INTRODUCTION UVWINLAB



GENERAL

Ce manuel est une introduction au logiciel UVwinlab.A partir de d” exemples vous
deviendrez familiers avec les fonctions principales de ce logiciel.

® Les méthodes de base( une méthode comprend tous les paramétres nécessaires pour une tache analytique
spécifique).

Scan:Balayage pour 1’enregistrement de spectres

Time Drive:enregistrement de 1’ordonnée en fonction du temps (mesures de cinétique par exemple).
‘Wavelength Program:mesures 4 plusieurs longueurs d’onde

Uyl

® Les traitements de données.

® Tes options de visualisation des spectres.



1.1 Préalables.

Avant de démarrer le tutorial, I’ installation du spectrométre, du PC de I'imprimante.et du logiciel
Uvwinlab

doit étre terminée.

Vous trouverez les instructions d’installation dans les documents du spectrophotométre,et dans la
documentation du logiciel UV Winlab.
Vous devrez avoir une connaissance de I’environnement Windows. Vous devrez savoir

= comment démarrer un logiciel a partir de Windows.
= comment utiliser la souris.
= comment déplacer,selectionner et changer la taille des fenétres.
= comment entrer des parameétres
Si vous travaillez avec Windows pour la premiére fois ,lisez la documentation Windows afin de devenir
familier avec cet environnement .
1.2 Avant de démarre:
Avant de démarrer le premier exemple dans le chapitre suivant:
1)Lire les pages de sécurit¢ au début de la documentation du spectrométre.
2)allumer le spectrométre, 1'imprimante et [€PC comme indiqué dans la prochaine section.

3)Démarrer le logiciel UV Winlab comme indiqué dans la prochaine section.

Aprés ces différentes €tapes vous pouvez démarrer le premier exemple du chapitre2.



1.3 Demarrage

Spectrométre
Dyouvrir le couvercle du compartiment échantillon.

2)Vérifier que le frajet du faisceau dans le compartiment échantillon est libre.
-Pas d’objet(cables,etc.) dans le trajet du faisceau;
-portoirs référence et échantillon vides;
-Accessoires correctement installés.
Notes:Si le trajet du faisceau est obstrué pendant la procédure de démarrage ,le spectrométre ne sera pas
intialisé correctement.
3)Fermer le couvercle du compartiment échantillon.
4)allumer 1’appareil.
5)attendre jusqu’a 1’apparition de ’écran d’attente.
Toutes les versions de spectrométre n’ont pas cet écran.
Note: Avant de démarrer les analyses laisser 1a lampe chauffer et se stabiliser pendant 10 minuies environ.
PC,Logiciel et imprimante
1)Allumer le PC et I'imprimante.
2)démarrer MS Windows.
3)ouvrir le groupe contenant 1'icone UV Winlab(normal .ement PE Applications)
4)double cliquer sur I’icone UV Winlab.

Le Pc charge les modules ,Instrument Server,Data Server et Graph Server.

5)A la fin de 'initialisation la fenétre des méthodes est ouverte



1.4 )Arrét du systéme.
Quand vous souhaiteZarréter le systéme;procéder dans I’ ordre suivant:

1) fermer la fenétre des méthodes.
2) sortfr de UV Winlab.

3)La fenétre Data Region apparait.Les données crées pendant la journée sont listées.
Figure 1.1 Fenétre Data region quand on sort de UV Winlab.

= Data Region
Spectra Results
C:\UVWINLABA\DATA\SCANDO1.SP SCANOD2.ASC
SCANDD2.5P

The above listed data have been created during this session.
Choose a SAVE option to save them to disk.

Saveall | |Savaselacted| [ Cancel | [ ExiT




4)Selectionner les fichiers que vous voulez sauvegarder sur le PC Les fichiers qui ne sont pas sélectionnés
seront perdus en sortant de UV Winlab.
a)Si vous voulez sauvegarder tous les fichiers, cliquer sur Select all.
S || P
b)Sélectionner les fichiers que vous voulez sauvegarder(les fichiers sont sélectionnés suivant les
conventions Windows.)

c) cliquer sur Save Selected.
S )

d)Si vous ne souhaitezpas sauvegarder de fichiers cliquer sur Exit.

1.5) La fonction ATDE

Quand vous déplacezla souris sur une icone ou sélectionnez un paramétre dans la méthode , une information
est fournie sur la ligne d’information en bas de 1’écran.

Vous trouverez une information détaillée sur le logiciel et les paramétres dans une aide en ligne. Vous avez
accés A cette aide en utilisant le menu Help ou en pressant la clé F1.



1.6)Quand des accessoires sont installés

Quand des accessoires sont installés dans votre spectrométre,vous trouverez une page supplémentaire

Accessory dans 1'éditeur de méthode.La page Accessoire est utilisée pour controler les accessoires.Un exgmple
est montré ci-dessus.

Quand vous utilisez ce tutorial ,le spectrométre opere sans accessoire. Eteigner tous les accessoires . Vous
n’aurez qu’ 4 selectionner Off pour chaque accessoire.

Figure 1.2 La page Accessoire pour I'injecteur automatique et le systéme d’aspiration.

=[ UV Winlab [CAUVWINLAB\METHOD\SCANTEST.MSC] [=]=
File View Utilities Application Data handling Window Help
‘ Start ][Auiuzem' - Q ;‘ali@I lSehmJ
=] : C:AUVWINLAB\ME THOD\SCANTEST.MSC [+]~ il
SIPPER B
Sipper : @ On 1]{] Sampling time : @n
Autopurge : ® DOn off Delay time : E}’
AUTOSAMPLER
Locations
Autosampler: @ On off First sample : Ijl
wr: [y 5] oo 3]
Flush : @ On ot
Autozero : On © O D
Scan. Inst. Ace. Sample | |
L4
0.0 0. 709 :
Instrument ready




Balayage d’un spectre 2

2.1

22

Au sujet de cet exemple

Le premier exemple introduit les principes opératoires de base du logiciel UV Winlab.Comme
exemple ;nous utiliserons une méthode de balayage pour enregistrer le spectre de 1'acétone.

Cet exemple prend environ 30 minutes.

Matériel nécessaire:

eau désionisée, acétone,fiole jaugée(500ml),pipette, 2 cuves en quartz.

introduction
un balayage de specire est une technique fondamentale en spectroscopie UV/VIS aussi le tutorial

démarre avec cette fonction .
En balayant un spectre vous pouvez déterminer les longueurs d’ondes pour des mesures de

concentration,de cinétiques,etc..



Le logiciel UV Winlab opére en utilisant des méthodes.Pour chaque tache analytique une méthode de base
est présente.(une méthode est un set complet de paramétres pour une tiche analytique).pour balayer un spectre
une méthode de balayage (Scan) est utilisée.

—Un balayage de spectre s’effectue de la maniére suivante:

1. Vous ouvrez 1’édition de méthode pour les méthodes de balayage.

2. Vous éditez la méthode suivant la tache analytique.

3.Vous démarrezla méthode et le spectre est balayé.

4 Les résultats sont affichés dans la fenétre Graph1 et Results.

Dans cet exemple vous balaierez le spectre de 1’acétone.Quand vous balaye gle spectre d une substance
inconnue (comme nous le supposons dans cet exemple) vous devez balayer sur la gamme compléte de longueurs

d’onde; sinon vous risquegde manquer un pic d’absorption.

Aprés I’acquisition du spectre;celui-ci est en mémoire et vous pouvez agrandir n’importe quelle partie du
spectre,créer des listes de pics,effectuer des calculs,etc.

Le chapitre 3 vous introduira au traitement des données.



2.3 acquisition du spectre

__Avant de démarrer I'exemple ;allumer le spectrometre, PC imprimante,et démarrer le logiciel,comme décrit
dans la section 1.3.

2.3.1 Préparation de I’échantillon

Préparer une solution d’acétone dans 1’eau(1/100).
Garde cette solution,elle servira dans les chapitres suivants.
1) pipetter 5 ml d’acétone dans une fiole jaugée de 500ml.
2) compléter avec de I’eau désionisée.

Garder cette solution bien fermée afin d’éviter 1’évaporation.



2.3.2 Ouvr ; r la méthode

1)Aprés le démarrage de UV Winlab, la fenétre des méthodes apparait,listant les méthodes existantes.

Pour chaque type d’acquisition une méthode prédéfinie est présente et les méthodes sont listées sur des pages
séparées:

SCAN(méthode de balayage de spectres), TD(Time Drive,acquisition en fonction du temps), WP( Wavelength
Program ,mesures & plusieurs longueurs d’onde),et CONC(mesure de concentration).

Figure 2.1 La fenétre des méthodes.

=] UV WinLah [+]=
Eile View Utilities Application Data handling Window Help

| lswt HA"“’ZEI m@[lﬁllﬁ] Is"’"pl T[] [

Files

CANT.MSC
SCANTEST.MSE

Fileinfo :
SCAN \ ™ WP CONC
¥
0.0 ).709 : i
Instiument ready Dpen: the method editor for ti

2)Passer d’un type de méthode a I’autre en cliquant sur 1’étiquette correspondante en bas de 1’écran.



3)Cliquer sur 1’icone Scan

Figure 2.2 L’icone Scan.

=[ UV WinLab [~]=
Flle View Ulllities Application Data handiing Window Help

. Methods |~ I- ” *

<= ..

Scan lcon

4) L édition de méthode pour la premi¢re méthode de balayage (scanl) est ouverte. Vous entrez les paramétres
dans cette fenétre.

=] UV Winlab [C:JUVWINLAB\METHOD\scan1.msc] [-1=~
Flle View Utllitles Application Data handling Window Help

Stat || Autozoro | S ;?\"“_ﬂ | Sotem |

=] CAUVWINLAB\METHOD\scan1.msc v~ |
SCAN
Start wavelength : ne Numbes of cpeles : :I
End wavelength : nm
Data interval : ™
OUTPUT
Autoszave : On ® OH Ordinate min. : !E
Autoprint : On @ OH Oidinate max. : [_j
Dizplay : [Overag &
Method info : {Demo scan method shipped with UV WinLab i
Scan. Inst. \ Sample [ &

00.0 0. 709 -

Instrument ready Enter zcan slart mavelength [180.1. 1100.0;

Figurev2.3 La fenétre Edition de méthode.



2.3.3 Modifier la méthode

Les méthodes sont éditées en utilisant 1’éditeur de méthodes Mais cette fenétre n’est pas la seule présente quand
~ on travaille avec UVWinlab.

1)Derriére la fenétre d’édition de méthode ,les fenétres Result, Graphl,et Data region sont affichées sous
forme d’icones.

= UV Winlab [CAUVWINLABYME THOD\SCANTEST.MSC] =1~
Ellc  Yiew Utliiles  Application Data handling  Yindow Help
£ iUVWINLABIMETHOD\SCANTEST.MSC [=]<
SCAN
Start wavelongth : ,... Humber of cyclas : [
End wavelongth : nm
Data interval ; nn
OUTPUT
Autosave : On @ 0K Ordinete min. :
Autopeint ; On @ OH Otdinate max. :
Diper
Method info : [Tutorial text method ]
\ Sean. /\ Inst. [ \Sample /
Eu
| Resutwindow - (Unkited] Graphl Dats Regien
5 Slil
500.0 nm 0.7095 A 21
Instrusment roady Enter scan start wavelength [190.1, 1100.0}

Figure 2-4 Fenétre d’édition de méthode et les icones.

Quand vous ne pouvez pas voir ces icones ,angmenter la taille de la fenétre de UV Winlab,ou utiliser la barre
scroll,
..ou..



2)ouvrer le menu Windows.
En bas ,vous trouverez la liste des fenétres présentes.

=] UV Winlab [CAUVWINLAB\METHOD\scan1.msc] [+]=
File Yiew Utilities Application Data handling Window Help

-' EY . Tile
28 lLAu!mm I 2l E s Cascade B
= | CAUVWINLAB\METHOD\sc| Arrange Jcons —
SCAN 1 ResultWindow - [Untitled) M
? 2 Grapht
Start wavelength : nm 3 Data Reglon
th : [ 1s0.0] 4 Methods
kv sigf - P + 5 CAUVWINLAB\METHOD\scan1.msc
Data interval : nm
OUTPUT
Aulosave : On ® OKF Ordinate min. : 0.000
Autaprint - On @ Off Ordinate max. : 1.000
Display : [Gveilay [2]
Method info : {Demn scan method shipped with UY WinLab J
Scan. Inst. Sample |
+
00.0 ).709 i 0
Inzstrument ready A ges the d windi one above the other

La fonction de chaque fenétre est:
c:\UVWINLAB\METHOD\scan1.msc édition de méthode pour entrer les paramétres des méthodes.

-graphl
affichage des résultats graphiques( spectres par exemple) de la méthode actuelle ou de la commande actuelle.

-ResultWindow
affichage des résultats numériques de la méthode actuelle ou de la commande actuelle

-Data Region

la Data Region est la mémoire temporaire dans laquelle les données sont stockées tant que le logiciel est
ouvert.Quand le logiciel est fermé ces données sont perdues ,4 moins de les sauvegarder sur le disque.



Regardons de plus prés la fenétre:

1)passons d’une fenétre 4 1’autre:

a) cliquer sur la fenétre souhaitée si elle est visible.

...

b)double -cliquer sur 1'icone

..OlL.

c)ouvr r le menu Window et cliquer sur le nom de la fenétre requise.

2) Fermer les fenétres Results,graphl.et data region de nouveau.

3)selectionner une nouvelle fois 1a fenétre d’édition de méthode
appelléeC:\UVWINLAB\METHOD\SCAN1.MSC) en utilisant un des moyens cités en 1)



Edition de la méthode
Maintenant entrons les parametres de la méthode dans la fenétre d’édition de méthode:

1)La fenétre d’édition de méthode comprend plusieurs pages.Passer d’une page a I’autre en cliquant sur les
étiquettes en bas de la fenétre.

2)Entrer les différentes valeurs sur la premiére page,Scan:

[=[ UV Winlab [CAUVWINLABIMETHOD\scan1.msc] -1~
Elle View Utilities Application Data handling  Window Help

L Start i[Aulozem! ,@""E Sutup‘

CAUVWINLAB\METHOD\scan1.msc [+=]
SCAN - ]
Start wavelength : nm Number of cpcles : I:‘
End wavelength : nm
Data interval : 1.00|nm
OUTPUT
Autosave : On @ Of Ordinate min. :
Autoprint : On @ Off Ordinate max. :

Biie:

Method info : [Demo scan method shipped with UV WinLab

<]

Slit
2.0

Instrument ready Enter zcan start wavelength [180.1, 1100.0]

Figure 2-6 Edition de méthode, page Scan



3)cliquer sur I'étiquette Inst.Entrer les paramétres instrumentaux suivants sur cette page

UV Winlab [CAUVWINLABYMETHOD\scan1.msc] [+]=
File Yiew Utilities Application Data handling Window Help

Start Autozero @“ ;??‘ @ @pj

=] C:\UVWINLAB\METHOD\scan1.msc

] M
Calculation factor : |Factor ltl Number of samples :
Fill down [|Defore row || lusent tow
+
Sample Sample Info —
No: \ identity e
1| acetone 1.0000

Instrument ready

Figure 2-7 Edition de méthode, Page Instrument.

4) Cliquer sur I’étiquette Sample.Le nom de 1’échantillon,des informations,et des facteurs de calcul sont entrés
sur cette page.

a) Dans cet exemple vous voulez mesurer seulement un échantillon,aussi utiliser les valeurs par défaut.

b)Dans la colonne Sample Identity entrer le nom de I’échantillon acétone.Ce nom sera aussi utilisé
comme nom de fichier pour le stockage du spectre.



= UV Winlab [CAUVWINLAB\METHODAscan1.msc] [+]=~
Eile Yiew Utilities Application Data handling Yindow Help

| stat ||Autozero | |:| Ql,ﬁ"i@ | setup |

(=] CAUVWINLAB\METHODtscanl.msc [-1= Lt ]
INSTRUMENT B
Ot s Scan et (G [5] e
Lomp UV: ® On oK Smooth : i
Lamp VIS : @ on of
e

\ Scan. [\ Inst / \Sample /

<]

500.0 nm 0.7095 A

Instrument ready Select ordinate mode

Figure2-8 Edition de méthode,Page Echantillon

5)Quand des accessoires sont installés dans votre spectrométre,vous trouverez une page supplémentaire
Accessory Dans ce cas voir section 1.6.

6)Vous avez rentré tous les parametres. Maitenant sauvegardez la méthode.

a)La fenétre d’édition de méthode doit étre active.Ouvrij~ le menu Fichier et cliquer sur Save As(Vous
souhaitez sauvegarder la méthode sous un nouveau nom)



b)Le dialogue Method SaveAs est ouvert. Entrez comme nouveau nom de méthode scantest.

-I Method Savehs w
Filename : Method info :
antest Tutarial test method

[ees | [
scanl

O Auto start

p (S
B Autozero on restore

B Use next autainc. filename ‘ ? Hebp

figure 2.9 dialogue Save As

¢)Vous pouvez en plus sélectionner d’autres options.

Sélectionnez Autozero on restore. A chaque fois que vous réactivez la méthode un autozero ou enregistrement
d’ une ligne de base est effectué avant les mesures.

d)Sélectionnez Use next autoinc.filename Quand vous utilisez des noms de fichiers du type
scan001,scan002.ils seront automatiquement incrémentés et les nouveaux échantillons seront sauvegardés

sous le prochain numéro de fichier libre .

7) Vous pouvez maintenant démarrer la méthode.



2.3.4 Démarrer la méthode

1)Placer une cellule en quartz contenant une solution d’un blanc, en position référence,.Dans ce cas de I'eau
désionisée sera utilisée comme blanc.

2)Cliquer sur le bouton Start.
Le bouton Start devient Stop et un Autozero est proposé.Il est conseillé d’éffectuer une correction de ligne de
base avant de démarrer les mesures.

3) Placer une cellule en quartz contenant également le blanc, en position échantillon. Fermer le capot du
compartiment échantillon.

4)Cliquez sur OK.
Une correction de ligne de base est réalisée de la longeur d’onde maximum a la minimum.

5)Le premier échantillon est demandé.Placer la cuve avec 1’échantillon en position échantillon.
Afin d’éviter 1’évaporation vous pouvez mettre un couvercle sur la cuve ou du papier parafilm.

6)Cliquer sur OK.
L’analyse démarre et le spectre est enregistré. Pendant 1’analyse ,les valeurs d’absorbance sont affichées sur
I’écran et le spectre est tracé en temps reel dans la fenétre Graphi.



7)Minimisez UV Winlab en cliquant sur le bouton correspondant de la fenétre UV Winlab.

— L’application est alors sous forme d’une icone.L’acquisition continue et vous pouvez effectuer d’autres tiches
simultanément.

UV Winlab
[CAUVWINLABA\ME THODAscan1.msc]

8)Double -cliquer sur I'icone UV Winlab.L’application est de nouveau plein écran.

9)A la fin de I’acquisition le bouton Start apparait de nouveau.Le spectre est affiché dans la fenétre Graphi.



2.3.5 Résultats

Quand vous regardez le spectre ;vous pouvez voir que nous avons mal évalué I’échantillon et ainsi nous
n’avons pas selectionné les paramétres optimaux.
L’acétone absorbe dans une gamme réduite de longeur d’onde et absorbe si fort que le spectre est hors échelle
en ordonnée.

= Graph1 [=]-
1.0
(i) acetone.sp
08
06
A
04
02 J

-0

180 400 600 800 1000 1100

Figure 2-11 Le spectre de 1’acétone.

Toutefois les données completessont stockées dans le PC et vous pouvez modifier les échelles dans 1a fenétre
Graph1 pour voir le spectre complet.



Changer I’affichage graphique.
—Pour changer I’affichage graphique procéder de la maniére suivante.

1)Cliquez sur I'icone Expansion d’ordonnée ,ou ouvrez le menu View et cliquez sur Expand Ordinate.

=] UV Winlab [CAUVWINLAB\METHOD\SCANTEST.MSC] [=]~
Flle View Utililes Application Data handling Window Help

| ~vo==o | Q][O [ 1) FMEREBIE I?IF“HEI E
l ?:] (Decendozen

=1

Expand QOrdinate lcon

Figure 2-12 L’icone Expand Ordinate(Expansion Ordonnée.)

2)L’échelle Ordonnée est agrandie. | =1 Graph1 / [=f=
30

25
20§ |l

Nl

ui
WL

180 400 600 800 1000 1100
nm

Vous pouvez aussi cliquer sur I'icéne Expand Ordinate au cours de I’acquisition et adapter 1’échelle en temps
reel.



La fenétre Graphl contient des informations supplémentaires sur le spectre.

1)Cliquer sur le bouton d’information situé 4 la gauche du nom du spectre.Une fenétre d’ information
contenant les parameétres d’acquisition du spectre apparait.

Figire 2-14 Les parametres du spectre.

[=-:| Status Information

Name : C:\UVWINLAB\DATA\ACETOMNE.SP
Crealed : 29.09.1994
Analyst : PECSS Format
Description
16:10:00 94/09/29

Abscissza : nm Ordinate : A
Start : 1100.00 Max : 2.96
End: 190.00 Min : -0.00
Interval -1.00 Points - 911

2)Cliquer sur Instrument.
Les paramétres instrumentaux utilisés pour enregitrer le spectre sont indiqués.



]

Instrument Specific Information

Instrument Model: Lambdal2
Instrument Serial Number
Instrument Software Version
Sean Speed: 960.00 nm/min
Filter Response: 0.50

SE Width: 1.00 nm

Smooth Bandwidth: 2.00 nm
NIR Sensitivity: 7

Cycle Time: 0.00 min

Cycle Number: 1

Number of Cycles: 1
Accessory:

Cell Number: 1

Autosampler Sample Number
Temperalure

TD Wavalength: 1100.00 nm

Lamps: UV/Viz

Figure 2-15 Les paraméires instrumentaux.

3)Cliquer sur Close.
La fenétre Status information apparait de nouveau.

4)Cliquer sur Close.

Imprimer le spectre.

Vous pouvez imprimer le contenu d’une fenétre active. Utiliser cefte option pour imprimer le spectre.
1)La fenétre Graph1 doit étre 1a fenétre active.

2)Ouvrer la fenétre File et cliquer sur Print.L ¢ spectre dans la fenétre Graph1 est imprimé.

Sauver le spectre
Vous pouvez sauvegarder le contenu d’une fenétre active. Utilisez cette option pour sauvegarder le spectre.

1)La fenétre Graphl doit étre active
2)Ouvrez le menu File et cliquez sur Save.Un dialogue est ouvert.

3)Entrer acétone comme nom de fichier ,laissez les autres valeurs par défaut et cliquez sur OK Le spectre est
sauvegardé.



La fenétre des résultats.
Maintenant jettons un oeil sur la fenétre Results:

1)Cliquez sur la fenétre Results si une partie de celle-ci est visible,
..ou

Ouvrir le menu Window et clique sur ResultWindow.

2)La fenétre Results est affichée ci-dessous.Elle contient les informations sur le spectre enregistre.

Figure 2-16 La fenétre Results.

=] ResuliWindow - C:\UVWINLAB\templacetone RSC |

SCAN

Date: 14.11.1994

Tine: 16:17:56

Method: SCAN

Ordinate mode: A

Start: 150.0 nn

End: 1100.0 nm

Interval: 1.00 nm

Slit: 2.00 nm

Scan Speed: 240.0 nm/nin
Sample ID

acetone

e |




La fenétre Data Region

—Finalement regardons la fenétre Data region.

1)Cliquer sur I’icone Data Region si elle est visible,
..OW..

Ouvrez le menu Window et cliquer sur Data Region.

2)La fenétre Data region contient 2 pages,listant les fichiers résultats (Res.)et les fichiers spectre(Spec.). Vous
passez d'une page a I'autre en utilisant les étiquettes en bas de I'écran.

Figure 2-17 La fenétre Data region.

=] UV Winlab [C:{UVWINLAB\METHOD\scan1.msc] [=]=
Elle View Utilitles Application Data handling Window Help

o] ] L]

Data Reglon ==

Spectra

CAUVWINLAB\DATAVSCANOO1.5P
ACETONE.SP

1100.0 nm

Inztrument ready

3)Fermer la fenétre Data Region.



La fenétre des méthodes.

Retournons a la fenétre Methods:

1)Ouvrez le menu Window et cliquez sur c:\UVWINLAB\METHODS\SCANTEST
2)Fermer la fenétre d’édition de méthode.

3)La fenétre Methods apparait de nouveau.Il y a une nouvelle méthode de balayage, scantest. Vous
l'avez sauvegardé précedement.

4)Double-cliquez sur le nom de la méthode scantest.

5)La fenétre d’édition de méthode apparait de nouveau. Double-cliquez sur le nom de la méthode dans la fenétre
Methods est une maniére d’ouvrir le fenétre de 1’éditeur de méthode.

6)Fermer de nouveau 1’édition de méthode.



Visualisation du spectre.

3.1 au sujet de cet exemple.

Dans cet exemple ,nous allons regarderde plus prés le spectre de I’acétone enregistré dans le chapitre
précédent.
Nous allons utiliser les options View et Data handling pour agrandir le spectre,étiquetter les pics et ajouter du
texte dans le spectre.
Cet exemple prend environ 30min.

3.2 Introduction.

UV Winlab vous permet de changer les échelles de tracé du spectre.
Vous pouvez agrandir les bandes intéressantes ,superposer plusieurs spectres,déplacer un curseur vertical et
horizontal,et ajouter du texte au spectre.

Les spectres peuvent de plus étre traités avec les commandes du menu Data handling: Vous pouvez créer une
liste de pics , et lister toutes les données du spectre. Vous pouvez également effectuer des calculs sur le spectre.



3.3 Visualisation du spectre.
~ 3.3.1 Quand votre travail a été interrompu.

Avant de commencer cet exemple ,allumez le spectrométre,PC.imprimante,et démarrez le logiciel UV Winlab
comme décrit dans la section 1.3(page 1-3)

3.3.2 ouvrez le spectre.

ouvrez le spectre de 1’acétone que vous avez enregistré dans le chapitre précedent:
1) Ouvrez le memu File.Cliquez sur Open...

2) Selectionnez le fichier acetone.sp

3)Cliquez sur OK.

— File Open
Filename : Sort by Directory :
lam.lp J name 4 c:\uvwinlab\data / s
acelone.tp + i |
azorubll.sp o -a-]
=
scan001.sp —
tartrall =p =1
tdrive.sp
e
[spectral”.zp) 12
SEARCH
Info string: : Date from [ Jte:] [] | stow
Fienamse Info

Figure 3-1 Le dialogue File Open.



4)Le spectre est lu a partir du disque dur et affiché dans la fenétre Graphl
5)Ouvrez le menu Windows et cliquez sur Data region.

6) La fenétre Data region apparait .La Data region contient le spectre acetone.sp.

3.3.3 Genérer une liste des pics
Quelques fois vous devez connaitre la position exacte des bandes d’absorbance;par exemple pour
selectionner  les longeurs d’onde analytiques pour les méthodes de concentration.Un moyen d’obtenir ces
données est de créer une liste de pics.
1)La fenétre Graph1 doit étre la fenétre active.
2) Ouvrez le menu Data handling et cliquez sur Peak...

3)Le dialogue Find Peaks apparait. Utilisez les paramétres par défaut,et cliquez sur OK.

Figure 3-2 Le dialogue Find Peaks.

=] Find peaks
Dataset : C:\UVWINLAB\DATA\ACETONE.SP

Threshold : 0.100

V

Start wavelength : nm
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Label : Peak Basze @ Both ? Help

Display : @ Abscissa Ordinate Both




4)Les maxima et minima sont pointés . Vous pouvez déplacer les labels des pics avec la souris.

= Graphl [=]~
T
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25 1119299
20 | 26195
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Figure 3-3 Spectre avec les labels des pics

5)Pour imprimer le spectre avec les labels ,ouvrez le menu File et cliquer sur Print.
Vous pouvez imprimer toute fenétrejdive de ceite maniére.

6)Déplacer la fenétre Results devant.(Rappel:pour le faire ;vous pouvez cliquer sur une partie de la fenétre si
celle-ci est visible;oun ouvrir le menu Window et cliquer sur ResultWindow).

7)La liste des pics est affichée dans 1a fenétre Results.

(Les résultats numériques sont toujours affichés dans la fenétre Results,
que ce soit pour des résultats d’'une mesure ou tout autre commande).
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Figure 3-4 La liste des pics

8)Sauver la liste des pics.Ceci -ci se fait de la méme maniére que pour un spectre.
a)La fenétre Results doit étre la fenétre active.

b)Ouvrir le menu File et cliquer sur Save.

c)Entrer un nom de fichier (par exemple scanlst) et cliquer sur OK.La liste des pics est stockée
sous le

nom sélectionné avec 1’extension .Is.

Vous pouvez sélectionné le contenu de toute fenétre active de cette maniére(y compris les fenétres
graphiques)

9) Déplacer la fenétre Graph1 sur le devant( voir étape 6).

10) Ouvrir le menu View.Cliquer sur Clear peaks labels.Les annotations sont éliminées du spectre.

Si les annotations ne sont pas éliminées ,vérifier que le spectre est sélectionné;un spectre est selectionné
quand le nom du fichier dans la fenétre Graph1 est souligné Pour sélectionner un spectre ,cliquer sur le nom
du fichier.



3.3.4 Agrandir un Spectre

Le spectre de I"acétone ci-dessous n’est pas présenté d une maniére optimale:

Le pic est coincé dans le coin gauche du graphique et 1a majorité du spectre montre une ligne de base
plate.

Nous allons voir dans cette section trois maniéres d’optimiser la présentation du spectre. Chaque maniére a
ses

propres avantages pour différentes applications.
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Figure 3-5 Le spectre de I’acétone.

Utilisation des curseurs et du dialogue Format Graph
Vous pouvez entrer les échelles du Graph1 asnuellement,en utilisant le dialogue Format Graph.Cette option
est utile quand vous voulez standardisei~1a sortie de vos spectres.

Avant d’entrer les valeurs de tracé du graphe ,vous devez connaitre 1’echelle de votre spectre.Une maniére
d’obtenir ces données est d’utiliser les curseurs vertical et horizontal.



1)Cliquer sur I’icone du curseur Vertical Une ligne verticale apparait(le curseur) et les valeurs d’absorbances
et de longueurs d’onde correspondant 4 la position du curseur dans le spectre apparaissent en bas du graphe.

=] UV Winlab [CAUVWINLAB\METHODAS CANTEST.MSC] I-1-
Elle View Utlitles Application Data handling Yindow Help

[worses| |l 1]l HRGIR & BEE

Graph1 *= Flel B

20
] (Desan®2.on
1B.i

Vertical Cursor Icon

Figure 3-6 L’icone du curseur vertical.

2)Déplacer la fleche de 1a souris sur le curseur. Appuyer et maintenir appuyé le bouton gauche de la souris et
déplacer le curseur.

3)Au fur et 2 mesure que le curseur se déplace ;les valeurs d’absorbances et de longueurs d’onde varient
indiquant constamment Ia position du curseur.
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Figure 3-7 Le spectre avec le curseur vertical.



4)Deplacer le curseur a la gauche du pic d’absorbance de I'acétone et relacher le bouton de la souris.Noter la
valeur de longueur d’onde(approx 210nm).

5)Déplacer le curseur a la droite du pic d’absorbance de I’acétone et noter la valeur de longueur d’onde(approx
350nm).

6)Cliquer sur I'icone du curseur vertical Le curseur disparait.

7)Ouvrir le menu View et cliquer sur Horizontal Curser .Le curseur horizontal apparait.

8)Déplacer le curseur sur le maximum du pic et noter la valeur d’absorbance.(Approx 2.8 A).

9)Ouvrir le menu View et cliquer sur Horizontal Cursor pour le faire disparaitre.

Vous connaissez maintenant les valeurs pour présenter le spectre et vous pouvez ouvrir la fenétre Format
Dialog.

1) Cliquer sur 1’icone Format Graph(ou ouvrir le menu View et cliquer sur Format Graph).

Figure 3-8 L’icone Format Graph
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2)Entrer les valeurs suivantes:

b Format Graph
Abscissa Range Ordinate Range V oK
Right Boom [ a00] | P60
[ Autorange [J Autorange ? Help

Figure 3-9 Le dialogue Format Graph

3) Cliquer sur OK .Le spectre apparait comme ci-dessous.
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Figure 3-10.Le spectre optimisé.



4)Maitenant imprimons le spectre a cette échelle.
a)La fenétre Graphl doit étre la fenétre active.

b)Ouvrir le menu File et cliquer sur Print.

c)Le spectre est imprimé.
(Vous pouvez imprimer toute fenétre de cette maniére)

5)Cliquer sur I’icone Previous Scale.Le spectre est retracé avec 1'échelle précédente.

=] UV Winlab [CAUVWINLAB\METHOD\SCANTEST.MSC]
File VYiew Utilities Application Data handling Window Help

i R B[ el s == 3] v nec]
| Graphl [-1- 'l ! 2
] i

| Autozeio
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Figure 3-11 L’icOne Previous scale

La commande Format Graph est trés pratique si vous voulez imprimer tous les spectres avec la

méme
échelle.Une manicre plus rapide d’agrandir un spectre est d’utiliser la fenétre Radar.



La fenétre Radar

La fenétre Radar vous permet d’agrandir une partie du spectre et conserver une vue du spectre
complet.

1)Cliquer sur I'icone Radar(ou ouvrer le menu View et cliquer sur 1a Radar Windows).

Figure 3-12 L’icone Radar
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2)La fenétre Radar apparait, montrant le spectre entier et un rectangle. Le rectangie est utilisé pour
agrandir.

3)Vous pouvez agrandir la taille du rectangle.Déplacer la fléche de 1a souris sur le bord droit du

rectangle. Appuyer sur le bouton gauche de 1a souris et maintenir appuyé .Changer la taille du
rectangle en déplacant la souris.

4)Répéter 1’étape 3 pour le bord gauche,jusqu’a ce que seul le pic d’absorption de 1’acétone soit
inclus et

que le spectre soit approximativement semblable a la figure3-13.



Figure 3-13 La fenétre Radar.
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5)Le spectre dans la fenétre Graphl montre uniquement la partie sélectionnée, le pic a été agrandi.

6)Cliquer de nouveau sur I'icone Radar pour fermer la fenétre Radar.

T)Cliquer sur I'icone Previous Scale.Le spectre est retracé avec I’échelle précédente.



Le « Zoom »- La maniére la plus rapide.

Quand vous n’avez pas besoin d'une vue compléte du spectre la maniére la plus rapide
d’agrandir un spectre est la suivante:

1)Cliquer sur la fenétre Graphl.

2)Tracer un rectangle autour de la partie du spectre que vous voulez agrandir.
a)appuyer sur le bouton gauche de la souris et déplacer la fléche .

b)Un rectangle apparait.
c)Changer la taille du rectangle en déplagant la souris et en maintenant le bouton gauche
de
celle-ci appuyeé.
d)Si le rectangle n’est pas parfaitement dans la bonne position,déplacer la fléche dans le
rectangle,appuyer sur le bouton gauche et déplacer le rectangle vers la bonne
position;

comme montré ci-dessous.
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Figure 3-14 Le rectangle pour le Zoom

3)Double- cliquer dans le rectangle.

4)La partie sélectionnée dans le triangle est agrandie et affichée dans la fenétre Graph1.



3.3.4 Ajouter du texte dans le spectre

Vous pouvez ajouter du texte dans un spectre.Une autre maniére d’écrire des commentaires est
d’utiliser le Report Builder,qui sera introduit dans le chapitre 7.

1)Cliquer sur I’icone Add Text.

=] UV Winlab [CAUVWINLAB\METHOD\SCANTEST.MSC] IBE
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2)Le dialogue Add Text apparait.Entrer le texte Acétone (par exemple),et cliquer sur OK.
Le texte est ajouté dans le spectre.

=] Graphl [«]=
24 o
ac ne

/\\
15 /

A / Acetone \
05 \

04 / K
212 240 280 320 360
nm

Figure 3-16 Le spectre agrandi avec du texte,

3)Vous pouvez ' déplacer le texte en le faisant glisser avec la souris.



3-4 Résumé

Dans ce chapitre nous avons utilisé les commandes du menu View pour agrandir un spectre.
e Nous avons vu trois maniéres d’agrandir une partie du spectre.

e Nous avons utilisé les curseurs vertical et horizontal.
e Nous avons crée une liste de pics.

e Nous avons ajouté du texte a un spectre.

3-S5 La prochaine étape

Si  vous le souhaiter ,vous pouvez terminer ce manuel maintenant. Vous trouverez en section 1-4 la
procédure pour fermer le logiciel.

Si vous souhaitez continuer,commencer avec le prochain exemple; une mesure d’absorbance en
fonction du
temps.



Mesures en fonction du temps
4

4-1 Au sujet de cet exemple

Dans cet exemple nous utiliserons une méthode Time Drive pour simuler une réaction

enzymatique et enregistrer 1’absorbance en fonction du temps de 1’échantillon.
L exemple prend environ 20 & 30 min,

Matériel nécessaire:
Craie, eau désionisée,2 cuves quartz.
4-2 Introduction

Les mesures Time Drive sont effectuées en suivant 1’absorbance d un échantillon pendant
une période donnée et en enregistrant la courbe .Cette méthode est utilisée pour suivre
les réactions cinétiques.Un exemple de courbe (absorbance en fonction du temps ) est
montré en figure 4-1.

AN

f

Time
Figure 4-1  Typical Time Drive Curve

Figure 4-1 Courbe Time Drive



Dans ce manuel nous simulerons une réaction de cinétique en mesurant 1’absorbance d’une
suspension de craie .Au fur et 4 mesure que la craie tombe ,la solution devient plus
transparente, et 1’absorbance diminue.La courbe obtenue est similaire 4 celle d’une réaction
enzymatique.

Pour enregistrer 1a courbe ,nous utiliserons la méthode Time Drive.
La méthode est utilisée de la méme maniére que la méthode Scan dans le chapitre 2:

1. Vous ouvrez 1’éditeur de méthode pour la méthode Time Drive.
2.Vous éditez la méthode suivant la tache analytique.
3.Vous démarrez la méthode et 1a courbe de Time Drive est enregistrée.

4 Les résultats sont affichés dans les fenétres Graphl et Results.



4-3 Effectuer une mesure de Time Drive.
4-3-1 Aprés une interruption
Avant de démarrer cet exemple ,allumer le spectrophotométre ,le PC,et 1'imprimante,
et démarrer le logiciel UV Winlab,comme indiqué dans la section 1.35.
4-3-2 Préparation de I’échantillon.
1) Prendre un morceau de craie(craie de tableau).

2)Gratter un peu de craie avec une spatule pour obtenir de la poudre.
La poudre devra étre fine et homogene.

3)Mettre en suspension de la craie. Vous devrez préparer cette suspension
immeédiatement avant de démarrer 1’analyse.

4-3-1 Ouvrir la méthode

1)Cliquer sur I’icéne Time Drive

=T UV WinLab [-]~
File Yiew Utllities Application Data handling Window Help

start || Autozero | [TIJ[ 2] 22| [setoe |

=| Methods [-1-1

= |

Time Drive lcon
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Figure 4-2 L’icone Time drive.

2)La fenétre de I'éditeur de méthode(td1) apparait. Changer les paramétres de la
méthode dans cette fenétre.



4-3-4 Modifier la méthode

La méthode par défaut de Time Drive doit étre modifiée pour mesurer la
suspension de craie.

1)Entrer les paramétres dans la fenétre de 1’éditeur de méthode.L éditeur de

methodes comprend plusieurs pages.Pour passer de 1’une 3 I’autre;cliquer sur
les étiquettes correspondantes.

2) Entrer les valeurs suivantes sur la premiére page, Time Drive page:

=] UV Winlab [CAUVWINLAB\METHOD\TDTEST.MTD] [~1=
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Figure 4-3 Fenétre de 1’éditeur de méthode, page Time Drive.



3)Cliquer sur I'étiquette Inst .Entrer les paramétres instrumentaux suivants
sur cette page:

= UV Winlab [CAUVWINLAB{METHOD\TDTEST.MTD] 1=
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Instrument ready Opens the method editoi to sot paramsters for wavelength progie:

Figure 4-4 Fenétre de 1’éditeur de méthode,page Instrument.

4)Cliquer sur 1’étiquette Sample. Sur cette page ,vous rentrez le nom de
1 *échantillon; les informations sur 1’échantillon;et les facteurs pour les
calculs.Dans cet exemple nous voulons mesurer un seul échantillon;aussi
nous utiliserons les valeurs par défaut.La colonne Sample Identity sera
utilisée comme nom de fichiers pour le stockage des données.

5)Si des accessoires sont installés sur votre spectrophotométre;vous aurez une
page Accessory supplémentaire. Dans ce cas ,voir la section 1-6.
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Figure 4-5 Fenétre de I’éditeur de méthode,page Sample

6)Vous avez entré tous les parametres .Maintenant sauvegardez la méthode.

a)La fenétre d’édition de méthode doit étre active.Ouvrez le menu File ;
et cliquer sur Save as (pour sauvegarder la méthode sous un nouveau
nom).

b)Le dialogne Method SaveAs apparait. Entrez tdtest comme nouveau
nom de fichier.

c)Vous pouvez sélectionne.7.-autres options.
Sélectionnez Autozero on restore .A chaque fois que vous rappellerez
la méthode ,un autozero ou une correction de bruit de fond sera
effectué avant I’analyse.

d)Sélectionnez Use next autoinc.filename.Quand vous utilisez des noms
de fichiers du type td001,td002 le numéro sera automatiquement
incrémenté et un nouvel échantillon sera sauvegardé sous le premier
numéro libre.

7)Vous pouvez maintenant démarrer la méthode.



4-3-5 Démarrage de la méthode

Vous étes maitenant prét pour démarrer le méthode.

1)Cliquer sur le bouton Setup.
Le spectrophotometre est préparé pour les mesures.La longueur d’onde requise est
sélectionnée ainsi que tous les autres paramétres. Cette option est trés utile quand vous
effectuez des mesures de cinétiques :1a mesure est immédiatement démarrée quand on
clique sur le bouton Start.

2)Placer une cuve quartz contenant un blanc dans la position de référence.
Dans ce cas utilisez de I’ean désionisée comme blanc.

3)Cliquer sur le bouton Start .

Une correction de bruit de fond(autozero) est requise.C’est une bonne pratique analytique
d’effectuer un autozéro avant de démarrer 1’analyse.

4) Placer une cuve quartz contenant un blanc dans la position échantillon et refermer le
capot. Vous devrez par la suite utiliser la méme cuve pour 1"échantillon.

5)Cliquer sur OK.
Un autozéro est effectu€ a la longueur d’onde sélectionnée.

6)La premiére solution €chantillon est requise.
Mettre de la poudre de craie dans la cuve;et remplir la cuve avec de 1’eau déionisée.
Agiter bien pour créer une suspension.

7)Placer rapidement la cuve contenant 1°échantillon en position échantillon et fermer

le couvercle.

8)cliquer sur OK .
L’analyse est démarrée et 1a courbe Time Drive est enregistrée Pendant 1’analyse la
courbe est affichée dans la fenétre Graphl.

9)Quand la valeur d’absorbance ne varie plus-ce devrait étre le cas aprés 2 a 3 minutes-
arréter la méthode:Cliquer sur le bouton Stop et confirmer 1’arrét en cliquant sur OK .

10)Les résultats sont imprimes.



4-3-6 Résultats

La fenétre Graphl montre la courbe Time Drive.Les valeurs d’échelle

selectionnées pour le graphique ne sont probablement pas les bonnes.
Optimisons la représentation graphique:

1)Cliquer sur I’icone Expand Ordinate pour modifier 1’échelle des
ordonnées.

2)Cliquer sur I'icone Expand abscissa pour modifier 1’échelle des abscisses.
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Figure 4-6 Les icdnes Expand Ordinate et abscissa

3)La courbe de Time Drive est optimisée.

Figure 4-7 La courbe Time Drive
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La courbe de Time Drive de la simulation est montrée en figure 4-7. Au fur et 4 mesure
que craie dépose ;I’absorbance diminue.

11 est probable que votre courbe est différente.

Du fait de la différence de taille des particules;]’absorbance maximale au début de la

mesure est probablement différente et 1a diminution d’absorbance est plus lente ou plus

rapide.

Si vous avez manqué la diminution presque linéaire initiale de 1’absorbance;refaites

I’analyse en démarrant la mesure le plus rapidement possible aprés avoir agité la
solution.

Regardons la fenétre Results:
1)Cliquer sur la fenétre Results si une partie de celle ci est visible,
..ou ...

Ouvrez le menu Window et cliquer sur Resultwindow.

2)La fenétre Results contient les données numeériques de 1la méthode
Time Drive.



