenverwaltung sollten sie mit der gleichen Datenbank synchronisiert
werden.

Auswertung

In der MIRA Cal P-Software stehen 2 Auswertungsmaoglichkeiten zur Ver-
fugung:

= Probenidentifizierung
Das gemessene Spektrum einer Substanz wird mit den in einer Biblio-
thek vorhandenen Spektren verglichen. Der beste Treffer wird ange-
zeigt.

= Probenverifizierung
Mit dieser Option wird Uberprift, ob die gemessene Substanz dem ent-
spricht, was erwartet wurde.

Es konnen auch beide Optionen kombiniert werden.

Pharmakonforme Software

= Benutzerverwaltung
= Elektronische Unterschrift von Objekten
= Audit Trail



Produktvarianten

1.2 Produktvarianten

Das Produkt ist in der folgenden Version erhaltlich:

Tabelle 1 Produktvarianten

Bestellnummer  Bezeichnung Variantenmerkmal
6.0607.1010 MIRA Cal P-Software 4.2 XXX
1.3 Angaben zur Dokumentation

Maogliche Darstellungen in der Dokumentation:

Darstellung Bedeutung
(5-12) Querverweis auf Abbildungslegende
(Abbildungsnummer - Element in der Abbildung)
1 Anweisungsschritt
Methode Parameter, MenUpunkte, Registerkarten und Dialoge

Datei » Neu Menupfad

[Weiter] Schaltflache oder Taste
ﬂ Erganzende Informationen zum beschreibenden Text
R Hinweis

In Grafiken weisen orange Pfeile oder Rahmen auf
den Bezug zum beschreibenden Text hin. Die betreff-
enden Elemente kdnnen ausserdem orange einge-

farbt sein.

‘t Bewegung
In Grafiken zeigen blaue Pfeile die Bewegungsrich-

tung an. Die zu bewegenden Elemente konnen aus-

serdem blau eingefarbt sein.




Uberblick

14 Weitere Informationen — Hardware-Handbiicher
Weitere Informationen zu den Geraten finden Sie in den folgenden Hard-
ware-Handbuchern:

=  MIRA P-Handbuch: 8.0924.8001DE
=  MIRA M-3-Handbuch: 8.924.8010DE



Verantwortung des Betreibers

2 Sicherheit

2.1 Verantwortung des Betreibers

Der Betreiber muss sicherstellen, dass grundlegende Vorschriften tber
Arbeitssicherheit und Unfallverhtung eingehalten werden. Der Betreiber
hat folgende Verantwortungen:

Die Gefahren fur die Sicherheit und die Gesundheit seines Personals
ermitteln und die erforderlichen Schutzmassnahmen und Vorkehrungen
treffen.

Personal in der sicheren Handhabung des Produkts instruieren.
Personal im Umgang mit dem Produkt gemass Benutzerdokumentation
schulen (z. B. installieren, bedienen, reinigen, Stérungen beseitigen).
Personal bezlglich grundlegender Vorschriften Uber Arbeitssicherheit
und Unfallverhtung schulen.

Personliche Schutzausristung (z. B. Schutzbrille, Handschuhe) bereit-
stellen.

Geeignete Werkzeuge und Einrichtungen zur sicheren Ausfuhrung der
Arbeiten bereitstellen.

Die Einhaltung der geltenden Gesetze, Verordnungen und Normen
sicherstellen.

Das Produkt darf nur im einwandfreien Zustand verwendet werden. Fol-
gende Massnahmen sind erforderlich, um den sicheren Betrieb des Pro-
dukts zu gewahrleisten:

Zustand des Produkts vor dem Einsatz prufen.
Mangel und Stérungen sofort beheben.
Produkt regelmassig warten und reinigen.

2.2 Anforderungen an das Bedienpersonal

Nur qualifiziertes Personal darf das Produkt bedienen. Als qualifiziertes Per-
sonal gelten Personen, die folgende Voraussetzungen erfullen:

Grundlegende Vorschriften Uber Arbeitssicherheit und Unfallverhutung
sind bekannt und werden eingehalten.

Kenntnisse im Umgang mit gefahrlichen Chemikalien sind vorhanden.
Das Personal hat die Fahigkeit, mogliche Gefahren zu erkennen und zu
vermeiden.

Kenntnisse in der Anwendung von Brandschutzmassnahmen sind vor-
handen.

Sicherheitsrelevante Informationen sind vermittelt und verstanden. Das
Personal kann das Produkt sicher bedienen.



Sicherheit

Die Benutzerdokumentation wurde gelesen und verstanden. Das Perso-
nal bedient das Produkt nach den Vorgaben der Benutzerdokumenta-
tion.

VORSICHT - Bedienungen, Einstellungen oder Verfahren, die nicht in
der Benutzerdokumentation beschrieben sind, kdnnen gefahrliche
Strahlung freisetzen.

2.3 Sicherheitshinweise

2.3.1 Gefahren durch elektrische Spannung

Der Kontakt mit elektrischer Spannung kann zu schweren Verletzungen
oder zum Tod fuhren. Um Gefahren durch elektrische Spannung zu ver-
meiden, Folgendes beachten:

Produkt nur in einwandfreiem Zustand betreiben. Auch das Gehause
muss intakt sein.
Produkt nur mit montierten Abdeckungen verwenden. Falls Abdeckun-
gen beschadigt sind oder fehlen, Produkt von der Energieversorgung
trennen und den regionalen Metrohm-Service-Vertreter kontaktieren.
Spannungsflhrende Bauteile (z. B. Netzteil, Netzkabel, Anschlussbuch-
sen) vor Feuchtigkeit schitzen.
Wartungsarbeiten und Reparaturen an elektrischen Bauteilen immer
von einem regionalen Metrohm-Service-Vertreter durchftihren lassen.
Produkt sofort von der Energieversorgung trennen, falls mindestens
einer der folgenden Falle eintritt:

— Das Gehause ist beschadigt oder gedffnet.

— Spannungsfuhrende Teile sind beschadigt.

— Feuchtigkeit dringt ein.

2.3.2 Gefahren durch Strahlung

/A WARNUNG
Verletzungsgefahr durch Laserstrahlung!
Schwere Augenschaden durch Laserstrahlung.

= Sicherheitsvorkehrungen und Anweisungen befolgen.

= Gerateanwendung nur durch geschultes Personal.

» Gerate der Laserklasse 3B nur in abgesicherten und gekennzeich-
neten Raumen benutzen.

» Bei der Arbeit mit offenen Laserstrahlen (Smart Tips der Laser-
klasse 3B) ist eine geeignete Schutzbrille gemass den technischen
Daten zu tragen (siehe MIRA P-Produkthandbuch 8.0924.8001).

= Nominelle optische Gefahrendistanz (NOHD) beachten.

= Beachten Sie die Bestimmungen zur Norm IEC 60825-1 "Sicherheit
von Lasereinrichtungen”, sowie die in Ihrem Land geltenden
Bestimmungen fur den Betrieb von Laseranlagen.



Gestaltung von Warnhinweisen

2.4 Gestaltung von Warnhinweisen

Die vorliegende Dokumentation verwendet Warnhinweise wie folgt.

Aufbau

1.

Schwere der Gefahr (Signalwort)

2. Artund Quelle der Gefahr

3. Folgen bei Missachtung der Gefahr
4. Massnahmen zur Abwehr der Gefahr
Gefahrenstufen

Signalfarbe und Signalwort kennzeichnen die Gefahrenstufe.

/A\ GEFAHR

Bezeichnet eine unmittelbar drohende Gefahr. Falls sie nicht gemie-
den wird, sind Tod oder schwerste Verletzungen die Folge.

/A\ WARNUNG

Bezeichnet eine moglicherweise drohende Gefahr. Falls sie nicht
gemieden wird, kdnnen Tod oder schwerste Verletzungen die Folge
sein.

A\ VORSICHT

Bezeichnet eine moglicherweise drohende Gefahr. Falls sie nicht
gemieden wird, kdnnen leichte oder geringfligige Verletzungen die
Folge sein.

HINWEIS

Bezeichnet eine moglicherweise schadliche Situation. Falls sie nicht
gemieden wird, kann das Produkt oder etwas in der Umgebung
beschadigt werden.



Sicherheit

2.5 Bedeutung von Warnzeichen

Warnzeichen auf dem Produkt bzw. in der Dokumentation weisen auf
potenzielle Gefahren hin oder machen auf bestimmte Verhaltensweisen
aufmerksam, um Unfalle oder Schaden zu vermeiden.

Je nach Einsatzzweck bringt der Betreiber zusatzliche Warnzeichen auf
dem Produkt an. Die entsprechenden Anweisungen des Betreibers sind zu

befolgen.

Tabelle 2 Warnzeichen gemdiss I1SO 7010 (Beispiele)

Warnzeichen / Bedeutung

Warnzeichen / Bedeutung

é Allgemeines Warnzeichen

f Warnung vor heisser Oberflache

Warnung vor spitzem Gegen-
stand (Schnitt / Stich)

Warnung vor Handverletzungen
(Quetschung)

Warnung vor elektrischer Span-
nung

Warnung vor atzenden Stoffen

Warnung vor optischer Strah-
lung

Warnung vor Laserstrahl

Warnung vor feuergefahrlichen
Stoffen

Warnung vor Biogefahrdung

Ul =l

Warnung vor giftigen Stoffen

il gl dl <




MIRA Cal P — Gesamtiibersicht

3 Funktionsbeschreibung

3.1 MIRA Cal P - Gesamtiibersicht
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3.2

3.3

Funktionsbeschreibung

MIRA Cal P — Kontexthilfe

Proben

Hilfeinformationen finden Benutzer direkt in der Software, indem sie an

den folgenden Stellen ? in der oberen rechten Ecke anklicken:

= Ansicht Probe

= Ansicht Bibliothek

= Ansicht Trainingsset

» Konformitatskonfiguration

mit Bibliotheken identifizieren

Das gemessene Spektrum einer Substanz wird mit den Spektren in einer
Bibliothek verglichen, die auf MIRA P/MIRA M-3 geladen wurde.

Bibliotheken kénnen auch vom Benutzer erstellt oder von kommerziellen
Anbietern erworben werden.

Eine Bibliothek erstellen

Benutzer kdnnen in MIRA Cal P eine Bibliothek erstellen, die dann fur die
Identifizierung von Proben verwendet wird. Bibliotheken zur Identifizie-
rung werden in MIRA Cal P aus Aufnahmen bekannter Substanzen
erzeugt, auf die der Benutzer Zugriff hat (siehe "Bibliotheken erstellen und
bearbeiten", Seite 25).

Kommerzielle Bibliotheken erwerben

Neben vom Benutzer erstellten Bibliotheken bietet Metrohm Raman ver-
schiedene Pakete einsatzbereiter Bibliotheken an.

Eine Substanz identifizieren

Bibliotheken fUr den Abgleich werden bei der Erstellung von Arbeitsvor-
schriften ausgewahlt.

Beim Analysieren einer Probe wird das Probenspektrum mit allen Spektren
in der ausgewahlten Bibliothek verglichen. Die gemessene Probe wird als
eine der Bibliotheksproben identifiziert und als Identifizierungsresultat
angezeigt. Gibt es fUr die Probe keinen Treffer in einer Bibliothek, wird
Keine Ubereinstimmung angezeigt.



Proben mit Trainingssets verifizieren

3.4

Proben mit Trainingssets verifizieren

Mit dieser Option wird Uberprift, ob die gemessene Substanz dem ent-
spricht, was erwartet wurde.

Typische Anwendungen fur die Verifizierung sind: QS/QK-Anwendungen
wie die Rohmaterialidentifizierung vor der Verwendung (mit Vorkenntnis-
sen/Erwartungen zur Probenidentitat).

Ein Trainingsset erstellen

Vor der Probenauswertung muss der Benutzer ein Trainingsset in

MIRA Cal P erstellen. Dieses Trainingsset wird fur die Verifizierung von Pro-
ben verwendet. Ein Trainingsset besteht aus verschiedenen Spektren der
zu verifizierenden Substanz. Die Varianz des Messvorgangs muss sich im
Trainingsset widerspiegeln. Es ist entscheidend, dass diese Proben die sta-
tistische Gesamtheit reprasentieren, d. h. die Varianz bei der Analyse muss
im Trainingsset berucksichtigt werden. Die Auswahl ungeeigneter Proben
flhrt zu einem schlechten Resultat. Aus statistischen Grinden mussen
daher mindestens 20 Proben gemessen werden (siehe "Trainingssets
erstellen und bearbeiten”, Seite 26).

Konfidenzintervall festlegen:

Das Konfidenzintervall bestimmt die Grenzwerte fur die Entscheidung
Bestanden oder Fehlgeschlagen. Wird z. B. ein Konfidenzintervall von 0.95
konfiguriert, gehdren durchschnittlich 5 % der gemessenen Proben zur
Gesamtheit ausserhalb des festgelegten Grenzwerts und werden verwor-
fen.

Ein hohes Konfidenzintervall ergibt weniger falsch negative Resultate und
erhoht die Wahrscheinlichkeit fur falsch positive Resultate.

Ein niedriges Konfidenzintervall ergibt weniger falsch positive Resultate
(Annahme ungeeigneter Proben).

Proben werden verworfen, wenn sie ausserhalb des Konfidenzintervalls lie-
gen (Ellipse in der folgenden Tabelle).

Konfidenzintervall Konfidenzintervall Konfidenzintervall
0.90 0.95 0.99

Ist ein Trainingsset mit einer Arbeitsvorschrift verknupft, kann das Konfi-
denzintervall konfiguriert werden.



Funktionsbeschreibung

Eine Substanz verifizieren

Es wird ausgewertet, ob die gemessene Substanz im Konfidenzintervall
liegt. Ist dies der Fall, wird die Identitat bestatigt und das Resultat lautet
"Bestanden".

3.5 Arbeitsvorschriften

MIRA P/MIRA M-3 nutzt klar definierte Arbeitsvorschriften von MIRA Cal P.

Alle Parameter mit Einfluss auf die Aufnahme und Auswertung von Spekt-
ren werden in Arbeitsvorschriften festgelegt. Das stellt sicher, dass Mes-
sungen auf geprufte und reproduzierbare Weise durchgefthrt werden.

Benutzer erstellen Arbeitsvorschriften in MIRA Cal P und synchronisieren
sie vor der Verwendung mit dem Gerat. Arbeitsvorschriften kdnnen zwi-
schen MIRA P/MIRA-M3-Geraten ausgetauscht werden (siehe "Arbeitsvor-
schriften erstellen und bearbeiten”, Seite 33).

3.6 Auswahlmeniis
Datei
Offnen »
Proben Proben importieren.

Bibliotheken

Trainingssets

Arbeitsvorschrif-
ten

Speichern unter »

Proben

Bibliotheken

Trainingssets

Arbeitsvorschrif-
ten

Erweitert »

Datenbank

Bibliotheken importieren.

Trainingssets importieren.

Arbeitsvorschriften importieren.

Proben am ausgewahlten Speicherort speichern.

Bibliotheken am ausgewahlten Speicherort speichern.

Trainingssets am ausgewahlten Speicherort speichern.

Arbeitsvorschriften am ausgewahlten Speicherort speichern.

Info

11
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Auswahlmentis

Sprache Andern

Serviceportal

Statistiken zur Datenbank anzeigen, einschliesslich:

= Anzahl der Proben, Arbeitsvorschriften, Trainingssets, Bibliotheken
= Datenbankgrosse
= Speicherort

Hilfe

Informationen zu Datenbankinfo und Datenbank Zuriicksetzen anzeigen.
Sicherung

Die Datenbank sichern.
Wiederherstellen

Die Datenbank wiederherstellen.
Speicherort Festlegen

Den Speicherort der Datenbank festlegen.
Lizenzierte Bibliotheken Importieren
Lizenzierte Bibliotheken importieren.
Zuriicksetzen

Eine Datenbank ldschen, ohne Benutzer, Arbeitsvorschriften, Trainingssets, Bibli-
otheken oder die Konformitatskonfiguration zu entfernen. Der Audit Trail bleibt
mit Ausnahme der probenbezogenen Ereignisse intakt. Es sind Administrator-
rechte erforderlich.

Die gewUnschte Sprache auswahlen.

Ermoglicht den Zugriff fur den regionalen Metrohm-Service-Vertreter.

Beenden MIRA Cal P-Software schliessen.

Gerat
Verbinden MIRA P/MIRA M-3 mit MIRA Cal P verbinden.
Trennen MIRA P/MIRA M-3 von MIRA Cal P trennen.

Berechtigungen

Systemeignungstest-
Archiv

Info

Umbenennen

Skript Ausfiithren

Gerateberechtigungen anzeigen, hinzufugen, l6schen oder bearbeiten.

Durchgefihrte Systemeignungstests speichern und anzeigen.
FUhrt Informationen zur Identifizierung des Gerats und Betriebssystems auf.
Den Namen von MIRA P/MIRA M-3 andern.

FUhrt eine importierte Skriptdatei aus.



Gerat Kalibrieren

Systemeignungstest

Updates »

Firmware-Aktua-
lisierung

Lizenzierte Bibli-
otheken Aktuali-
sieren

Sprachpaket
Hochladen

Zertifikatspaket
Importieren

Erweitert »

Verschliisselte
Bibliothek Hoch-
laden

Bibliothekszu-
gangsdatei
Hochladen

S.T. Japan-Biblio-
thek Hochladen

Funktionsbeschreibung

Das Gerat kalibrieren. Der Systemeignungstest kann unmittelbar nach der Kalib-
rierung durchgefihrt werden.

Einen Systemeignungstest durchfihren.

Systemeignungstests kénnen unabhangig von der Kalibrierroutine durchgefihrt
werden. Die Anweisungen befolgen.

Firmware aktualisieren.

Lizenzierte Bibliotheken aktualisieren.

Ein Sprachpaket hochladen.

Ein Zertifikatspaket importieren.

Eine verschlUsselte Bibliothek hochladen.

Eine Bibliothekszugangsdatei hochladen.

Eine ST. Japan-Bibliothek hochladen.

Compliance

Audit Trail

Objekte Wiederher-
stellen

Passwort Andern

Benutzerverwaltung

Konformitatskonfi-
guration

Den Audit Trail 6ffnen.

Das Archiv zum Wiederherstellen von Objekten &ffnen.
Das Passwort andern.

Die Benutzerverwaltung 6ffnen.

Die Einstellungen 6ffnen.

13
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Funktionsregisterkarten und Feature-Ansichten

Hilfe

Uber

Supportdatei Erstel-

Variante und Copyright von MIRA Cal P anzeigen.

Fir den Hersteller eine ZIP-Datei zur Fehlerbehebung erstellen. Diese Supportda-

len tei enthalt Informationen zu MIRA Cal P und MIRA P/MIRA M-3, sofern eine Ver-
bindung besteht.
Verbunden <
Zeigt an, dass MIRA P/MIRA M-3 mit MIRA Cal P verbunden ist.
3.7 Funktionsregisterkarten und Feature-Ansichten
Die in den Funktionsregisterkarten angezeigten Features richten sich nach
der Ansicht, die der Benutzer im Menu auf der linken Seite ausgewahlt
hat. Es gibt die folgenden Ansichten.
» Ansicht Probe
= Ansicht Bibliothek
= Ansicht Trainingssets
= Ansicht Arbeitsvorschrift
H Je nach Benutzerrolle sind nicht alle Ansichten sichtbar.
Probenansicht
M) File l Instrument l Compliance I Help
View Samples Acquire
|| Spectral Data [ Group Viewer x fx _ @ - = ‘ %
| |Info Archive Average View Audit Trail View Archive
b/ %@
ProbeE
Home »



Ansicht

Proben

Datensatzauf-
nahme

Filter

Funktionsbeschreibung

[Spektrendaten] auswahlen, um Spektrendaten anzuzeigen.

[Gruppenbetrachter] auswahlen, um Spektren zu gruppieren und zusammen
mit der gleichen Farbe anzuzeigen. Diese Funktion ist nltzlich fir den Vergleich
verschiedener Anbieter, Behalter, Chargen usw.

[Info] auswahlen, um Informationen zu Metadaten, Identifizierungsresultaten,
Verifizierungsresultaten, Referenz oder Unterschriften zu sehen.

Unter Info » Metadaten die GUID kopieren, um den Audit Trail nach GUID zu
durchsuchen.

Die Metadaten Produkt-ID, Los-ID, Batch-ID, Behdlter und Lieferant einge-
ben, um sie in den Modelldiagrammen des Trainingssets in unterschiedlichen
Farben anzuzeigen.

Auf eine Probe in der Probenliste klicken:

= Proben archivieren

= Spektren mit einer vollstandig nachverfolgbaren Mittelwertbildung ohne
Informationsverlust mitteln

= Den Audit Trail anzeigen

= Das Archiv anzeigen

Mit Rechtsklick auf eine ausgewahlte Probe ein Funktionsmenu ¢ffnen.

H Saveas Ctrl=S

@ Open Ctrl+O

H Save Grid Data

X Archive De
Rename Ctrl+R
Set Supplier

fx Average

O Toggle View Dbl Click

© 1D Search Ctrl+

D Cut Ctrl+C

B Paste Ctrl+V
Reports 4
Signatures 4

E Columns 4

Auf [Lieferant Festlegen] klicken, um mehrere Proben auszuwahlen und den
Lieferanten fur alle gleichzeitig festzulegen.

Eine festgelegte Anzahl an Scans mit unterschiedlichen Parametern durchfihren.

Auswahl von Parametern zum Sortieren der Proben.
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Funktionsregisterkarten und Feature-Ansichten

Bearbeiten Identifizierung, Mischungsanalyse oder Verifizierung mit Bibliotheken oder Trai-
ningssets durchfiihren, die nicht in der urspringlichen Arbeitsvorschrift definiert
wurden.

Unterschriften Eine Probe unterschreiben, um z. B. zu bestatigen, dass die Probe freigegeben
oder gepruft ist.

Eine Unterschrift zurlickziehen, um z. B. zu bestatigen, dass die Probe verworfen
wurde oder die Probendaten falsch sind.

Reporte Erstellung von Reporten fir die ausgewahlten Spektren.

Y Die Schaltflache [Aufnehmen] ist nur aktiv, wenn MIRA P/
MIRA M-3 mit MIRA Cal P verbunden ist.
Bibliotheksansicht
M) File ] Instrument I Compliance | Help
opors |
Libraries Licensed Libraries
+ 9 X +4 ] &2 = (0]
New Edit  Archive Copy View Audit Trail View Archive View
Libraries
Name Version
2w  Mira P M3 Library 4
I
)
Bibliothek =
Home Auf eine Bibliothek klicken, um Aktionen wie das Bearbeiten von Bibliotheken,

die Anzeige archivierter Bibliotheken oder die Anzeige lizenzierter Bibliotheken
auszufuhren.

Mit Rechtsklick auf eine ausgewahlte Bibliothek ein Funktionsmenl &¢ffnen.



Bibliotheken Zusam-
menfiithren

Reporte

Unterschriften

Funktionsbeschreibung

H saveas Ctrl+S
w Open Ctrl+O
B Edit Dbl Click
4+ New Ctri+N
X Archive De
+% Combine Libraries
D Copy

Reports »

Signatures »

Mehrere Bibliotheken zusammenlegen. Die urspringliche Bibliothek beibehalten
und eine neue hinzufligen. Die Funktion ist verfugbar, nachdem im Fenster Bib-
liotheken mehrere Bibliotheken ausgewahlt wurden.

Erstellung von Reporten flr die ausgewahlten Bibliotheken.

Eine Bibliothek unterschreiben, um z. B. zu bestatigen, dass die Bibliothek freige-
geben oder gepruft ist.

Eine Unterschrift zurlickziehen, um z. B. zu bestatigen, dass die Bibliothek ver-
worfen wurde oder die Probendaten falsch sind.

Trainingssetansicht

M) File | Instrument | Compliance | Help

Training Sets

+ 8 X b 8 =

New Edit  Archive Copy View AuditTrail View Archive

Training Sets

Name

Training Set 7
Training Set 6
Training Set 5
Training Set 4
Training Set 3
Training Set 2

Trainina Sat 1

~

Trainingssets 2
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Funktionsregisterkarten und Feature-Ansichten

Home Auf ein Trainingsset klicken, um Aktionen wie das Bearbeiten von Trainingssets,
das Archivieren von Trainingssets oder die Anzeige des Audit Trails auszufihren.

Mit Rechtsklick auf ein ausgewahltes Trainingsset ein Funktionsmenu 6ffnen.

M Saveas Cti+S
@ Open Ctrl+ 0O
® Edit Dbl Click
+ New Ctrl=N
X Archive Del
D Copy
Reports 4
Signatures »
Unterschriften Ein Trainingsset unterschreiben, um z. B. zu bestatigen, dass das Trainingsset

freigegeben oder gepriift ist.

Eine Unterschrift zurlckziehen, um z. B. zu bestatigen, dass das Trainingsset ver-
worfen wurde oder die Probendaten falsch sind.

Reporte Reporte flr die ausgewahlten Trainingssets erstellen.

Arbeitsvorschriftsansicht

M) File | Instrument | Compliance I Help

o |

Operating Procedures Synchronize

+ 8 X b 8 = ¥ O

New Edit  Archive Copy View AuditTrail View Archive @Enable Disable

Operating Procedures
i ’

Synchronize Name

Arbeitsvorschriften —

Home »

18



Arbeitsvorschrif-
ten

Synchronisieren

Unterschriften

Reporte

Funktionsbeschreibung

Auf eine Arbeitsvorschrift klicken, um Aktionen wie das Bearbeiten von Arbeits-
vorschriften, das Archivieren von Arbeitsvorschriften oder die Anzeige des Audit
Trails auszufthren.

An der Standardarbeitsvorschrift kdnnen keine Aktionen vorgenommen werden.
Mit einem Rechtsklick auf eine ausgewahlte Arbeitsvorschrift ein Funktionsment
6ffnen.

Saveas  Ctrl+S

Open Ctrl+C

Edit Dbl Click

New Ctrl+N
Archive

Copy

Enable

Disable

OROGX+@ I

Reports »

Signatures 4

Die Synchronisation zwischen MIRA P/MIRA M-3 und MIRA Cal P aktivieren oder
deaktivieren.

Eine Arbeitsvorschrift unterschreiben, um z. B. zu bestatigen, dass die Arbeits-
vorschrift freigegeben oder geprift ist.

Eine Unterschrift zurlckziehen, um z. B. zu bestatigen, dass die Arbeitsvorschrift
verworfen wurde oder die Probendaten falsch sind.

Reporte fur die ausgewahlten Arbeitsvorschriften erstellen.

Probenbrowser

Der Probenbrowser zeigt die Probenordner und deren Inhalte an. Einen
Ordner oder eine Probe im Probenbrowser auswahlen und doppelklicken,
um dieses Objekt in der Probenansicht zu 6ffnen.
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Systemanforderungen

4 Installation

4.1 Systemanforderungen

Prozessor

Betriebssystem

Bildschirmauflo-
sung

RAM

Speicherplatz
USB-Anschlisse
Maus und Tastatur

Tastatur

System-Backup

H Fir Einzelheiten zur Systeminstallation und Einrichtung von Wind-
ows®-Berechtigungen den System Administrator Guide
(0000-9611) zurate ziehen. Diesen erhalten Sie von lhrem regiona-
len Metrohm-Service-Vertreter.

x86-Multicore-Prozessor (64-Bit)

= Windows 11

« Windows 10 (nur 64-Bit)

Auflésung von 1024 x 768 oder hoher

Windows 11: 4 GB Minimum
Windows 10: 2 GB Minimum; 4 GB empfohlen

100 GB Minimum; 500 GB empfohlen
USB 3.0
Erforderlich, USB, PS/2 Anschluss oder Funk

Kompatible Tastatur mit USB / PS/2 Anschluss oder ahnlicher Verbin-
dung

Netzwerk- oder lokale Sicherung fur die Datenarchivierung erforderlich.

H Nur das von Metrohm mitgelieferte USB-Kabel (6.021.08010) und

keine USB-Kabel von Drittanbietern verwenden. Die Verwendung
eines USB-Hubs mit Stromversorgung wird empfohlen.



Installation

4.2 MIRA Cal P installieren

Vor der Installation von MIRA Cal P-Software sicherstellen, dass
Sie Uber Administratorrechte verfugen.

H Sicherstellen, dass das System die Systemanforderungen erfullt
(siehe "Systemanforderungen”, Seite 20).

1 Doppelklick auf die Installationsdatei.

2 Auf [Installieren] klicken und dem Assistenten auf dem Bildschirm
folgen.

H Sofern sie fehlt, wird auch Drittanbieter-Software installiert.

4.3 Die Firmware aktualisieren

1 M File [iRsiument| Compliance | Help Y Synchronize +&

¥a, Disconnect e e
t  System Suitability Test Archive = V| Spectral Data I&,

-
0 Info wchive Info Acquire  Tra

Rename

+ Calibrate Instrument
+  System Suitability Test
¥ Create Support File
“““““ Upload Encrypted Library
Upload Library Access File

il 2 dii

Upload 5.T. Japan

8000

Auf Gerat » Updates » Firmware-Aktualisierung klicken.

2 Im Dateisystem das Paket (.zip-Datei) mit der neuen Firmware aus-
wahlen.

3 Auf [OK] klicken, um die Firmware zu aktualisieren.

Auf [Abbrechen] klicken, um die Firmware-Aktualisierung abzubre-
chen.

4 Wahrend der Firmware-Aktualisierung wird ein Fenster mit der alten
und neuen Firmwareversion angezeigt.
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Die Firmware aktualisieren

Auf [Annehmen] klicken, um den Anderungen zuzustimmen und die
neue Firmware zu installieren.

Nach einer Firmware-Aktualisierung muss das Gerat neu kalibriert
werden. Informationen zur Kalibrierung finden Sie in “Kalibrierung
und Systemeignung", Seite 38.



Inbetriebnahme

5 Inbetriecbnahme

5.1 Datenbankkonvertierung

Eine Datenbankkonvertierung wird durchgefuhrt, wenn der Computer, auf
dem MIRA Cal P installiert wird, bereits Uber eine altere Version von MIRA
Cal (3.0 oder hoher) verfugt. MIRA Cal P nutzt ein neues Datenbankfor-
mat.

Beim ersten Start von MIRA Cal P wird die alte Datenbank in das neue For-
mat konvertiert.

MIRA Cal P fordert den Benutzer zunachst auf, eine Sicherung der alten
Datenbank zu erstellen. Anschliessend fahrt MIRA Cal P mit der Konvertie-
rung fort.

Die Datenbankkonvertierung nimmt weniger als 1 Stunde in Anspruch.

5.2 MIRA Cal P starten

Der anfangs voreingestellte Benutzername und das Passwort lauten
(sofern die bestehende Datenbank nicht konvertiert wurde):

Benutzername: admin
Passwort: Change!

Doppelklick auf N n, um das Programm zu starten.

Nach der Installation der Software erscheint auf dem Desktop des
Computers das Icon von MIRA Cal P.

2 lhren Benutzernamen und Ihr Passwort eingeben und auf [Login] kli-
cken.

23



Mit MIRA Cal P verbinden

5.3 Mit MIRA Cal P verbinden

Y - Es wird davon abgeraten, USB-Kabel von Drittanbietern zu ver-

wenden. Nur das mitgelieferte USB-Kabel von Metrohm verwen-
den (Artikelnummer 6.215.1110).

= Die Verwendung eines USB-Hubs mit Stromversorgung wird

empfohlen.

MIRA P/MIRA M-3 iiber USB verbinden

1 MIRA P/MIRA M-3 mit dem USB-Mini-B-Kabel an den Computer

anschliessen.

MIRA P/MIRA M-3 schaltet sich automatisch ein, wenn er an den
Host angeschlossen wird.

Einen Augenblick warten, bis das Gerat bereit ist. Der Anmeldebild-
schirm zeigt an, wenn MIRA P/MIRA M-3 bereit fUr die Verbindung
mit dem Host ist.

MIRA P/MIRA M-3 in MIRA Cal P verbinden

1

24

In der Registerkarte des Menus Gerat » Verbinden auswahlen.
E Das Symbol i in der Mendleiste von MIRA Cal P zeigt eine
erfolgreiche Verbindung an.

Auf dem Bildschirm des Gerats wird Verbunden angezeigt.

Wird MIRA P/MIRA M-3 mit MIRA Cal P verbunden, erscheint in der
Menduleiste die Schaltflache [Synchronisieren]. Auf [Synchronisie-
ren] klicken, um Daten zwischen MIRA P/MIRA M-3 und MIRA Cal P
zu synchronisieren.

M F\\e‘ Instrument ‘ Compliance | Help N Synchranize & A Administrator i legeff - 0O X

Synchronization complete.

3 samples added to the Database From Instrument
Removed all Users. From Instrument

Useradded test To Instrument



Inbetriebnahme
Der Synchronisationsfortschritt wird in einer Informationsleiste unten
im Fenster von MIRA Cal P angezeigt. Nach Abschluss der Synchroni-

sation wird in der Informationsleiste unten Bereit angezeigt.

3 Um MIRA P/MIRA M-3 von MIRA Cal P zu trennen, auf
Gerat » Trennen klicken.

5.4 Konfiguration

541 Bibliotheken erstellen und bearbeiten

Spektren fur Bibliotheken stammen von Proben, die bereits aufgenommen
oder in die Probendatenbank importiert wurden.

Eine Bibliothek erstellen

1 Die Ansicht Bibliothek aufrufen.
2 Zur Registerkarte Home wechseln.
3 Auf [Neu] klicken.

4 Metadaten hinzufligen (Bibliotheksinformationen).

Nachdem eine Bibliothek erstellt wurde, kann ihr Name nicht mehr
geandert werden.

5 Zur Registerkarte Proben Hinzufliigen wechseln.

6 Proben auswahlen. Mit den Tasten [STRG] und [SHIFT] konnen
mehrere Proben ausgewahlt werden.

7 Auf [Hinzufiigen] klicken.

g Auf [Verwechslungsmatrix] klicken, um eine Kreuzkorrelation aller
Bibliotheksproben zu sehen.

9 Zum Erstellen der neuen Bibliothek auf [Speichern] klicken.
Eine Bibliothek bearbeiten

1 Die Ansicht Bibliothek aufrufen.

2 Eine Bibliothek auswahlen und auf [Bearbeiten] klicken.
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Konfiguration

3 Es konnen Proben zur/aus der Bibliothek hinzugeflugt oder geldscht
werden.

= Proben Hinzufligen auswahlen, um der Bibliothek eine Probe
hinzuzufugen. Auf [Hinzufiigen] klicken.

= Zum Loéschen einer Probe aus der Bibliothek eine Probe auswah-
len. Auf [Loschen] klicken.

4 Auf [Speichern] klicken.

5 Nur mit einer aktiven Arbeitsvorschrift verbundene Bibliotheken wer-
den mit dem Gerat synchronisiert.

Bearbeitete Bibliotheken werden auf die gleiche Weise synchronisiert
wie neu erstellte Bibliotheken.

6 Bibliotheksproben-Metadaten konnen in bereits bestehenden Benut-
zerbibliotheken bearbeitet werden.

54.2 Trainingssets erstellen und bearbeiten

Vor der Probenauswertung muss der Benutzer ein Trainingsset in

MIRA Cal P erstellen. Dieses Trainingsset wird fur die Verifizierung von Pro-
ben verwendet. Ein Trainingsset besteht aus verschiedenen Spektren der
zu verifizierenden Substanz. Die Varianz des Messvorgangs muss sich im
Trainingsset widerspiegeln.

H In MIRA Cal P 4.1.0 und héher wurde der PCA-Algorithmus zur
Erganzung neuer Features aktualisiert. Diese Aktualisierung wird
standardmassig auf neue Trainingssets angewendet. Bestehende
Trainingssets nutzen den alten Algorithmus, bis das Trainingsset auf
irgendeine Weise geandert wird.

Tabelle 3 Standardparameter und Optionen des PCA-Algorithmus

Standardeinstellungen Optionen
Computer 2 1 bis 5
Vorbehandlung Mittelwertzentrierung Mittelwertzentrierung/Nicht vorhan-
den
Abstandsmass Kombiniert Kombiniert/Hotelling TA2/QResiduum
Konfidenzintervall 0.95 0.90/0.95/0.975/0.99
Normierung SNV Normieren SNV/Vektor/Min-Max
Glatten Savitzky-Golay: 13 Punkte (Fenster Kontinuierlich
mit 27 Punkten), Polynom dritter
Ordnung
Basislinie AUS EIN /AUS




Inbetriebnahme

Standardeinstellungen Optionen
Ableitung EIN EIN /AUS
Instrument Variance Compensation EIN EIN /AUS

(VO

Ein Trainingsset erstellen

10

11

12

13

Die Ansicht Trainingssets aufrufen.
Zur Registerkarte Home wechseln.
Auf [Neu] klicken.

Metadaten (Informationen zum Trainingsset) hinzuftgen.

Nachdem ein Trainingsset erstellt wurde, kann sein Name nicht mehr
geandert werden.

Zur Registerkarte Proben Hinzufiigen wechseln.

Proben auswahlen. Mit den Tasten [STRG] und [SHIFT] konnen
mehrere Proben ausgewahlt werden.

ﬂ Ein Trainingsset muss mindestens 20 Proben enthalten.

Auf [Hinzufiigen] klicken.
Zur Registerkarte Validierset wechseln.
Unter der Multifunktionsleiste Validierset auf [Neu] klicken.

Einen Namen fur das Validierset eingeben. Nachdem ein Validierset
erstellt wurde, kann sein Name nicht mehr geandert werden.

Auf die Registerkarte Probenbrowser oder die Registerkarte Kiirz-
lich klicken.

Die Proben auswahlen, die das Modell BESTEHEN sollten. Mit [STRG]
oder [SHIFT] mehrere Proben auswahlen.

Unter der Multifunktionsleiste Validierset auf [Zu Positiven Hinzu-
fuigen] klicken.
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Konfiguration

14 Die Proben auswahlen, die das Modell NICHT BESTEHEN lassen soll-
ten. Mit [STRG] oder [SHIFT] mehrere Proben auswahlen.

15 Unter der Multifunktionsleiste Validierset auf [Zu Negativen Hin-
zufiigen] klicken.

16 Unter der Multifunktionsleiste Validierset auf [Speichern] klicken.
17 Zur Registerkarte Ubersicht wechseln.

18 In der Multifunktionsleiste Trainingsset auf [ModelExpert] klicken.

Die Suche nach Modelleinstellungen kann mehrere Minuten dauern.

19 Zum Erstellen des Trainingssets unten im Dialog ModelExpert auf
[Trainingsset speichern] klicken.

Ein Trainingsset bearbeiten

1 Die Ansicht Trainingssets aufrufen.
2 Ein Trainingsset auswahlen und auf [Bearbeiten] klicken.

3 Es kénnen Proben zum/aus dem Trainingsset hinzugefugt oder
geldscht werden.

» Proben Hinzufiigen auswahlen, um dem Trainingsset eine Probe
hinzuzufugen. Auf [Hinzufiigen] klicken.

= Zum Loéschen einer Probe aus dem Trainingsset eine Probe aus-
wahlen. Auf [Loschen] klicken.

4 Auf [Speichern] klicken.

5 Nur mit einer aktiven Arbeitsvorschrift verbundene Trainingssets wer-
den mit dem Gerat synchronisiert.

Bearbeitete Trainingssets werden auf die gleiche Weise synchronisiert
wie neu erstellte Trainingssets.

Parameter auswahlen

1 Zur Registerkarte Ubersicht wechseln.
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Inbetriebnahme

2 ﬂ ModelExpert ist ein Tool zur Ermittlung der besten Verarbei-
tungsmethoden flr einen Datensatz auf Basis eines Trainings-
und eines Validiersets. Auf ein Trainingsset konnen verschie-
dene Verarbeitungsarten wie z. B. Normierung, Zentrierung,
Ableitung usw. angewendet werden, damit das Modell fur die
Anwendung funktioniert. ModelExpert ist das empfohlene
Verfahren, aber bei Bedarf konnen Parameter auch manuell
ausgewahlt werden.

In der Multifunktionsleiste Trainingssetmodell auswahlen.

3 Die gewunschten Parameter einstellen oder ROC-Kurven in der Mul-
tifunktionsleiste ausfihren, um die besten Kombinationen angezeigt
zu bekommen (Validierset erforderlich) (siehe "Verifizierungstools und
Empfehlungen”, Seite 29).

Verifizierungstools und Empfehlungen

Die Verifizierung mit MIRA P / MIRA M-3 beruht auf PCA-Modellen
(Hauptkomponentenanalyse). Die PCA wird auf ein Trainingsset, einen Satz
mehrerer Spektren fur das gleiche Material, angewendet und reduziert die
Dimensionalitat durch die Suche nach Ahnlichkeiten zwischen allen Spekt-
ren im Trainingsset.

Trainingssets

Ein gutes Trainingsset wird nur fur ein Material erstellt. Es handelt sich um
eine Sammlung von Spektren, die fur dieses Material wahrend der Routi-
neanalyse zu erwartende naturliche Variationen reprasentieren. Variatio-
nen konnen zurickgefuhrt werden auf:

=« Lieferanten
= Behalter
= Gerate

Die optimale Anzahl an Tests hangt von den Variationen ab, die das
Modell nachvollziehen muss. Das Minimum in der Software betragt 20,
aber die ideale Anzahl liegt Ublicherweise zwischen 40 und 80 Tests. Trai-
ningssets sind in MIRA Cal P vollstandig konforme Objekte. Sie sind versi-
onskontrolliert und kénnen von mehreren Ebenen unterschrieben werden,
um unerwunschte Modifikationen zu verhindern. Die Trainingssetproben
werden in der Registerkarte Proben Hinzufiigen im Bearbeitungsfenster
Trainingsset hinzugefugt.

Validiersets

Ein Validierset ist eine Sammlung von Proben, die ein Modell BESTEHEN
lassen sollten (positive Proben), und von Proben, die ein Modell NICHT
BESTEHEN lassen sollten (negative Proben). Das Validierset ist ein einfaches
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und anpassbares Mittel zur Validierung eines Modells, denn es bietet dem
Benutzer die Moglichkeit, auf kontrollierte Weise neue Tests neben beste-
henden (alten) Tests durchzuflihren. Die Resultate der Validierung werden
in einem PDF-Report festgehalten. Validiersets sind in MIRA Cal P vollstan-
dig konforme Objekte. Sie sind versionskontrolliert und kdnnen von meh-
reren Ebenen unterschrieben werden, um unerwinschte Modifikationen
zu verhindern. Validiersets werden in der Registerkarte Validierset im
Bearbeitungsfenster Trainingsset hinzugefugt.

Regionen

Regionen ermdglichen es dem Benutzer, bestimmte Teile eines Spektrums
zu ignorieren. In MIRA Cal P kénnen mehr als 20 Regionen beliebiger
Breite festgelegt werden, wahrend alles ausserhalb der Regionen ignoriert
(genauer gesagt, mit O gleichgesetzt) wird.

ROC/AUC

Fur die Ermittlung der korrekten Parameter und die Beurteilung der Leis-
tung eines Modells werden ROC-Kurven (Receiver Operating Characteris-
tics) berechnet, um die Richtig-Positiv-Rate und Falsch-Positiv-Rate jedes
Modells zu vergleichen. Die ROC-Kurve wird durch den AUC-Wert (Area
Under the Curve, Flache unter der Kurve) zusammengefasst, der zwischen
0 und 1 liegt.

= Ein AUC von 1.000 ist ein perfektes Modell, bei dem alle positiven Pro-
ben bestehen und alle negativen Proben nicht bestehen.

» Fin AUC von 0.500 ist ein Zufallsmodell, bei dem positive Proben
genauso bestehen und nicht bestehen wie negative Proben.

= Ein AUC von 0.000 ist ein umgekehrtes Modell, bei dem alle positiven
Proben nicht bestehen und alle negativen Proben bestehen.

ROC-Kurven fur ein Modell kdnnen Uber die Schaltflache [ROC-Kurven]
in der Registerkarte Ubersicht im Bearbeitungsfenster Trainingsset auf-
gerufen und erstellt werden.

ModelExpert

ModelExpert nutzt die Leistungsfahigkeit der ROC-Kurven, eliminiert
jedoch die Komplexitat. Mit ModelExpert flgt der Benutzer einfach Trai-
ningsset- und Validiersetproben hinzu und lasst dann die Software die
optimalen Parameter bestimmen. Das Resultat ist eine Zusammenfassung
mit einer Erlduterung der Modellleistung, ein PDF-Report und ein Modell
mit den korrekten Parametern.
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Verifizierungsmodelle (Anfang bis Ende)

Ein Verifizierungsmodell muss ordentlich geplant werden, um verwertbare
Testresultate zu gewahrleisten. Als Teil der Planung mussen einige Fragen
beantwortet werden:

= Sollen sehr unahnliche Produkte unterschieden oder Verunreinigungen
im gleichen Produkt erkannt werden?

= Werden von den Produkten Proben in Vials genommen und getestet
oder erfolgt der Test in situ durch einen Behalter?

Die Antworten auf die obigen Fragen haben grosse Auswirkungen auf den
Aufbau des Modells und die Art der bendtigten Proben.

Ein Trainingsset und ein Validierset entwerfen

3 Tests jeder Variable (einzelne Probe, Behalterdicke, Lieferant) erfassen.
Ein Trainingsset enthalt idealerweise keine unterschiedlichen Behaltermate-
rialien oder Sammeloptiken. Diese Arten von Variationen kénnen Daten-
cluster ergeben, die moglicherweise zu unerwartetem Verhalten eines tra-
ditionellen PCA-Modells fuhren.

Das Validierset besteht aus positiven Proben, die das Modell bestehen las-
sen sollten, und negativen Proben, die das Modell nicht bestehen lassen
sollten.

= Nehmen Sie fr die positiven Proben im Validierset einmalige Tests von
einzigartigen Proben auf, die nicht im Trainingsset sind. Das ist die ein-
zige Moglichkeit, die Modellleistung vor der Implementierung zu vali-
dieren.

= Schlagt das Modell beim Testen von anderen als den im Trainingsset
enthaltenen Materialien fehl, sollten die negativen Validierproben so
viele "andere" Proben umfassen, wie gesammelt werden kénnen.
Schlagt das Modell beim Testen verunreinigter Proben fehl, sollte das
Validierset ausschliesslich verunreinigte Proben umfassen. Es ist unrea-
listisch zu erwarten, dass ein PCA-Modell in beiden Fallen gut funktio-
niert.

Proben fiir das Trainingsset und das Validierset sammeln

1. Eine Arbeitsvorschrift speziell fur dieses Trainingsset und das Validier-
set nach "Arbeitsvorschriften erstellen und bearbeiten”, Seite 33
erstellen. Die Standardeinstellungen fur Arbeitsvorschriften (autom.
Integration, Laserleistung 5, 1 Mittelwert) sollten ausreichen, sofern
die Probeneigenschaften unbekannt sind.
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Das gewunschte Sammelzubehor aus dem Auswahlmend Smart Tip
auswahlen. Wenn die Proben Barcodes haben, zur Beschleunigung
der Dateneingabe die Barcode-Parsing-Methode einrichten. Diese
Arbeitsvorschrift mit dem Gerat synchronisieren.

Uber das Fenster Aufnehmen die gewunschte Arbeitsvorschrift aus-
wahlen und die erforderlichen Daten fur das Trainingsset und das
Validierset nach dem oben erstellten Plan sammeln. Trainingssets
mussen mindestens 20 Spektren und Validiersets mindestens 1 posi-
tive und 1 negative Probe haben.

Es ist wichtig, dass bei einer Datensammlung alle bekannten Metada-
ten eingetragen und alle Proben mit einem einmaligen Namen
benannt werden. Eine vorgegebene Nomenklatur hilft, den Uberblick
Uber die bereits gesammelten Daten zu behalten, z. B.:
[Chemikalienname]_[Los#]_[Lieferant] _001

Dabei ist 007 nur eine fortlaufende Zahl fur alle fir diesen Datensatz
gesammelten Proben. Dieses Vorgehen gewahrleistet selbst dann Ein-
zigartigkeit, wenn eine Probe zweimal getestet wird.

TIPP: Wahrend das Gerat scannt, bleibt das Fenster Aufnehmen
interaktiv. Nutzen Sie diese Zeit zur Eingabe des Namens der nachsten
Probe.

Ein neues Trainingsset nach "Trainingssets erstellen und bearbeiten”,
Seite 26 unter Verwendung der gerade gesammelten Daten erstellen.
Validierset-Proben hinzufugen und ModelExpert ausfuhren.

Die Laufzeit von ModelExpert hangt von der Grésse des Trainings-
sets und des Validiersets ab. Ein Trainingsset mit 20 Spektren und ein
Validierset mit 10 positiven und 10 negativen Proben nimmt z. B. 10
bis 15 Minuten in Anspruch.

Die Resultate des ModelExpert im Popup-Fenster Uberprifen. Der
AUC-Wert sollte hoch (1.000 ist eine perfekte Punktzahl) und die Vali-
dierset-Proben sollten alle korrekt sein. Den Validierungsreport und
das Trainingsset speichern.

ModelExpert wertet das Modell nicht mit nur einer Hauptkompo-
nente aus. Ist solch eine Einstellung gewlnscht, muss sie manuell wie
in "Trainingssets erstellen und bearbeiten", Seite 26 beschrieben im
Trainingssetmodell festgelegt werden.

Das Trainingsset kann nun einer Arbeitsvorschrift hinzugefugt und auf
dem Gerat getestet werden (siehe "Eine Arbeitsvorschrift erstellen”,
Seite 35).

Modelliiberpriifung

Falls ModelExpert keine perfekte Einstellung findet, die folgenden Diag-
noseschritte ausprobieren:

Sicherstellen, dass die Proben im Trainingsset korrekt sind.
Sicherstellen, dass die Proben im Validierset korrekt klassifiziert sind.
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3. Die aktuellen Modelleinstellungen durch eine Untersuchung der Sco-
res und Loadings im Trainingssetmodell in der Registerkarte Uber-
sicht Uberprufen. In diesem Fall sind Proben mit guten Metadaten
von unschatzbarem Wert.

4. Das Auswahlmenl Anzeige Von im Diagramm verwenden, um die
Punkte im Score-Plot farbig zu kennzeichnen nach:

Produkt-ID
Los-ID
Batch-ID
Behalter
Lieferant

Das kann bei der Ermittlung der Problemursache helfen.

5. Das Modell unter Verwendung der ROC-Kurven in der Multifunkti-
onsleiste der Registerkarte Ubersicht Uberpruifen.

6. Die Erstellung einer Regionsmaske in Erwagung ziehen, um interes-
sante Bereiche des Spektrums zu isolieren. Diese Option befindet sich
in der Multifunktionsleiste der Registerkarte Ubersicht.

7. 1 Hauptkomponente in Erwagung ziehen. Das wird in den meisten
Fallen nicht empfohlen, aber bei bestimmten Modellen ist es ggf.
erforderlich. ModelExpert wertet diesen Fall nicht aus, er kann aber
in den Parametern des Trainingssetmodells manuell eingestellt wer-
den (siehe "Trainingssets erstellen und bearbeiten”, Seite 26).

545 Arbeitsvorschriften erstellen und bearbeiten
Arbeitsvorschriften lenken die Aufnahme und Auswertung von Spektren.

MIRA P/MIRA M-3 arbeitet nur mit in MIRA Cal P erstellten Arbeitsvor-
schriften. Vor der Verwendung des Gerats muss der Benutzer Arbeitsvor-
schriften erstellen und sie mit MIRA P/MIRA M-3 synchronisieren. Der
Benutzer kann die Aufnahmeeinstellungen (siehe Tabelle 4, Seite 33)
sowie die Bibliothek fur den Abgleich, das Trainingsset fur den Test und
die Parsing-Methode flr Barcodes festlegen.

Tabelle 4 Aufnahmeeinstellungen
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Aufnahmeeinstellung

Beschreibung

Laserleistung (Stufe)

Die Intensitat des Lasers kann
reduziert werden. Wahlen Sie
einen Wert zwischen 1 und 5. 5
ist die hochste Stufe.

Der empfohlene Wert ist 5.

Grunde fur die Verringerung der
Laserleistung sind:

= Messung kritischer Materialien
wie Sprengstoffe oder brenn-
bare Materialien.

= Messung von Materialien mit
niedrigem Schmelzpunkt. Flus-
sige und feste Formen einer
Verbindung haben unter-
schiedliche Spektren.

Autom. Integration

Das Gerat wahlt automatisch die
beste Integrationszeit fur die aktu-
elle Probe.

Integrationszeit (Sek.)

Die Integrationszeit gibt an, wie
lange ein Spektrum erfasst wird.

Die Integrationszeit verteilt sich
auf 2 Schritte.

= Laser AN zur Aufnahme des
Probenspektrums.

= Laser AUS zur Aufnahme der
Referenz.

Die tatsachliche Messdauer

betragt das Doppelte des Eingabe-

werts.

Die maximale Integrationszeit
betragt 30 Sekunden.
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Aufnahmeeinstellung Beschreibung

Mittelungen Ist der Wert hdher als 1, ist das
angezeigte Spektrum eine Mitte-
lung mehrerer Aufnahmen. Ein
hoherer Wert in diesem Feld fihrt
zu einer langeren Messdauer, da
mehr Spektren aufgenommen
werden mussen.

Die maximale Anzahl der Mittelun-
gen liegt bei 10.

Beispiel: FUr ein gemitteltes Spekt-
rum aus 5 gemessenen Proben
den Wert 5 eingeben.

Smart Tip Den bendtigten Aufsatz fir die
Messung lhrer Probe auswahlen.
Ist kein spezieller Smart Tip erfor-
derlich, Alle Zulassen auswah-
len.

Eine Arbeitsvorschrift erstellen

1 Die Ansicht Arbeitsvorschrift aufrufen.
2 Zur Registerkarte Home wechseln.
3 Auf [Neu] klicken.

4 In die Registerkarte Metadaten Informationen zur Arbeitsvorschrift
eingeben.

Nachdem eine Arbeitsvorschrift gespeichert wurde, kann ihr
Name nicht mehr geandert werden.

5 Zur Registerkarte Aufnahme wechseln. Die gewlnschten Messein-
stellungen auswahlen.

6 Zur Registerkarte Identifizierung wechseln. Aus Verfligbare Bibli-
otheken die fur den Abgleich zu verwendenden Bibliotheken aus-
wahlen. Auf [Hinzufiigen] klicken, um die Bibliothek zu Identifizie-
rung Bibliotheken zu verschieben.

Unter Schwelle Anpassen kann der Benutzer den Hit Quality Index
(HQI) auswahlen. Der Standardwert ist 0.85.
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Um eine Bibliothek aus Identifizierung zu entfernen, die Bibliothek
auswahlen. Auf [Entfernen] klicken.

Ist keine Bibliothek ausgewahlt, wird beim Auswertungsprozess keine
Identifizierung durchgefuhrt.

Zur Registerkarte Mischungsanalyse wechseln. Aus Verfiigbare
Bibliotheken die fur den Mischungsabgleich zu verwendenden Bibli-
otheken auswahlen. Auf [Hinzufiigen] klicken, um die Bibliothek zu
Identifizierung Bibliotheken zu verschieben.

Um eine Bibliothek aus Mischungsanalyse zu entfernen, die Biblio-
thek auswahlen. Auf [Entfernen] klicken.

Ist keine Bibliothek ausgewahlt, wird beim Auswertungsprozess keine
Mischungsanalyse durchgefuhrt.

Zur Registerkarte Verifizierung wechseln. Das fUr die Verifizierung
zu verwendende Trainingsset aus Verfiigbare Trainingssets aus-
wahlen. Auf [Hinzufiigen] klicken, um das Trainingsset nach Verifi-
zierung Trainingssets zu verschieben.

Der Benutzer kann ein Konfidenzintervall zwischen 0.9 und 0.99 fest-
legen.

Automatisches Hochzahlen verwenden, um eine Gruppe von
Behaltern ohne manuelle Eingabe der nachsten Behalternummer zu
analysieren. Der Benutzer muss einen Startbehalter und einen Endbe-
halter festlegen. Das System zahlt die Behalternummer automatisch
hoch.

Bei der Aktivierung von Autom. Hochzahlen wird automatisch der
Scanwiederholungsmodus eingeschaltet.

Mithilfe des Scanwiederholungsmodus festlegen, wie oft ein
Behalter zur Erzielung einer statistischen Genauigkeit gemessen wer-
den muss. Der Benutzer kann die folgenden Parameter einstellen, um
die Bedingungen fur das Bestehen und Nichtbestehen eines Behalters
festzulegen.

=  Minimum Bestanden
= Maximum Fehlgeschlagen
» Erforderliche Wiederholungen

Automatisches Hochzahlen und der Messwiederholungsmodus
sind nur auf dem Gerat verfugbar.

Um ein Trainingsset aus Verifizierung Trainingssets zu entfernen,
das Trainingsset auswahlen. Auf [Entfernen] klicken.
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Ist kein Trainingsset ausgewahlt, erfolgt beim Auswertungsprozess
keine Verifizierung.

9 Zur Registerkarte Barcodes wechseln. Ein Beispiel fur lhren verwen-
deten Barcode-Inhalt eingeben oder scannen. Festlegen, wie die
benotigten Strings von lhrem Barcode extrahiert werden.

Es konnen die folgenden Informationen extrahiert werden.

= Arbeitsvorschriftsauswahl: Eine bestehende Arbeitsvorschrift wird
gemass dem Barcode der Probe ausgewahilt.

= Los-ID

= Batch-ID

= Behalter

10 Durch Klicken auf [Speichern] die Arbeitsvorschrift speichern.
Wurde die neu erstellte Arbeitsvorschrift ordnungsgemass gespei-
chert, ist sie in der Ansicht Arbeitsvorschrift in der Registerkarte
Home aufgefihrt.

11 Ein Hakchen im Feld Synchronisieren setzen, um die Synchronisa-
tion der Arbeitsvorschrift zwischen MIRA P/MIRA M-3 und
MIRA Cal P zu ermdglichen.

Eine Arbeitsvorschrift bearbeiten

1 Die Ansicht Arbeitsvorschriften aufrufen.
2 Eine Arbeitsvorschrift auswahlen. Auf Bearbeiten klicken.

3 Eskonnen folgende Einstellungen bearbeitet werden.

» Metadaten (ausser der Name, der nach dem Speichern der
Arbeitsvorschrift nicht mehr geandert werden kann)

= Aufnahme

» Identifizierung

= Mischungsanalyse

» Verifizierung

= Barcodes

4 Auf [Speichern] klicken.

5 Bearbeitete Arbeitsvorschriften werden auf die gleiche Weise syn-
chronisiert wie neu erstellte Arbeitsvorschriften.
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5.5 Kalibrierung und Systemeignung

MIRA P/MIRA M-3 kalibrieren

1 Ein Gerat verbinden.
2 Einen geeigneten Kalibrierstandard am Gerat anbringen.
3 Das Gerat aufrecht hinstellen.

4 Auf Gerat » Gerat kalibrieren klicken. Die Kalibrierung kann
einige Zeit dauern.

Ein Dialog zeigt an, ob die Kalibrierung erfolgreich war oder fehlge-
schlagen ist.

5 Nach der Kalibrierung wird der Benutzer zur Durchfihrung eines Sys-
temeignungstests aufgefordert. Durch Auswahl von [OK] wird der
Test automatisch durchgefuhrt. Durch Auswahl von [Abbrechen]
wird der Test beendet.

Einen Systemeignungstest durchfiihren

Ein Systemeignungstest ist ein Selbsttest zur Uberprifung der Eignung
eines Gerats. Es werden mehrere interne Prifverfahren ausgefuhrt. Darun-
ter z. B. eine Uberpriifung von Peakintensitat und Wellenzahlkalibrierung.

Der Benutzer kann diesen Test unabhangig von der Kalibrierung durchfih-
ren. Der Test sollte taglich durchgefihrt werden, um sicherzustellen, dass
das Gerat erwartungsgemass arbeitet. Nach einem erfolgreichen oder
fehlgeschlagenen Test kann ein Report gespeichert werden. Der Report
enthalt Einzelheiten zu den durchgefuhrten Tests.

1 Ein Gerat verbinden.
2 Einen Kalibrierstandard am Gerat anbringen.

3 Auf Gerat » Systemeignungstest klicken.

Ein Dialog zeigt an, ob der Test erfolgreich war oder fehlgeschlagen
ist.

Schlagt der Systemeignungstest nach der Kalibrierung fehl, fir wei-
tere Informationen den Abschnitt zur Stérungsbehebung zu Rate zie-
hen (siehe "Eine Support-Protokolldatei erstellen”, Seite 62).
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4 Einen Speicherort fur die Reportdatei auswahlen. Auf [Speichern]
klicken.
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6 Bedienung und Betrieb

6.1 Daten aufnehmen

Aufgenommene Spektren von MIRA P/MIRA M-3 auf MIRA
Cal P uiibertragen

1 Das Gerat mit MIRA Cal P verbinden.

2 MIRA P/MIRA M-3 mit MIRA Cal P synchronisieren (siehe "MIRA P/
MIRA M-3 in MIRA Cal P verbinden", Seite 24).

In der Mendleiste [Synchronisieren] auswahlen.

Mit MIRA Cal P synchronisierte Proben erscheinen in der Ansicht
Probe.

Daten bei einer bestehenden Verbindung zwischen MIRA
P/MIRA M-3 und MIRA Cal P aufnehmen

-

MIRA P/MIRA M-3 mit MIRA Cal P verbinden.

Die Ansicht [Proben] aufrufen.

Auf [Aufnehmen] klicken.

Die folgenden Informationen eingeben:

Arbeitsvorschrift

Der Benutzer kann Arbeitsvorschriften auswahlen, die in der Soft-
ware erstellt und auf MIRA P/MIRA M-3 gespeichert wurden.
Name

Den Namen der Probe eingeben.

Los-ID, Batch-ID, Behalter

Los-ID, Batch-ID und Behalter manuell eingeben oder fur die auto-
matische Eingabe einen Barcode scannen.

Fur die automatische Eingabe von Los-ID, Batch-ID und Behalter
ein Hakchen im Feld Barcode Eingeben setzen. Auf [Barcode
Scannen] klicken, um den Barcodeleser von MIRA P/MIRA M-3 zu
starten.

Auf [Aufnehmen] klicken.
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6 Spektren werden in der Ansicht Probe angezeigt.

6.2 Daten anzeigen und verwalten

6.2.1 Proben anzeigen

Die Spektrendatenansicht kann fur eine Sichtprifung der aufgenommenen
Spektren verwendet werden. Die Spektrendatenansicht kann auch ver-
wendet werden, um Spektren im Format *.brms oder *.srmp zu importie-
ren.

Filter

1 Auf die Registerkarte Filter klicken. Der Benutzer kann grosse Daten-
mengen durch Verwendung der Filterkriterien filtern.

2 Die gewunschten Filterkriterien einstellen, um die Daten im Ansichts-
fenster zu verwalten.

3 Auf [Filter Léschen] klicken, um die Filter auf den Standard zurlck-
zusetzen.

Zoom

Arbitrary Intensity

X:1618.71
¥:-2211.06

Wavenumbers

Mit der Maus ein Rechteck auf den gewunschten Bereich zeichnen
und die Maustaste loslassen.

2 Indie Spektrendaten doppelklicken, um zur Originalgrosse zurtickzu-
kehren.
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6.2.2 Probenlistenordner verwalten

1 Die Ansicht Probe auswahlen.

2 Ordner kdnnen auf der rechten Seite des Fensters der Probenansicht
erstellt werden.

3 Um eine Probe hinzuzufligen, die Probe aus der Probenliste auswah-
len. Einen Rechtsklick darauf machen und sie ausschneiden. Den
gewunschten Ordner auswahlen und die Probe in den Ordner einfi-
gen.

6.3 Ein Spektrum bearbeiten

ﬂ Bei der spektralen Verarbeitung werden keine Daten verandert und
sie sollte nicht verwendet werden, um die Qualitat einer Probe zu
bestimmen. Dieses Feature soll als Hilfsmittel dienen, um Proben
oder Behalter zu identifizieren, die die Routineanalyse nicht beste-
hen. Es gibt beim p-Wert einen erwarteten Fehler von +0.001 zwi-
schen Gerat und Software.

Spektren kdnnen mit verschiedenen Methoden bearbeitet und nachbear-
beitet werden.

Die Registerkarte Bearbeiten in der Ansicht Probe aufrufen, um die ver-
schiedenen Bearbeitungsoptionen anzuzeigen.

Identifizierung

1 Den Bereich Identifizierung der Registerkarte Bearbeiten aufrufen.

2 Die Bibliothek fur den Abgleich aus der Auswahlliste Bibliothek aus-
wahlen.

3 Die Zahl unter Treffer verringern oder erhdhen, um die Anzahl der
angezeigten Resultate festzulegen.

4 Die Zahl unter Schwelle verringern oder erhéhen, um die Schwelle
fur den Abgleich festzulegen. Wird die Zahl verringert, erhoht sich die
Wahrscheinlichkeit fir falsch positive Resultate.

5 Auf [Treffer] klicken, um den Abgleich mit den ausgewahlten Para-
metern durchzuflhren.
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Verifizierung

Den Bereich Verifizierung in der Registerkarte Bearbeiten aufru-
fen.

Aus der Auswabhlliste Trainingsset das Trainingsset fr den Abgleich
auswahlen.

Das Konfidenzintervall erhohen oder verringern, um die Grenz-
werte zwischen Bestehen und Nicht Bestehen festzulegen.

Auf [Treffer] klicken, um den Abgleich mit den ausgewahlten Para-
metern durchzufuhren.

Schnellabgleich

1 Auf [Schnellabgleich] klicken, um das Fenster Schnellabgleich zu

offnen.
Quick Match x
Match Score: None ?
Scan 00003 (=)

No Sample Selected

Selection Source: Database

Das ausgewahlte Spektrum wird angezeigt. Das Symbol @ anklicken,
um das aktive Spektrum zu sperren.

Ein anderes Spektrum auswahlen, um die Trefferquote fur den Ver-
gleich der beiden Spektren anzuzeigen.

Zur Registerkarte Bibliothek wechseln. Das Fenster Schnellab-
gleich bleibt aktiv.

Eine Bibliothek aus der Liste auswahlen. Einen Rechtsklick auf die Bib-
liothek machen und Anzeigen auswahlen. Zur Registerkarte Biblio-
theksproben wechseln. Ein Symbol fir Bibliothekstreffer wird aktiv.
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Quick Match x
Match Score: 0.00 ?

®©

1-(2-Chlorophenyl)piperazine ﬂ
|E Library Match |E Generate Report

Selection Source: Library Samples

6 Auf [Bibliothekstreffer] klicken, um die Trefferquote als Spalte in
der Bibliotheksliste anzuzeigen.

7 Auf [Report Erstellen] klicken, um einen Abgleichsreport im .pdf-
Format zu erstellen.

6.4 Audit Trail

Der Audit Trail ist ein automatisch erstelltes Protokoll samtlicher Benutze-
raktivitaten. Im Audit Trail werden Benutzeraktionen exakt protokolliert, z.
B. Datum, Uhrzeit und Benutzer.

6.5 Reporte erstellen

Es gibt 2 Optionen fur die Erstellung eines Probenreports. Diese werden in
den folgenden 2 Vorgehensweisen beschrieben. Der Report sieht bei bei-

den Vorgehensweisen gleich aus. Parameter fUr die Reporte in der Konfor-
mitatskonfiguration festlegen (siehe "Registerkarte Reporte", Seite 54).

Probenreportoption 1

1 Die Ansicht Probe auswahlen.

2 Auf die Registerkarte Reporte klicken.

3 Entweder [Zusammenfassung Speichern], [Batch-Report],
[Volistandigen Report Speichern] oder [Audit Speichern] ankli-

cken.

4 Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.
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Probenreportoption 2

1 Eine Probe auswahlen. Einen Rechtsklick auf die ausgewahlte Probe
machen.

2 Zu Reporte wechseln.

3 Ein Reportformat auswahlen.

Es gibt 2 Optionen fur die Erstellung eines Bibliotheksreports. Diese wer-
den in den folgenden 2 Vorgehensweisen beschrieben. Der Report sieht
bei beiden Vorgehensweisen gleich aus.

Bibliotheksreport-Option 1

1 Die Ansicht Bibliotheken auswahlen.
2 Auf die Registerkarte Reporte klicken.

3 Auf [Vollstandigen Report Speichern] oder [Audit Speichern]
klicken.

4 Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.

Bibliotheksreport-Option 2

1 Eine Bibliothek auswahlen. Einen Rechtsklick auf die ausgewahlte
Bibliothek machen.

2 Zu Reporte wechseln.

3 Ein Reportformat auswahlen.

Es gibt 2 Optionen fur die Erstellung eines Trainingssetreports. Diese wer-
den in den folgenden 2 Vorgehensweisen beschrieben. Der Report sieht
bei beiden Vorgehensweisen gleich aus.

Trainingssetreport-Option 1

1 Die Ansicht Trainingsset aufrufen.

2 Auf die Registerkarte Reporte klicken.



46

Reporte erstellen

3 Auf [Vollstandigen Report Speichern] oder [Audit Speichern]
klicken.

4 Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.

Trainingssetreport-Option 2

1 Ein Trainingsset auswahlen. Einen Rechtsklick auf das ausgewahlte
Trainingsset machen.

2 Zu Reporte wechseln.

3 Ein Reportformat auswahlen.

Es gibt 2 Optionen fur die Erstellung eines Arbeitsvorschriftsreports. Diese
werden in den folgenden 2 Vorgehensweisen beschrieben. Der Report
sieht bei beiden Vorgehensweisen gleich aus.

Arbeitsvorschriftsreport-Option 1

1 Die Ansicht Arbeitsvorschrift auswahlen.
2 Auf die Registerkarte Reporte klicken.

3 Auf [Vollstandigen Report Speichern] oder [Audit Speichern]
klicken.

4 Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.

Arbeitsvorschriftsreport-Option 2

1 Eine Arbeitsvorschrift auswahlen. Einen Rechtsklick auf die ausge-
wahlte Arbeitsvorschrift machen.

2 Zu Reporte wechseln.

3 Ein Reportformat auswahlen.
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6.6 Objekte wiederherstellen

MIRA Cal P bietet die Mdglichkeit, eine frihere Version eines Objekts wie-
derherzustellen.

Unterstutzte Objekte sind:

6.7 Export

Proben
Bibliotheken
Trainingssets
Arbeitsvorschriften
1 Auf Konformitat » Objekte Wiederherstellen klicken.

2 Ein wiederherzustellendes Objekt auswahlen. Die Version wird in der
Reihe neben dem Namen angezeigt.

Durch Umschalten zwischen den Registerkarten des Menus konnen
verschiedene Objekttypen angezeigt werden.

3 Auf [Wiederherstellen] klicken.

Audit Trail exportieren

1 Auf Konformitat » Audit Trail klicken.
2 Auf [Speichern Als] klicken.

3 Einen Speicherort fUr die Datei auswahlen und auf [Speichern] kli-
cken.
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Proben exportieren

ﬂ Nur Proben des Dateityps *.brms oder *.srmp kdnnen wieder
in MIRA Cal P importiert werden. Diese Dateien sind zum
Schutz der Datenintegritat verschlisselt. *.brms ist das in
MIRA Cal P verwendete Standardformat.

*.brms und *.srmp enthalten Spektren und Metadaten wie
Integrationszeit, Treffer mit den verwendeten Bibliotheken,
Kommentare, Konformitatsdaten und verwendete Software-
und Firmware-Versionen. *.brms ist der empfohlene Dateityp.
*.srmp wird flr dltere Systeme noch unterstitzt.

1 Die Ansicht Proben aufrufen.

2 Die zu exportierenden Dateien auswahlen. Eine Mehrfachauswahl ist
maoglich.

3 Einen Rechtsklick auf die Probe machen. Auf [Speichern Als] kli-
cken.

4 Einen Dateityp auswahlen:

« BRMS-Format (.brms) / Raman-Probe
Das ist der Standarddateityp, dessen Verwendung empfohlen
wird. Das BRMS-Format (.brms) enthalt Spektren und Metada-
ten wie Integrationszeit, Treffer mit den verwendeten Bibliothe-
ken, Kommentare, Konformitatsdaten und verwendete Software-
und Firmware-Versionen.

= SRMP-Format (.srmp)
Das SRMP-Format (.srmp) enthalt Spektren und Metadaten wie
Integrationszeit, Treffer mit den verwendeten Bibliotheken, Kom-
mentare, Konformitatsdaten und verwendete Software- und Firm-
ware-Versionen.

» SPC-Format (.spc)
Das SPC-Format (.spc) ist optimal fir die Kompatibilitat mit
Spektroskopie-Software von Drittanbietern.

= XML-Format (.xml)
Das XML-Format (.xml) ist ein Textformat.

« CSV-Format (.csv)
Das CSV-Format (.csv) ist ein Textformat.

5 Auf [Speichern] klicken.



Bedienung und Betrieb

Bibliotheken exportieren

Die Ansicht Bibliotheken aufrufen.

Die zu exportierenden Dateien auswahlen. Eine Mehrfachauswahl ist
moglich.

Einen Rechtsklick auf die Bibliothek machen. Auf [Speichern Als] kli-
cken. Bibliotheken kénnen nur als Dateityp .Irmp gespeichert werden.

Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.

Trainingssets exportieren

1

4

Die Ansicht Trainingssets aufrufen.

Die zu exportierenden Dateien auswahlen. Eine Mehrfachauswahl ist
moglich.

Einen Rechtsklick auf das Trainingsset machen. Auf [Speichern Als]
klicken. Das Trainingsset kann als Dateityp .trmp oder .json gespei-

chert werden.

Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.

Arbeitsvorschriften exportieren

1

Die Ansicht Arbeitsvorschriften aufrufen.

Die zu exportierenden Dateien auswahlen. Eine Mehrfachauswahl ist
maglich.

Einen Rechtsklick auf die Arbeitsvorschrift machen. Auf [Speichern
Als] klicken. Arbeitsvorschriften kénnen als Dateityp .ormp oder .json

gespeichert werden.

Einen Speicherort fur die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.
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Datenbanksicherung

6.8 Datenbanksicherung

Datenbank exportieren

Nur die Benutzerrollen Laborleiter und Administrator haben
Zugriff auf diese Aktion.

1 Auf Datei » Erweitert » Datenbank » Sicherung klicken.

2 Einen Speicherort fUr die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.

Datenbank wiederherstellen

ﬂ Bitte beachten Sie, dass die vorhandenen MIRA Cal P-Daten mit
den Daten aus der Datenbankdatei Uberschrieben werden.

Es muss eine bestehende MIRA Cal P-Datenbankdatei im Format .litdb
oder .db vorliegen.

1 Auf Datei » Erweitert » Datenbank » Wiederherstellen kli-
cken.

2 Den Speicherort der Datenbank und die wiederherzustellende Daten-
bankdatei auswahlen. Auf [Offnen] klicken.

3 Die Wiederherstellung bestatigen. [Ja] auswahlen.

6.9 Verwalten

6.9.1 Konformitatskonfiguration
H Nur Administratoren haben Zugriff auf diesen Bereich.

Zum Offnen der Konformitatskonfiguration auf Konformitat » Konfor-
mitatskonfiguration klicken.

Registerkarte Allgemein

Die Konfigurationseinstellungen exportieren und importieren, um die glei-
che Konfiguration auf mehreren Computern zu verwenden. Auf [Expor-
tieren] in der Registerkarte Home klicken, um die Konfigurationseinstel-
lungen zu exportieren. Auf [Offnen] klicken, um die Konfigurationseinstel-
lungen zu importieren.



Bedienung und Betrieb

M File | Instrument | Compliance | Help
Settings

H © A =

Save Cancel Export Open Restore Defaults

D Dark Theme

D Local Time Format
0 ic Acquisition Organizati

D Automatic Logoff

D Save Comment Required
D Admin Only Archiving

Notify Old Calibrations

— 7 - |Days

Disable Sample Tree modifications for Routine Users
@ Synchronization Settings

@ Data Retention

@ Chart Settings

@ Default Sample Columns

@ Signature Settings

Allgemein

Dunkles Design
Farbe der Benutzeroberflache
Lokales Zeitformat

Datum und Uhrzeit im gleichen Format wie Datum und Uhrzeit auf dem Compu-
ter (z. B. TT/MM/JJJ) oder MM/TT/1))))

Automatische Organisation der Aufnahmen

Von der Software erfasste Proben werden ungeachtet des aktuell gedffneten
Ordners in einem eigenen nach Gerdtename > Monat Jahr > Datum organisier-
ten Ordner abgelegt. Ist diese Option deaktiviert, werden von der Software
erfasste Proben im aktuell gedffneten Ordner abgelegt. Sind keine Ordner offen,
folgt die Software dem hier beschriebenen Verhalten Automatische Organisa-
tion der Aufnahmen.

Automatische Abmeldung

Automatische Abmeldung nach einer bestimmten Zeit

Kommentar Speichern Erforderlich

Zwingt Benutzer, beim Andern von Objekten einen Kommentar zu schreiben.
Archivierung Nur Durch Admin

Ermoglicht nur Benutzern mit Administratorrechten das Archivieren von Objek-
ten.

Alte Kalibrierungen Melden
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Synchronisationsein-
stellungen

Datenaufbewahrung

Diagrammeinstellun-
gen

Standard-Proben-
spalten

Unterschriftseinstel-
lungen

Benachrichtigt den Benutzer, wenn ein Gerat fur die festgelegte Anzahl an
Tagen nicht kalibriert wurde.

Probenbaum Ausschalten

Anderungen flr Routinebenutzer: Entfernt Anderungsberechtigungen von Routi-
nebenutzern (Ordner erstellen oder |6schen, Proben verschieben) aus dem Pro-
benbaum; wird in Verbindung mit SmartSync empfohlen.

SmartSync

Ermdglicht eine automatische und konfigurierbare Probenorganisation. Smart-
Sync ist eine vorgegebene Ordnerstruktur, die bei jeder Synchronisation erstellt
und beibehalten wird. SmartSync macht die manuelle Ordnerverwaltung Uber-
flussig. Die Ordnerstruktur kann durch die folgenden Variablen eingestellt wer-
den:

= Arbeitsvorschrift

= Tag (Testdatum)

= Monat

=  Geratename

= Seriennummer

= Synchronisationszeit

= Benutzer

= Verifizierungsresultat (bestanden/nicht bestanden)
= Batch-ID

= Behdlter #

= Los-ID

= Produkt-ID

SmartSync gilt nur fur auf dem Gerat durchgeflihrte Tests. In der Software
erfasste Tests werden im aktuell gedffneten Ordner abgelegt. Ist kein Ordner
gedffnet, wird ein neuer Ordner mit dem Datum der Erfassung erstellt.

Einen Aufbewahrungszeitraum festlegen oder Daten auf unbegrenzte Zeit auf-
bewahren. Die Standardeinstellung betragt 5 Jahre. Vor dem Loschen abgelaufe-
ner Daten sind eine Uberprifung und Sicherung erforderlich.

Einstellungen zur Anzeige von Spektren. Diese Einstellungen gelten fur die Pro-
benansicht.

Die gleichen Einstellungen durch Anklicken des Zahnrads in der Probenansicht
festlegen.

Einstellungen zu den in der Probenspalte angezeigten Informationen. Diese Ein-
stellungen gelten fur die Probenansicht.

Die gleichen Einstellungen durch einen Rechtsklick in die Probenspalte festlegen.

Bestehende Unterschriftsgriinde andern oder entfernen. Neue Unterschrifts-
grdnde hinzuflgen.
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Registerkarte Passwort

MO File | Instrument | Compiiance | Help A Administrstor @ logefi = O X

Settings
H

Save Cancel Restore Defaults

— & = Minimum Password Length
— 3 4| Login Attempts

[] Special Characters Required

[] Password Expires

Passwort Einstellungen wie die Mindestlange des Passworts, die Anzahl der mdglichen
Anmeldeversuche, die Verwendung von Sonderzeichen und eine Ablauffrist fur
das Passwort festlegen.

Registerkarte Gerat
MO File | Instrument | Compiiance | Help A Administrator f@logofi = O X
Settings
H
Save Cancel Restore Defaults
[ ] Force Performance Verification
[ ] Force Device Calibration
- 10 =+ | Device Auto Legoff Time (Min)

Gerat » Einstellungen zur Leistungstberprifung, Kalibrierung und automatischen Abmel-
dezeit festlegen.

Leistungsiiber- Ist das Kontrollkdstchen ausgewahlt, muss MIRA P/MIRA M-3 die CVA flr Syste-

prifung Erfor-
derlich

meignungstests verwenden. Ist das Kontrollkastchen nicht ausgewahlt, verlangt
MIRA P/MIRA M-3 keine CVA.
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Registerkarte Reporte

MO File | Instrument | Compliance | Help & Administrator f@logoff = O X

Home

Settings Reports

“ e
Cancel  Restore Defaults  Add Logo  Reset Logo

Compliant Safe Made

©) sample Summary Report Settings

Orientation
|w] Horizontal
Contents
[ version V| Lot ID V| Batch ld | Container [] Container V| Operating Proc
| Library Match Mixture Result [/ Verification Me || Rescan Result || Serial Number || Device Name
[Jintegration Tin [ ] Averages [JLaser Power [ ] Wavelength (& [ | Range (cm-1) [ ] Signature Leve
[ ] user Name [ created /| Last Medified

@ View Eample

© Full Sample Report Settings

Metadata
[ version V| Lot ID | Batchld | Container /| Description /| Operating Pro
|v| Serial Number || Device Name [/ Firmware Pack.  [v/| Last Calibratior [v/] Last System Su  [v/] Integration Tin
[v] Averages [] Laser Power [ | Wavelength (v [] Range (em-1)  [/] Smart Tip /| User
| ] signature Leve | | Created | Last Modified || Spectral Data | v/| Signatures [ Audit Trail

Results
| ldentification | /| Mixture Identit |+ Verification | ] Rescan Result

@ View Example

© Quick Match Report Settings

|v] Offset [v] Normalize
/| Baseline Seperate Charts
v [ sep:

©) Batch Report Settings

Orientation
[v/] Harizontal

Contents

|| version V| Lot D | Batch Id | Container || Container /| Operating Pro¢
| Jibrary Match | | Mixture Result |/ Verification Me | | Rescan Result || User Name V| Signature Leve
|| created || Last Modified || Overlay Chart | | Seperate Overl

Mira Cal P 4.04

Einstellungen Sum-
menreport Proben

Einstellungen Voll-
standiger Probenre-
port

Einstellungen
Schnellabgleichsre-
port

Einstellungen Bat-
chreport

Die im Summenreport Proben anzuzeigenden Parameter festlegen.

Die im vollstandigen Probenreport anzuzeigenden Parameter festlegen.

Die im Schnellabgleichsreport anzuzeigenden Parameter festlegen.

Die im Batch-Report anzuzeigenden Parameter festlegen.

6.9.2 Objekte unterschreiben
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In MIRA Cal P kédnnen Benutzer Objekte unterschreiben.

Unterschriebene Objekte kénnen nicht bearbeitet werden. Sind Anderun-
gen notig, muss zuerst die Unterschrift des Objekts zurlickgezogen wer-
den.

Unterstutzte Objekte sind:

=« Proben



Bedienung und Betrieb

= Bibliotheken
= Trainingssets
= Arbeitsvorschriften

Der Workflow ist fur alle Objekte gleich und wird im Folgenden fir eine
Arbeitsvorschrift beschrieben.

Unterschriftsstufe 1

1 Die Ansicht Arbeitsvorschrift aufrufen.

2 Die Registerkarte Unterschriften 6ffnen oder einen Rechtsklick auf
die gewUlnschte Arbeitsvorschrift machen. Auf [Unterschriftsstufe
1] klicken.

3 Die Anmeldedaten eingeben und einen Unterschriftsgrund wahlen.

Die Anmeldung hangt nicht vom aktuell in MIRA Cal P angemeldeten
Benutzer ab.

Sign Level 1 x

User Name

Password

Reason

| Approved - |

Comment

# Sign

4 [Unterschreiben] anklicken.

Unterschriftsstufe 1 wird nun in der Spalte Unterschrift des
Objekts angezeigt.

Unterschriftsstufe 2

Die Benutzergruppe Routinebenutzer darf nicht auf Stufe 2
unterschreiben.
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-

Ein Benutzer, der ein Objekt auf Stufe 1 unterschrieben hat,
darf das gleiche Objekt nicht auf Stufe 2 unterschreiben. Das
Objekt muss von einem anderen Benutzer unterschrieben wer-
den.

Die Ansicht Arbeitsvorschrift aufrufen.

Die Registerkarte Unterschriften ¢ffnen oder einen Rechtsklick auf
die gewunschte Arbeitsvorschrift machen. Auf [Unterschriftsstufe
2] klicken.

Die Anmeldedaten eingeben und einen Unterschriftsgrund wahlen.

Die Anmeldung hangt nicht vom aktuell in MIRA Cal P angemeldeten
Benutzer ab.

[Unterschreiben] anklicken.

Unterschriftsstufe 2 wird nun in der Spalte Unterschrift des
Objekts angezeigt.

Alle Unterschriften zuriickziehen

1

Die Benutzergruppe Routinebenutzer darf keine Unterschriften
zuruckziehen.

Die Ansicht Arbeitsvorschrift aufrufen.

Die Registerkarte Unterschriften 6ffnen oder einen Rechtsklick auf
die gewlnschte Arbeitsvorschrift machen. Auf [Zuriickziehen] kli-
cken.

Die Anmeldedaten eingeben und einen Grund fur das Zuruckziehen
wahlen.

Die Anmeldung hangt nicht vom aktuell in MIRA Cal P angemeldeten
Benutzer ab.

Auf [Zuriickziehen] klicken.

In der Spalte Unterschrift des Objekts wird nun Nicht unterschrie-
ben angezeigt.



Bedienung und Betrieb

Unterschriften anzeigen

E Das Anzeigen der Unterschriften von Proben funktioniert
anders, siehe dazu die nachste Vorgehensweise.

1 Die Ansicht Arbeitsvorschrift aufrufen.

2 Die Registerkarte Unterschriften 6ffnen oder einen Rechtsklick auf
die gewUlnschte Arbeitsvorschrift machen. Auf [Unterschriften
anzeigen] klicken.

6.9.3 Benutzerverwaltung einrichten
6.9.3.1 Benutzer verwalten

Allgemeine Informationen

MIRA Cal P verfugt Uber eine integrierte Benutzerverwaltung, die bei der
Erstinbetriebnahme bereits aktiv ist. Fur die Erstinbetriebnahme ist ein all-
gemeines Administratorkonto eingerichtet.

E Benutzername und Passwort flr die Erstinbetriebnahme:
Benutzername: admin
Passwort: Changel!

Die Benutzerverwaltung wird bendétigt und kann nicht deaktiviert werden.
Das bedeutet, dass jeder Benutzer fur die Anmeldung seine eigene
Benutzerkennung verwenden muss. Alle Aktionen werden mit diesem
Benutzernamen protokolliert.

FDA-konforme Einstellungen

Zur Erfullung der FDA-Vorschriften muss eine Benutzerverwaltung konfigu-
riert sein. Sicherheitseinstellungen nach 21 CFR Part 11 kénnen durch Aus-
wahl der entsprechenden Kontrollkastchen aktiviert werden. Damit wer-
den die folgenden Bedingungen eingehalten:

= Bei jedem Programmstart ist eine Anmeldung mit Benutzername
und Passwort erforderlich.

= Benutzernamen mussen eindeutig sein. Einmal eingegebene Benut-
zer konnen nicht geldscht werden.

= Passworter mussen nach einer definierten Giiltigkeitsdauer geandert
werden.

= Passworter durfen nicht wiederverwendet werden. Die letzten 5
abgelaufenen Passworter durfen nicht wiederverwendet werden.
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= Die Anzahl der Anmeldeversuche mit falschem Passwort ist
begrenzt. Erfolgt eine vorgegebene Anzahl an Anmeldeversuchen mit
falschem Passwort, wird der Benutzer automatisch auf den Status
inaktiv gesetzt (der Standardwert ist 3).

Die Passworteinstellungen konnen in der Konformitatskonfiguration fest-
gelegt werden (siehe "Registerkarte Passwort", Seite 53).

H Nur Administratoren haben Zugriff auf den Bereich Benutzerverwal-
tung.

Einen Benutzer erstellen

1 Konformitat » Benutzerverwaltung aufrufen.
2 Zum Erstellen eines Benutzers auf [Neu] klicken.

3 Den Namen eingeben. Eine Benutzergruppe auswahlen. Das Pass-
wort eingeben und bestatigen.

Es gibt die folgenden Benutzergruppen.

= Routinebenutzer
Mit dem Gerat verbinden. Proben aufnehmen und anzeigen, Pro-
ben auf Stufe 1 unterschreiben.
= Laborleiter
Zusatzlich zum Routinebenutzer: Bibliotheken, Trainingssets und
Arbeitsvorschriften erstellen und verwalten. Alle Objekte unter-
schreiben, Audit Trail anzeigen und exportieren, Datenbanksiche-
rung.
= Administrator
Zusatzlich zu Routinebenutzer und Laborleiter: Zugriff auf den
Bereich Benutzerverwaltung. Updates durchfuhren (Firmware-
Aktualisierung, Geratetreiber).
= [T-Admin
Eine eingeschrankte Benutzerebene mit Berechtigungen zur Ande-
rung IT-bezogener Einstellungen, aber nicht zur Modifizierung
oder Erzeugung neuer Daten. Die Berechtigungen umfassen:
— Datenbank verwalten (Speicherort, Sicherungen...)
— Benutzer/Passworter verwalten
— Software-Konfiguration verwalten (Abmeldezeit, Synchron-
isationseinstellungen, benutzerdefinierte Reporte, Datenex-
port...)

4 Der neue Benutzer muss sich bei MIRA Cal P anmelden und sein
Startpasswort andern.



Bedienung und Betrieb
[} Ein Benutzer wird erst dann mit dem Gerat synchronisiert,

wenn er das Startpasswort in MIRA Cal P in ein neues Passwort
geandert hat.

Passworter anderer Benutzer zuriicksetzen (als Adminis-
trator)

1 Konformitat » Benutzerverwaltung aufrufen.

2 Eine Benutzer aus der Liste auswahlen und auf [Benutzer Bearbei-
ten] klicken.

3 Zweimal ein neues Startpasswort in die Eingabefelder eingeben.
4 Der betroffene Benutzer muss bei seinem nachsten Anmeldeversuch

das neue Startpasswort eingeben. Anschliessend muss der Benutzer
ein neues Passwort festlegen.

[} Ein Benutzer wird erst dann mit dem Gerat synchronisiert,
wenn er das bereitgestellte Startpasswort in MIRA Cal P in ein
neues Passwort geandert hat.

Eigenes Passwort dandern

1 Konformitat » Passwort Andern aufrufen.

2 Das alte Passwort eingeben.
Zweimal ein neues Startpasswort in die Eingabefelder eingeben.

Das neue Passwort ist bei der nachsten Anmeldung in MIRA Cal P
aktiv.

Benutzer aktivieren/deaktivieren

1 Konformitat » Benutzerverwaltung aufrufen.
2 Einen Benutzer aus der Liste auswahlen.

3 Das Kontrollkastchen Verfuigbar auswahlen oder abwahlen.

Betroffene Benutzer haben keinen Zugriff mehr auf MIRA Cal P.
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E Ein Benutzer muss nicht automatisch ein neues Passwort einge-
ben, nachdem sein Status von deaktiviert zu wieder verfligbar
geandert wurde. Ist aufgrund Ihrer Unternehmenspolitik ein
Passwortwechsel erforderlich, muss der Administrator das Pass-
wort des gesperrten Benutzers in einem zweiten Schritt manu-
ell zurlcksetzen.

6.9.3.2 Berechtigungen fiir Benutzergruppen

Tabelle 5 x=Ja, o = kann aktiviert werden

Aktion Routinebe- Laborleiter IT Administra-
nutzer tor
Gerat synchronisieren X X X X
Dem Gerat einen Benutzer hinzufligen X X X
Tests durchfthren X X X
Proben &ffnen (verschlusselt) X X X
Proben speichern X X X
Mittelung mehrerer Tests bilden X X X
Tests nachbearbeiten X X X
Proben suchen und filtern X X X
Reporte erstellen X X X
Datensatzaufnahme X X
Gruppenbetrachter X X X
Bibliotheken erstellen und bearbeiten X X
Bibliotheken unterschreiben X X
Trainingssets erstellen und bearbeiten X X
Trainingssets unterschreiben X X
Arbeitsvorschriften verwalten X X
Arbeitsvorschriften unterschreiben X X
Unterschriftsstufe 1 X X X
Unterschriftsstufe 2 X X
Unterschriften zurlckziehen X X
Fruhere Version von Objekten wiederherstel- X X
len
Probenbrowser modifizieren (Ordner) 0 X X
Eingeschrankten Audit Trail anzeigen (nur pro X X X
Objekt)

Vollstandigen Audit Trail anzeigen X X X




Bedienung und Betrieb

Aktion Routinebe- Laborleiter IT Administra-
nutzer tor

Kalibrierung und Systemeignungstest durch- X X X X

fuhren

Systemeignungstest-Archiv anzeigen X X X X

Eigenes Passwort andern X X X X

Benutzer verwalten

Konformitatskonfiguration

Software und Firmware aktualisieren

Datenbank sichern

Datenbank wiederherstellen

Datenbank zurlicksetzen

Sprache der SW andern

Gerateinformationen anzeigen X

Gerateberechtigungen festlegen

Skript ausfihren

Supportdatei erstellen X

Konformitatskonfiguration umfasst (unter anderem):

= Zeitformat
» Passwortrichtlinie

= Speichern von Kommentaren erzwingen

= Zeit fUr automatische Abmeldung
= Synchronisationseinstellungen

= Reporteinstellungen

= Unterschriftseinstellungen

= Standard-Probenspalten

» Datenaufbewahrungsdauer und -einstellungen

= Kalibrierungszeitraum

= Benutzerdefinierte XLST-Reporte importieren

Weitere Funktionen:

= Konfigurationseinstellungen exportieren
= Konfigurationseinstellungen importieren

» Standard-Konfigurationseinstellungen wiederherstellen
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Eine Support-Protokolldatei erstellen

7 Storungen und Storungsbehebung

7.1 Eine Support-Protokolldatei erstellen

Mit Hilfe dieser Funktion kann eine Protokolldatei erstellt werden. Diese
Protokolldatei kann im Problemfall dem regionalen Metrohm-Vertreter
zugesendet werden.

Es muss ein Kalibrierstandard eingesetzt sein.

Ein Supportprotokoll erstellen

Die Supportdatei ist anpassungsfahig:

= Ist ein Gerat angeschlossen, erfasst sie Geratedaten.
= st kein Gerat angeschlossen, erfasst sie nur Computerdaten.

1 Auf Hilfe » Supportdatei Erstellen klicken.

Es wird eine Protokolldatei erstellt. Das kann einige Zeit dauern.

2 Einen Speicherort fir die Datei auswahlen. Auf [Speichern] klicken.
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