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TitriSoft 2.5

Allgemeine Bemerkungen

TitriSoft 2.5 erlaubt die Titration mit folgenden Schott Titratoren, Blretten und
Probenwechslern:

TitroLine alpha plus
TitroLine alpha
TR 250

T 110 plus

T 200

T110

T Universal
T97

TW alpha plus
TW alpha

TW 280

Die Titrationen werden dabei von der Software gesteuert. Dabei werden
Messeingange der Titratoren und Biretten in den Methoden unabhé&ngig
voneinander verwendet. Damit sind fur eine Titration Messeingénge eines Titrators
definierbar, wahrend das Titrier-Reagenz aus einer anderen Burette dosiert wird

Die Hardware wird in einer Reihe an einer seriellen Schnittstelle des PCs
angeschlossen. Das Konzept heil3t ,Daisy Chain®. Dabei wird die serielle
Schnittstelle des PCs mit der RS-Schnittstelle 1 des ersten Geréates (Titrator, Blrette
oder Probenwechsler) verbunden, die RS-Schnittstelle 2 des ersten Gerates mit der
RS-Schnittstelle 1 des zweiten Gerates. Jedes Gerat bendtigt eine andere Adresse.
Da bis zu 16 Adressen zur Verfliigung stehen, kénnen bis zu 16 Gerate
angeschlossen werden.

Achtung: TitroLine alpha muss das letzte Gerét in einer solchen Reihe sein!
Eine solche Reihe von Geréaten wird ,Konfiguration® genannt!

Die Kabel kénnen mit ihren Bezeichnungen aus den Gebrauchsanleitungen oder
auch der Preisliste entnommen werden.
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PC-Anforderungen far TitriSoft 2.5

TitriSoft 2.5 erfordert:

64 MB RAM

600 MHz Processor

10 GB Festplatte

WIN 98, WIN NT 4.0 Service pack > 5.0, WIN 2000, WIN XP

MS Internet Explorer 6.0 oder neuer oder Installation der MS Data Access
Software (Der Treiber steht im TitriSoft Verzeichnis zur Verfigung)

Wenn andere Programme parallel verwendet werden, wie z.B. MS EXCEL ist m,ehr
Speicher erforderlich. Wir empfehelen 128 MB RAM.
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Installation

Um die Software einsetzen zu kénnen sind folgende Schritte erforderlich:

Die Hardware an den PC anschlielRen.
Die Software installieren.
Die Methoden und Arbeitslisten konfigurieren.

Der Anschluss der Hardware wurde schon kurz im ersten Teil beschrieben. Die
Installation der Software erfolgt analog der Installation auch anderer Software auf
einem PC.

Nach Start des WINDOWS EXPLORERSs wird die Installation durch Doppelklick der
linken Maustaste auf die Datei “setup.exe” auf der Installations CD gestartet.
Danach fuhrt die Installationroutine durch verschiedene Fenster, die fur eine
erfolgreiche Installation bestatigt werden missen.

Die verschiedenen Bildschirme sind:

- Lizenz Vereinbarung

- Letzte Informationen zu Anforderungen oder andere Hinweise

- Anwender Name und Firmen Name

- Installationsverzeichnis und Festplatte

Wir empfehlen, die Informationen sorgfaltig zu lesen und mit allen Einstellungen zu
bestétigen. Danach beginnt die Installation automatisch in das festgelegte
Verzeichnis:

"c:\\Programme\Schott Geraete GmbH\TitriSoft 2.5”

Nach dem Setup kann die Setup Routine verlassen werden. Ein Neustart der
Software ist nicht erforderlich.

TitriSoft kann jetzt unter “START”, PROGRAMME?”", “TitriSoft 2.5” gestartet werden.

Beim ersten Start muss das Verzeichnis fur die TitriSoft Datenbank ausgewahit
werden. Der Ort der Datenbank kann frei gewahlt werden, kann also auch auf dem

Server liegen.

offnen a8 x|

Suchen in: | (=3 2003_05_16 5] «@mem-

E:TitriSofty2s. mdb

Dateiname: ITitriSthv25.mdb j Oifnen I
Dateityp: I",mdb j Abbrechen |

v
Auswahl| des Datenbank-Verzeichnisses
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TitriSoft 2.5

Es muss die Datei:"TitriSoftv25.mdb” ausgewéahlt werden. Nach dieser Auswabhl
erscheint das Login-Fenster von TitriSoft. Gegebenenfalls muss es aus der Task-
Leiste mit der Maus aktiviert werden:

TitriSoft Symbol
wird das TitriSoft
Login-Fenster

togin 8 x|

Durch Klicken mit
der Maus auf das \ " OF. I X Cancel |

Ilzer name Iuser j

Pazzword I

\

aktiviert.
\ 3,81 MB W2 Arbeitsplatz
... || Be.. EN¥YcR@206

Login of TitriSoft

Fur den ersten Gebrauch sind einige Anwendernamen mit Ihrem Passwort

vorgegeben:

Name Passwort Level

op op Operator, Anwender (Kann Titrationen im Titrationscenter
starten)

user user User Fachanwender (Erstellt zusatzlich Konfigurationen,
Methoden und Arbeitslisten)

ad ad Administrator (Kann zusatzlich Konfigurationen oder
Methoden l6schen)

Seite 6 of 38




TitriSoft 2.5

Allgemeines Vorgehen

Das Hauptmenu der Software ist der “Navigator”. Der “Navigator” enthalt die Center
von TitriSoft:

Titrations Center (Titration Center)
Datenbank (Revision Center)
Methoden Center (Analysis Center)
Hardware Center (Maintenance Center)

@ Navigator By senc @) ek
SCHOTT
Titration Center

Revision Ceinter Anahysis Conter Maintenarice Center

st A ELH T B EEEEBeBE || Fiewenre | — Wbk | LHENS»RO5T0 o

Die allgemeine Bedienung der Software folgt der des WINDOWS “Explorer”, wie auf
der linken Seite der Abbildung zu sehen ist. Die Inhalte werden dann auf der rechten
Seite als Details angezeigt.:

I Titration controller TitriSoft 2,50 - [Maintenance Center]

¥ bavigator Maintenance Center
EI_@C figurations | B cofiustion

E‘..Q‘%‘ Sydtem tracer C.onﬁguratmnssl

‘|TL alphia plus with Sample Ch\alqger
il

Der Explorer Teil

des Eensters. Die Das Hauptfenster. Hier
Details der werden die Namen der
markierten Zeile einzelnen

werden auf der Konfigurationen
rechten Seite angezeigt

angezeigt.
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Der erste Schritt ist die Erstellung einer Hardwarekonfiguration im “Hardware
Center”. In einer solchen Konfiguration werden die Titrationseinheiten (Titratoren,
Birette,..) definiert und auf Knopfdruck automatisch gescannt. In diesem Center
werden zusatzlich Anwender definiert und die Log-Dateien kdnnen eingestellt
werden.

In der Software kdnnen drei verschiedene Anwenderebenen zugeordnet werden:

Operator:  Kann Titrationen starten, Arbeitslisten konfigurieren, Ergebnisse
drucken und dokumentieren

User: Kann alle Funktionen der Software benutzen auRer Loschen von
Konfigurationen, Arbeitslisten, Methoden oder Titrationsergebnissen.
Administrator: Hat die Rechte eines “Users” und kann zuséatzlich Léschen.

Nachdem die Hardware einer Konfiguration eingescannt wurde, ist es moglich
Methoden zu erstellen. Dies erfolgt im “Analysis Center”. Im Analysis Center
werden definiert:

Methoden
Reagentien
Variablen

" Titration controller TikriSoft 2.50 - [Analysis Center]

I avigator Analysis Center

| | Analysis,|
+ E TitroLine alpha pluz | m—
- E Results ,Jf}:i Mg
b Themical: = Import
% lobals | Export
«[Br Shmple data E %
@ Print
- Delete
x
Zwei Konfigurationen Hier kbnnen neue
und die Variablen des Methoden erstellt
Systems werden

Die Methode wird aus sogenannten Methodenelementen erstellt. Die beiden
wichtigsten Elemente sind Titrationsbausteine und Berechnungen. Ein
Titrationsbaustein beinhaltet alle Titrationsparameter, die eine Titration beeinflussen:
Endekriterien, Titrationsgeschwindigkeit, Messeinheiten, Volumenkontrolle des
Titriermittels und die Auswahl des Titrators oder der Burette. In der Berechnung
konnen sowohl alle Aquivalenzpunkte und Endpunkte als auch alle variablen des
Systems zur Ergebnisberechnung verwendet werden.

Der nachste Schritt ist die Erstellung einer Arbeitsliste. Die Arbeitsliste wird im
“Titration Center” erstellt und beinhaltet alle Informationen, wie die Probe behandelt
werden soll und wie das Ergebnis dokumentiert werden soll. Es ist sowohl eine
Einzeltitration einstellbar als auch die Bearbeitung mit dem Probenwechsler. Die
Dokumentation kann als Ergebnistabelle, Liste mit kleinen Kurven oder auch als
Einzeltitration mit grof3er Grafik erstellt werden.
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' Tration contralles Tileisaft 2,50 [ TEFatfas Cantar]

B oo Titration Center £, mne @) oo
- “-‘;':;“ Sangbakt P Soat

Sample [ | Sutings | Proparkac |

1 Flagedy Esanipla Task 2 o | Bmdp 11,548
Auswahl der Eine Probenliste
Konfiguration fertig zum Start

Nach einer Titration werden die Titration und die Ergebnisse in der Datenbank
gespeichert. Der Zugriff zur Datenbank erfolgt Gber das “Revision Center”. Die
Datenselektion kann tiber Methodennamen, Probenamen oder Datum erfolgen.

Dabei ist ein Léschen von Proben in der Datenbank fiir die Anwe nder nicht moglich.
Die Grafik in der Datenbank zeigt auf Wunsch einen oder mehrere
Aquivalenzpunkt(e) und ermdglicht die Anzeige der ersten Ableitung und auch
Zoomfunktionen.

I Tiratiop cont reller TilriSafl 2,50 - [Revizian Center]

B tiagoo Revision Center £ o @) oo
ek Cimws Tl ladion
Curom | 5l i Diatin praniz
Thai i Erampla |2B0z200 | ErA
fiest 2 [EUTTH
10,5 ==
il l(}.-'
. ;
. ! Detailinformationen,
Auswahl einer . wie z.B. Ergebnisse
Probe i
Ta
B3
E L1
=2 Titration curve with
5 equivalence point
FE]
:
1-5 .................................................................................................. e
1 .__/}
21 _'___F_d--""_ﬂ
: LR
o 1 r a L} 3 L] -] ] 1] 1" 1

'_;Em_r:;_ o ik & J Ml wdoe v, | ) Doherentl - M.
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Hardware Center

Das Hardware Center ist das erste Center beim Einsatz von TitriSoft. Die einzelnen Schritte bei der
Konfiguration sind:

Hardware anschieRen

Geréte alle einschalten

Eine neue Konfiguration erstellen

Der verwendete Namen der Konfiguration sollte wiederspiegeln, welche Gerate eingesetzt
werden

Auswahl des verwendeten COM-Ports

Entscheidung, ob eine Waage angeschlossen ist

Scan der Hardware. Jedes angeschlossene Gerat meldet sich mit seiner Identitéat.

Titration controller TitriSoft 2.50 - [Maintenance Center]

) Havigator Maintenance Center

& 48 Configurations o
- sers :

1@ Systern tracer Configuratiors.

Auf den Menupunkt “Konfiguration”
klicken. Weiter geht es im Abbildung 2.

xlTL alpha plus with Sarmple: Changer

Abbildung 01: Beispiel einer Konfiguration “TL alpha plus mit Probenwechsler”

Record Editor

' 0K I X Cancel |

Abbildung 02: Hier kann der Namen der Konfiguration eingegeben werden. Die mdglichen COM-Ports
werden neben dem Namen aufgelistet. Wenn eine Waage angeschlossen ist, wird in der letzten
Spalte ein Kreuz gemacht.

J @ é?clﬁfiggjrat'rt"an
Configurations |

TL alpha plus with Sample Changer
TitroLine alpha plus

|
Abbildung 03: Eine Liste mit zwei Konfigurationen. Es ist wichtig, dass jede Konfiguration eine andere

Schnittstelle hat.

P tavigstor Maintenance Center

= EZ Configurations
- Hardwiare
B TL alpha plus with Sammple | | g s
Hem:lwate".l

\Configuration name TitraLine alpha plus
\Selected com port Com
|Elall'=i_n|:_e_cunne_c'ted O

E--%‘e Supstem tracer
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Abbildung 04: Der Uberblick zeigt zwei Konfigurationen. Die zweite Konfiguration ist markiert und ihre
Details werden auf der rechten Seite im Detail dargestellt.

Maintenance Center

| | A Har’ﬂwar_ija[ Wenn auf “Scan” gedruckt
i A e s | wird, startet die automatische
| Erkennung der

}( Delete device

anaeschlossenen Geréte.
i;_} Sean |

Configuration name TitroLine alpha plus
| Selected corm port v
|Elélanc_'e connecied

Zunachst die
Konfiguration
auswahlen

bildung 05: Den Menupunkt “Hardware” auswahlen und mit “Scan” die automatische
Hardwareerkennung zu starten.

J =] Hardiare

Hmdtiu'ale..l

|

|Configuration name TL alpha plus with Sample Changer
|Selected com port Com2

Balance connected O
Device name TI_Alpha plus

Device address 1

Dievice (d on
Unit size 20

Buret filling time {sec) 30

Buret dosing time (sec) 100

Device name Tw220

Device address’ 3

Device id on O
Device harme

Device address’ B

Device id on

Abbildung 06: Die aufgelisteten Gerate nach einem Hardware-Check. In diesem Beispiel wurden
erkannt: TL alpha plus und Probenwechsler TW alpha plus/TW 280

Es ist wichtig, dass jedes angeschlossenen Gerate auch erkannt wird, wie in Abbildung 06 gezeigt ist,
da ein nicht angezeigtes Gerat in einer Methode nicht verwendet werden kann.

Es ist nicht moglich, in einer Methode die Gerate von zwei unterschiedlichen Konfigurationen zu
verwenden.

Jetzt sind die angeschlossenen Gerate bereit, um in einer Methode verwendet zu werden. Der
nachste Schritt ist die Installation der Anwender mit ihren Zugangsrechten.

% et Maintenance Center 2
+ Corfiguisions mlhﬂ'51

=
+ '@a Syshemf race b ﬁ Hazt

|
I M el
ol Ein neuer
Auf der finken e T —

Seit q Anwender wird
.el,:a werden y Abbildung 07: Neue Anwender mit unterschiedlichen Zugangsrechtanaeleat.
die “Anwender

markiert
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Record Editor

Auswabhl der
unterschiedlichen

' 0K X Cancel Zugangsberechtigungen

Abbildung 8: Eingabe eines Neuen Anwenders
In TitriSoft kbnne drei verschiedene Anwenderzugangsberechtigungen vergeben werden:

Operator: Kann Arbeistlisten organisieren, Ergebnisse mit Kurven dokumentieren
User: Kann alle Funktionen der Software nutzen, auler Léschen
Administrator: Hat zusatzlich die Moglichkeit zu I6schen

Es ist unbedingt erforderlich, den Namen und das Passwort flir einen neuen Anwender einzugeben,
da sonst ein Zugang zu TitriSoft nicht méglich ist.

Login ['5_<|

|Jzer name ]user -

e Fur schnelleren
Password | [~ Zugang wird der letzte

’TI X Cancel | Anwender angezeigt.

Abbildung 09: Program Access with name and password

Nach der Konfiguration der Anwender werden die Log-Optionen eingestellt.

B navigator Maintenance Ce
-0, Corfigurations H.gg., Tfaté-F-i|ét Fir ein detailiertes

A7 Users ! = i -
[=RRC ) ctem Hacer ] Trace ":‘"\h\ PrOtOkOH In der Log
=k s ! _ Datei muss hier ein
O TSof-2003-03-06 log l {3 Refreshfies

B . Haken stehen
‘?i ¥ Deletetracefis | [TS0-20

Abbildung 09: Switching on or off the log files

Die Voreinstellung fur die Log-Dateien sind: Allgemeine Informationen zum Start und Beenden der
Software und von Arbeitslisten.

Detailliertere Informationen erhalt man, wenn “Alles Tracen” eingestellt ist. Dann werden auch alle
seriellen Kommandos zwischen PC und Geraten in Log-Dateien mitgeschrieben. Die Log-Dateien
lassen hier auswéahlen und auf dem Bildschirm anzeigen.

Wenn ein Anwender die entsprechende Berechtigung hat, kann er sich Log-Dateien ansehen oder
auch léschen.
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Methoden Center

Im Methoden Center (Analysis Center) werden die Methoden mit ihren Ablaufen und Variablen
definiert. Im Einzelnen werden eingestellt und definiert:

Methoden
Reagentien
Ergebnisse
Globale Variablen
Proben Variablen

Reagentien haben folgende Eigenschaften:

Name

Titer

Datum der letzten Titerstellung
Erlaubter Minimal-Wert
Erlaubter Maximal-Wert

[« Tikration conkroller TitriSoft 2.50 - [Analysis Center]

ﬁ Mayigator

8L TL alphia phas with S armple Ch I Trerms

« L TitroLine alphaplus L

=% Results Dwerview |

----- ; T —
!B Globalz

~B» Sampledata MaoH 0.1 malil

HCI0.1 ol

EDATA D1 ol

Abbildung 10: Definition der Reagentien

Ergebnisse haben die Eigenschaften:

Name
Erlaubter Minimal-Wert
Erlaubter Maximal-Wert

Globale- und Proben-Variablen haben die Eigenschaften:

Name

Wert

Erlaubter Minimal-Wert
Erlaubter Maximal-Wert

[ Titration controller TitriSoft 2.50 - [Analysis Center]

ﬁ Navigator

E. TL alpha plus with Sample Ch | Thems
L TitroLire alpha phes :

-~ Z Resllts Dveryier) |

ooy % Globalz -

“-Br Sample data Blancin ml
Blanc Zin ml

Abbildung 11: Globale Variable, Beispiele
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[« Titration controller TitriSoft 2.50 - [ Analysis Center]

[55 Mavigator

- ,JEl. TL alphia pluz with Sample Ch | Tterms
<L Titrobine alpha phus

+ F Besuls Oueryiem |

----- ey [
Qﬂ Glu:ubala .

Ciensity

Bemerkungen

Abbildung 12: Beispiel Probenvariable

Der Unterschied zwischen Globalen und Probenvariablen liegt im Zweck. Globale Variable dienen
dem Tranfer von Werten zwischen den Methoden. Ein Beispiel daflr ist der Blindwert. Dieser ist ein
Ergebnis einer ersten Methode und wird bei einer anderen Methode abgezogen. Proben-Variable
werden in einer Arbeitsliste verwendet, damit fir die Berechnung notwendige Werte fir die
Berechnung eingegeben werden kénnen. ein Beispiel ist die Dichte oder Verdinnungsfaktor.

Alle Variablen kénnen auch wéhrend der Methodenerstellung erzeugt und mit Werten versehen
werden.

Die wichtigste Funktion des Methoden Centers ist jedoch die Erstellung neuer Methoden.. TitriSoft
unterstitzt leistungsfahige Bausteine zum Ablauf einer Titration oder anderer Methoden, in denen
Dosiereinheiten oder Waagen eingesetzt werden.

[ Titration controller TiEriSoft 2.50 - [Analysis Center]

) bavigatr Analysis Center
— anoie Co P
1 .JE-. TitrpLine alpha pluz | | y t—
" Repuls ¢ISY vew Um eine neue
@ Chemicals G Import Methode zu
“'@ g' bal'sd t ] Export erstellen, muss auf
P : Neu“ geklickt
% Prink " 9
Erst die X Delete werden

Konfiguration
auswabhlen, in
der eine neue
Methode
erstellt werden
soll.

Abbildung 13: Eine neue Methode erstellen

Record Editor

Acid Base Titration

Sk | Ko |

Abbildung 14: Der Name einer neuen Methode

Der nachste Schritt ist die Vergabe eines eindeutigen Namens fur die neue Methode. Er sollte den
Zweck der Methode wiedergeben. Er kann Leerzeichen, Grof3- und Kleinbuchstaben enthalten. Mit
,Ok" wird bestatigt.

Um eine Methode zu editieren, wird auf der linken Explorerseite mit der Maus markiert.
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T Tiration cantroller TitriSaft 2,50 - [Analysis Cenfer]

] wl'. .
ﬁ Die neu
IS it il eingegebene
Exznpls 2 A | Methode wird links
E Riwids _ A
Ghm;s Exarnpla angezelgt' Conglucion (1603200305345 |Syedp
Br fanpls dats Example Consireclion (13042003 22-18:53

Abbildung 15:Auswahl zur Erstellung einer neuen Methode

) tavgatr Analysis Center

=18 TL alpha plas with Sample Ch | agislyeis.

BE"R .cid Bace Tihation ’
8L TitraLine alphg plus Ainalysiz Info | AnalysisRl;
| Z Reslty “Methodenablauf”
@ Chemicals auswahlen, um eine neue
q,_-} Globals
LBy Sample data Anialysis Mame Methode aufzubauen.

Last modified T 032003 TT 253
‘Btatus Construction
Der Namen der Sk s :
Methode wird d i
markiert
|Onmment

|
Abbildung 16: Allgemeine Informationen zur Methode, bevor der Ablauf definiert ist.

Eine Methode wird aus sogenannten “Bausteinen” zusammengesetzt. Diese Bausteine kdnnen aus
dem Menu im ,Methodenablauf* ausgewahlt werden. Es gibt drei Menupunkte:

Edit (Funktionen wie, editieren, I6schen, einfliigen)
Baustein (Funktionen wie Titrationsbaustein, Berechnung, Dosieren. Messwert, If-Anweisung)
Utils (Funktionen wie Wartezeit, Ruhrer ein oder aus, Kurve zuruicksetzen)

| | Edit | Operation  Ukils

gé‘ Edit command

. Delete command  Shift+Del

Insert Mode |

iZ Calculation m

|E Calculation

Abbildung 17: Das Edit Menu im Methodenablauf
Kj Mavigator
?ETE TL alpha plus with 5 armple Ch I Sl Qmﬂfat_l'ﬂl'll Utils .

..... Eli = Hcid Base Titration ; RO o
8L TitroLine alpha plus Analis ] Tation ooy

-2 Results E—] Measurerment I
'@ Chemicals ¥ Calculation
!13 Globalz g
B Sample data & Dose buret
"""_,' Repaat
ﬂ If stakement

Abbildung 18: Das Baustein Menli im Methodenablauf
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Edit Operation | Lkils

Analysiz Info Ana I b

3  sStrring speed
L% Messagebox

[ Clear curve

Abbildung 19: Das Utils Menu fiir Hildfunktionen im Methodenablauf

5 Mawigator
=& TL alpha plus Edit | Operation | Litils
El§ Example =R
SI"REample 2 .ﬁ.nalyg|m| Titration loop |
X Results - I Measurement
: @ Chernicals :
% Calculation
- Globals :
By Sample data g Dose buret
a Repeat
0 If statement

Abbildung 20: Der erste Schritt im Methodenablauf ist ein Titrationsbaustein

Wenn man den Uberblick iiber die Titrationsmethode auf der rechten Seite des Bildschirms sieht,
enthalt dieser noch keine Informationen lGber Reagenzien, Biretten, Titrationstyp oder Berechnungen.
Dies wird im Methodenablauf konfiguriert. Der erste Schritt ist ist der Titrationsbaustein. Dieser enthéalt
die Titrationsparameter. Diese sind:

Titrator (Adresse und Typ, Messeingang)

Reagenz (Aus Liste auswéahlen oder Eintippen)

Birette (Adresse und Typ)

Typ der Ttitration (Dynamisch, linear,..)

Messeinheit (pH, mV,..)

Ende Kriterien (EQ, ml, pH,...)

Titrationsgeschwindigkeit (schnell, genau, individuell)
Einstellung der Schrittweite (Starker Sprung, flach, individuell)

Jeder Parameter kann aus einer Liste ausgewahlt werden, die erscheint, wenn das leere Feld mit der
Maus markiert wird..

x Object editor

Loop type
Strir speed

TI_Alpha plus-4-pHB
TI_Alpha plus-4-rmies

TI_Alpha plus-4-myB
Buret /

TI_Alpha plus-4-pA
TI_Alpha plus-4-2C

Abbi_ldl'Jng'Zl: Auswahl aus einer Liste, nachdem das Feld markiert wurde
Alle unterschiedlichen

Chemical

Markierte Zeile, Maglichkeiten einen

nachdem die Zeile Sensor an einen TL

angeklickt wurde alpha plus
anzuschliel3en: pH A

oder B, mV A oder B,
MA und Temperatur.
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_ioix

Auswahl des Titrators und pH
oder mV Modus

Auswahl des Titrationsmodus:
Dynamisch, Linear, Endpunkt

oder pH-Stat

Ruhrgeschwindigkeit

LinitTitrator Tl Alpha plus-1-pHA
Looptype Dynamic

Strirspeed B i
Buret TI_Alpha plus-1
Chermical MadH 0.1 moll

Fill buret Loop ready

Llseendvalue

Adresse der Blrette

Titrierreagent. Ab jetzt ist der Titer

in der Berechnung verfligbar

Am Ende der Titration fillt die

End “Walue (Unity 10,6

End Yolume 10

Mumber EQ's 0

Titration slope e \

Eﬁtr-atiun speed Fast \ g

Biirette automatisch

Diese Titration endet bei pH 10,5

oder dem ersten erfiillten Kriterium

Diese Titration endet 10 ml oder

y’@ﬁl I \xl:ah_c}‘ I
\ N\

Abbildung 22: Parameter fur eine dynamische Titration

dem ersten erflllten Kriterium

Die Titration stoppt beim ersten
Aquivalenzpunkt, wenn eingestellt

Die Titration hat einen steilen Sprung und steigt an

Die folgenden Parameter definieren eine “DynamischeTitration”. Die ersten drei Einstellungen legen
den Titrator, die Titrationsart und das Ruhren fest, alles Eigenschaften des Titrators. Die nachsten drei
Einstellungen definieren die Burette und das Reagenz. Die letzten Einstellungen legen die

Titrationsparameter selber fest, wie Endekriterien, Geschwindigkeit.

Titration slope i
i speed

Meas. interdal ()

Einstellungen fiir die
Titrationsgeschwindigkeit, wie
Driftkontrolle und
Messintervalle.

dltnitidt 0,16
Min. tirme (5) 04
M, time {5) 34

Min dosevolurme

Max dose volurme
Cure shape
Curve shift

[ ALY o= I o P!

Einstellungen fur die
Titrierschrittberechnung.
Ebenso die EQ-Empfindlichkeit
als Abbruchkriterium, wenn bei
EG sensibility 0 einem EQ die Titration

Abbildung 23: Die Einstellungen fiir Drift und Schrittweiteberechnung|aufhoren soll.

Die Einstellungen fiir die Drift sind:

Messintervall, iber den das Driftkriterium gepruft wird

Drift Kriterium in mV/min

Minimum Driftzeit in s

Maximale Driftzeit, auch wenn der Wert noch nicht stabil ist

Die Kriterien fur die Steuerung der Schrittweite sind:
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Kleinstes Dosiervolumen fir jeinen Titrierschritt in ml
GrofRtes Dosiervoluem fiir einen Titrierschritt in ml

Curve Shape: Dieser Parameter kann von der Applikation von Schott Gerate fir eine

bestimmte Applikation erfragt werden.

Curve shift Dieser Parameter kann von der Applikation von Schott Gerate fur eine bestimmte

Applikation erfragt werden.

EQ Empfindlichkeit in mV/ml or pH/ml als endekriterium einer Titration. Der Wert kann aus der
ersten Ableitung einer Titration (Maximum) in der Datenbank erhalten werden.

Die Parameter der “End Punkt Titration” unterscheiden sich. Der Endpunkt wir eine definierte Zeit
lang Uberpruft. Wahrend dieser Zeit fiigt der Titrator Titrierreagenz zu, sobald der Messwert den
Endpunkt unterschreitet. Es wird dynamisch bis zu einem Wert titriert, der um einen delta Messwert
vom Endpunktes entfernt liegt. Danach wird mit delta ml Werten bis zum Endpunkt weitertitriert. Diese
delta ml Werte definieren die Genauigkeit, mit der ein Endpunkt antitriert wird.

Einstellungen fur den Titrator
und die Endpunkt-Titration

Auswahl der Burette mit
Reagenz und Fulloptionen

Optionen fur die Endpunkt-
Titration

¥
UnitTitratar TI_Alpha plus-1-pHA
Loop type End point
Strir speed 5]
| b3
Buret TI_Alpha plus-1
Chermical MadH 0.1 mali
Fill buret Loop start & ready
| 3
Use end value
End ¥Value (Unif) 10,5
End %olume 20
End delay 10
Linear step 0,01
Delta value 0,2
Direction [

Titration speed

Meas. interval (5) 1
dlInitdt 2
Min. time () 2
Maz time (s) 15

o 0K |

Abbildung 24: Parameter fir die Endpunkt-Titration

X Cancel ‘

Die Einstellungen fur die Endpunkt-Titration sind:

Endpunkt in pH oder mV

Driftkriterien fir die Endpunkt-
Titration

Endekriterium Volumen in ml (damit das Titrationsgefaf nicht Gberlauft)
Endpunkt Abschaltzeit (in Sekunden, sobald der Endpunkt unterschritten ist, wird weitertitriert

und die Abschaltzeit beginnt neu)
Delta pH oder mV (ein Fenster, in dem linear titriert wird)

Lineare Schrittweite in ml (die Schrittgro3e in ml in der Néhe des Endpunktes)

Die Titrationsrichtung

Titrationsgeschwindigkeit (die Kriterien sind die gleichen, wie fir die dynamische Titration)

Die “Lineare Titration” ist wie die dynamische Titration aufgebaut. Der Unterschied ist die Titration mit

gleich groRen Schritten.

Es gibt eine Reihe von Applikationen und Titrationen, die auch heute noch linear titriert werden: TAN,
TBN und andere. Typisch ist die linear Titration bei flachen und unruhigen Kurven.
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g Object editor

LInititrator TI_Alpha plus-1-pHA -
ity | Auswahl des Titrators und des
Loop type Lineair xT'tr tionsmod
Strir speed 5] iraionsmoaus
| @ Buretsetings - _
Buret i piies) Auswz%hl de_r Burette mit Reagenz
Chernical NaOH 0.1 mall und Flloptionen
Fill buret Loop start & ready
U dval — ——
el & Titrationsparameter fur die
Sl S = Lineare Titration
End Yalurne 20
Mumber EQ's i]
'E‘)'_"Ea; SiEH T.I_ P S Die Volumenschritte fiir jeden
IFectian ] . .
== £ Punkt der Titrationskurve
Titration speed Custom
; Die Drift Parameter entsprechen
Qi 2 ~— denen fir die Dynamische
Miri. ti % itrati
i '_me (=) Titration
gz, time (s) 20
o 0K x Cancel J

Abbildung 24: Parameter flr eine Lineare Titration

Eine Titration kann auch andere Bausteine enthalten (Dosierungen, If-Anweisungen,..). fir die meisten
Anwendungen sind sie jedoch nicht erforderlich. Es folgt im nachsten Schritt die Berechnung. Ohne
Berechnung kénnen keine Ergebnisse dokumentiert werden. Die Berechnung wird nach der Titration
eingefugt. Im folgenden werden noch die anderen Bausteine erlautert.

Die Titration ist eine Aufeinanderfolge von “Messungen” und Dosierschritten. Diese kdnnen auch
einzeln eingesetzt vwerden.

= Object editor

LinitTitratar TI_Alpha plus-1-pHA
IMeasurement speed Fast
Turbo

Marmal
Secure
Custam

[ 7o | \Wewes |

\

Abbild 25: M \ —
raung essung Die Driftkontrolle der Messung.
Entspricht der dynamischen

Auswahl des Titrators, an dem Titration.

die Elektrode angeschlossen ist
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F o Object editor

Selected huret TI_Alpha plus-1
Chemical HZI 0.1 molil

Auswahl der Birette und des
Reagenzes.

o OK X Cancel
l |

Abbildung 26: Dosierparameter

Eingabe des Dosiervolumens
Uber eine Formel.

Die “Dosierfunktion” hat eine besondere Eigenschaft. Das Dosiervolumen ist keine Zahl, sondern
eine Variable, die im Formeleditor als Formel eingegeben werden kann. Dazu wird die Zeile
Dosierformel angeklickt und der Formeleditor gestartet indem auf die drei Punkte mit der Maus
geklickt wird. Jetzt kann einfach ein Zahlenwert eingetragen werden oder auch eine komplexe Formel
mit allen Variablen des Formeleditors erstellt werden. Es kann zum Beispiel die Einwaage oder auch
Probenvariablen verwendet werden.

Seleried buret T_Akha plus-1
Chermical HETD A ol
3

h ormuia Hamplal4 7, Yordosiemaluman
Oalay after dosing <3

T Formula aditor
Walies | Caloustions  Functions  Cperators

ook lervolanmen’]

End wolm=

obels ¥
| Samgle data ¢ | Densky
| S it | e

! wordosieruolumen
| q.( Ok I x Cancel

o Ok | X Cancal |

Abbildung 27: Im Formeleditor wird ein Dosiervolumen eingetragen.

Die Abbildung 27 zeigt ein Beispiel, bei dem ein variables Volumen dosiert werden soll . Im Methoden
Center wird eine Probenvariable mit Namen “Vordosiervolumen” definiert. Diese Variable kann jetzt an
dieser Stelle im Formeleditor ausgewahlt werden. Die selbe Variable kann auch in einer Arbeitsliste im
Titrations Center fiir jede Probe verwendet und ein Zahlenwert eingetragen werden.

In den meisten Fallen wird allerdings der Formeleditor nur verwendet werden, um einen Zahlenwert
einzutragen.

Eine Funktion fur besondere Anwendungen sind die ,Repeat-“ und ,If-Anweisung*“.
Die Reapeat-Anweisung ermoglich in einer Schleife verschiedene Methoden-Elemente eine

bestimmte Anzahl zu wiederholen. Dies kann zum Beispiel genutzt werden, um Dosierschritte mit
Messwerten und Berechnungen kombiniert mehrmals ablaufen zu lasssen.
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Genauso wie das Dosiervolumen eine Variable ist, wird auch fir die Anzahl der Wiederholungen im
Formeleditor eine Variable eingesetzt werden oder auch ein Zahlenwert eingetragen werden.

7' Formula editor

Yalues Calculations Functions Operators

[E

\/ Ok x Cancel i

V‘ OK ] x Cancel ]

Abbildung 28: Repeat Anweisung

Die If-Anweisung ist ahnlich aufgebaut. Die Methode innerhalb der if-Anweiseung wird gestartet, wenn
das Kriterium wahr ist. Das Kriterium kann ein berechneter wert oder eine Variable sein. So wére z.B.
ein Messwert moglich. Als Beispiel kénnen unterschiedliche Titrationen mit unterschiedlichen
Reagenzien starten in Abhangigkeit von einem Startmesswert. Im Else-Zweig der Anweisung kann
dann die entsprechende Methode mit anderen Reagenzien starten.

Im Titration loop.
€D i statement
Blee ]

I’ Formula editor

Walues | Calculations Functions Operators

Amounk
End wolurme

Globals

3
Sample data 3
3

| End Values pH

wolume chemicals »
»

Titers

| . Ok | x Cancel ]

o Ok X Cancel -
] ]

Abbildung 29: If-Anweisung

Abbildung 29 zeigt die If-Anweisung, bei der eine Titration bei einem bestimmten pH-Wert starten soll..

| Edit Cperation | Utils

Analysiz Info Ana 10 box

3 Skrring speed
L3 Messagebox

[0 clear curve

Abbildung 30: Hilfsfunktionen
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Eine Reihe von Hilfsfunktionen ermdglichen Automatisierungen oder erleichtern die Anwendungen. Es
stehen zur Verfigung:

I/0O Ports zu schalten
Wartezeit
Ruhrgeschwindigkeit
Nachricht auf den Bildschirm
Titrationskurve zuriicksetzen

Die "1/O Schalter” werden hauptséchslich fiir Spilen oder @hnliche Aufgaben verwendet. Folgende
Gerate verfligen Uber einen I/O-Port:

T 200
T110
TW alpha
TW 280

7 Object editor =13 Adresse und Port-Typ

Selected [0-hox | |INummer der Ports

Switch 0 _—

Turn swich on

O
BelaimeToriagme, 0 \ Der Port soll so lange
Die Zeitdauer, die der / eingeschaltet sein, wie
Schalter ein- oder = X Carcsl ‘ ™——das in der nachsten
ausgeschaltet ist. Zeile definiert ist.

Abbildung 31: I/0O Ports

Abbildung 31 zeigt die Parameter zum Schalten eines I/O-Ports. Als Beispiel sollen die Parameter
zum Spilen mit einer Pumpe am 1/0O Port des Probenwechlers genannt werden:

Ausgewahlter 10 port: TW 280 Adresse 03
Schalter: 0

Schalter ein: ein

Wartezeit Schalter ein: 5

Die “Wartezeit” kann fir Ruhr- oder Wartezeiten eingesetzt werden. Die Einstellungen sind in
Abbildung 32 zu sehen.

7 Object editor FEX Wartezeit in Sekunden
e -

Time (seconds) 0 Angezeigter Text -
Statusline text wahrend der Wartezeit

X Cancel J
Abbildung 32: Wartezeit

Die “Ruhrgeschwindigkeot” wird verwendet um die Riuhrgeschwindigkeit wahrend der Titration oder
einer Messung festzulegen. So ist es mdglich, den Ruhrer wahrend einer Messung auszuschalten und
fur eine Titration mit héherer Geschwindigkeit laufen zu lassen.
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i Object editor

0

Stirring speed 0

x Cancel |
Abbildung 33: Rihrgeschwindigkeit

Die RiUhrgeschwindigkeit kann in Stufen von 0 bis eingestellt werden. Am Probenwechsler muss
darauf geachtet werden, dass die Ruhrgeschwindigkeit mit dem Poti an der rechten Seite auf die
richtige Maximaldrehzahl eingestellt ist. Die Einstellung hangt von der GréRRe des Becherglases ab
und von der Fullhohe.

Die “Bildschirmnachricht” dient der Information des Anwenders wéhrend eines Titrationsablaufes.
Die Nachricht bleibt auf dem Bildschirm, so lange bis sie vom Anwender quittiert wird. Ein Beispiel ist
eine manuelle Zugabe eines Reagenzes wahrend eines Titrationsablaufes. Der Anwender gibt ein
Reagenz zu und druckt eine Taste, wenn er damit fertig ist

7 ob ject editor, |Z| @| E|

Thiz iz a message. Press any key to continue! b

W UK | X Cancel I

Abbildung 34: Bildschirmnachricht

Der ‘Kurvenreset” is die letzte Hilfsfunktion. Er wird verwendet, um das Titrationsvolumen und die
Titrationsgrafik zurtickzusetzen. Als Voreinstellung werden alle dosierten und titrierten Volumina
addiert und in einer Titrationskurve dargestellt. Dies ist bei einigen Anwendungen wichtig und dient
der Ubersicht. In vielen Applikationen wird jedoch vordosiert, dann ein Kurvenreset durchgefihrt und
anschlieBend die Titration mit einem Titrationsvolumen von 0 ml wieder begonnen.

Im Formeleditor sind alle dosierten und titrierten Volumina in Variablen gespeichert und stehen fir
Berechnungen zur Verfligung.

Fur einige Anwendungen wurde der ‘Formel Editor” schon eingesetzt um Werte einzugeben (z.B.
Dosiervolumina). Die Hauptfunktion ist jedoch die Berechnung der Titrationsergebnisse.

Die folgende Abbildung zeigt die Dokumentation eines Aquivalenzpunktes und die Beispielberechnung
eines Chloridgehaltes einer Probe in%.
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Glattungsgrad

Fenster, in dem der EQ
berechnet werden soll.
Es kann ein Fenster
der Volumenachse
eingegeben werden.

Auswertefenster fur die
Messwertachse.

TitriSoft 2.5

i Object editor

Smoothing
lse valume window
Use unit window

o OK |

Result
EQ in ml

Typ der Variablen

Namen der Variablen. In
diesem Fall das Ergebnis,
das in der Dokumentation

erscheinen soll

Hone

O
O

x Cancel I

Anzahl Kommastellen

Anzahl der
Aquivalenzpunkte

Um in den Editor selber
zu kommen, die drei
Punkte anklicken

Abbildung 35: Formeleditor. Beispielberechnung fir einen EQ

Die Funktionen und Variablen stehen alle im Formeleditor selber zur Verfligung. Sie werden im

Folgenden beschrieben.

Der Menlpunkt ,Werte“ zeigt alle Variablen, die an dieser Stelle zur Verfligung stehen. Die Variablen
héngen von der Struktur der Methode ab. Wenn nur dosiert werden soll, stehen weniger Variablen zur

Verfiigung als bei einer Titration mit mehreren Reagenzien und Ergebnissen.

Die Variablen sind:

Probenmenge (Einwaage oder Probenvolumen, wird im Titrationscenter eingegeben)
Endvolumen (die Gesamtmenge an Reagenz)
Globale Speicher (zum Beispiel definierte Blindwerte

Probenwerte (Eingabevariablen aus dem Titrations Center)
Endwerte (der letzte Messwert einer Titrationskurve, auch der Messwert nach einer Messung

pH oder mV)

Reagenzvolumen (das Reagenzvolumen nach der Titration von jedem Reagenz, das

verwendet wurde)

Titer (der Titer der verwendeten Reagenzien)
Bereits berechnete Ergebnisse (Ergebnisse in dieser Methode, Ergebnisse andere Methoden
missen in Globalen Speichern zwischengespeichert werden)

Sobald ein Ergebnis berechnet wurde stehen zusatzlich zwei weitere Variablen zur Verfligung:

Mittelwert(der Mittelwert wird automatisch von allen Proben in einer Probenliste mit gleichen
Probenbezeichnungen ermittelt)
Standardabweichung (Anwendung wie bei Mittelwert, es wird Ublicherweise die

Standardabweichung eines Mittelwertes berechnet)

"I Formula editor
ﬁ'alues Calculations - Functions  Operators:

Arnount

Enid wolume

ialobals

End Yalues

Titers

Sample data

Walume chemicals k

[ ]

]

]

Seite 24 of 38




TitriSoft 2.5

Abbildung 36: Variablen im Formeleditor

Der Aquivalentpunkt kann auf verschiedene Arten erhalten werden. Ublicherweise und voreingestellt
ist die Ermittlung als Maximum der ersten Ableitung der Titrationskurve. Der EQ wird zwischen den
Titrationspunkten interpoliert. Voraussetzung ist eine S-formige Titrationskurve. Dies ist meist bei
Leitfahigkeitstitrationen oder fotometrischen Titrationen nicht erfllt.

Leitfahigkeitstitrationen werden Gber den Schnittpunkt von zwei Geraden erhalten, die sich im EQ
schneiden. Deshalb ist es erforderlich, deutlich Gberzutitrieren. Unruhige Kurven lassen sich schwer
auswerten, da die beiden Linien nur schwer zugeordnet werden kénnen. Der Menipunkz fir diese
Auswertung heif3t ,LF“.

Die fotometrische Titration wird &hnlich ausgewertet. Die Titrationskurve wird in drei Geraden zerlegt,
der erste Teil ist parallel zur x-Achse, der letzte Teil ebenfalls. Der zweite Teil verbindet die beiden
Geraden. TitriSoft kann den ersten oder zweiten Schnittpunkt dieser Geraden berechnen. Es wird der
Schnittpunkt ermittelt, der den richtigen Gehalt liefert. Es besteht eine Abh&ngigkeit von der Bildung
oder Zersetzung der Komplexe. Es muss in jeden Fall Ubertitriert werden, um auch fiir den letzten Tell
geniigend Datenpunkte zu haben.

I Formula editor

o b
Malues Calculatiu:uns'i;Funcl:'rnns« Dperators

EG b
| LF

| %TEL)
STILY

Abbildung 37: EQ-Berechnungen

Die Funktionen sind fiir einen Formeleditor typisch. Es kénnen mehrere Klammerebenen verwendet
werden (getestet wurden drei, es sind mehr méglich). Fir besondere Berechnungen kénnen Wurzel
(Sqgrt) und logarithmische Funktionen verwendet werden (Ln und Exp), z.B. fir ISE-Auswertungen.
Eine besondere Funktion ist die X at Y Funktion, bei der ein Verbrauch bei einem definierten
Messwert berechnet werden kann.

-

Bl 7-* Formula editor

Walues Calculations | Funetions | Cperators

i

| )

i Sqrkl
L
Expl
watil

Abbildung 38: Besondere Berechnungsfunktionen

Die Uiblichen Operatoren kénnen eingesetzt werden unter “Operatoren”. Es stehen +,-,* und / zur
Verfluigung. Einige logische Operatoren sind fiir den Einsatz in der If-Anweisung gedacht.
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Bl 7' Formula editor

Values  Caleulations FuncHions. Eipér&tqr'st

—+

Abbildung 39: Operatoren im Formeleditor

Eine Beispielberechnung soll die Verwendung des Formeleditor demonstrieren. Es soll der
Chloridgehalt einer Salzsaure durch Titration mit Natronlauge in % berechnet werden:

Es wird ein Namen eingetragen: Z.B.. “% Chlorid in HCI".
Der Typ der Variablen ist “Ergebnis”

Anzahl der Stellen nach dem Komma ist 2

Anzahl der EQs ist 1

Im Formeleditor selbst wird ausgewahlt “Berechnungen”, ,EQ", EQ[1]
Operator “*”

Es wird der “Titer” unter “Werte” ausgewahlt

Operator “*”

Der Berechnungsfaktor wird eingetippt, ,35,45".
Operator “/”

Unter “Werte” wird “Probenmenge” angeklickt

Abbildung 40 zeigt das Ergebnis:

‘I Formula editor

Values Calculations Funckions Operators
|EQ[1] * Titer['24, HaOH 0.1 mol’] * 35,45 | Amount

Abbildung 40: Beispielformel fur % Chloride einer HCI Lésung.

Eine Methode muss nach der Fertigstellung mit einem Klick auf das Diskettensymbol oben rechts im
Methoden Center gespeichert werden! Eein kleiner Stern vor dem Methodennamen erinnert daran.
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7 Titration coniroller TitriSoft 2.50 - [Analysis Center] E [EI@
| Analysis Center &, s @)
avigator nalysis Center %, =i @) t
=8 TL alpha plus Edit Operation Ukis
- E * Example
Bl = Edample 2 Analysis Info  Analysis Flow ]
Z Resultz
% Chemicdlz ! —
B Globals [%] Titration loop Comm
Er Sample data Z Calculation | Comment for the first calculation
|Z Calculation Carnment for the second calculation
ein kleiner Stern vor dem Die Methode wird nur
Namen signalisiert, dass gespeichert, wenn sie
die Methode noch nicht hier gespeichert wird!
gespeichert ist.

Die Methode mit ihren
Elementen und ihren
Kommentaren

Abbildung 41: Eine Methode vor dem Speichern

Einen Uberblick tiber die Methode sieht man in Abbildung 42.

7 Titration controller TitriSoft 2.50 - [Analysis Center] EHE][S_?]
’ = = ) \
Kj’ Mavigatar Analy5|s Ce nter 5_'__, Service t_’) Help
= E. TL alpha plus Analysis
B i
Ely *Example 2 Analysis Infa l Analysis Flow ]
§ o _
@ Chemicals
B Globals &
B» Sample data Analysis Mame Example |
Last modified 26.03.2003 08:34:51
Status Construction
Created by Sy=0p
L0 Titrator
nH TI_Alpha plus-4-pHA |
Chermicals Buret |
MaOH 0.1 mall TI_Alpha plus-4
Type Mame
Result EG in ml
Result Mittelwert EQ

I

Comment

Abbildung 42: Allgemeine Methodeninformationen

Die allgemeinen Informationen enthalten die Hardwareinformationen, Reagenzien und die Ergebnisse,
die bei einer Titration errechnet werden. Im Menipunkt ,Methode* kann eine Methode freigegeben
werden und auch gedruckt werden. Nach dem erstellen hat eine Methode den Status ,In Bearbeitung*
und kann noch beliebig verandert werden. Es werden in der Datenbank keine Zwischenversionen
gespeichert. In dem Augenblick, in dem eine Methode ,freigegeben” wird, wird eine eindeutige
weltweite Kennung vergeben, mit der die Methode eindeutig gespeichert wird. Soll diese Methode
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verandert werden, so wird automatisch eine neue Methode ohne Namen erstellt mit den gleichen
Einstellungen. Diese kann dann verandert werden.

< Iitration controller Titrisoft 2.50 - [Analysis Center
B navigator Analysis Center
=8, TL alpha plus with Sample Ch e
: Eli * Acid Base Titration :
&8, TitroLine alpha plus 4 save i
@ Chemicals
Delet
B Globals 0 R
Er Sample data |4 & print Acid Base Titration
|Last modified 06.03.2003 11:25:32
| Status Construction
| Created by SysOp

Abbildung 43: Freigabe einer Methode

Eine Methode kann in jedem Status verwendet werden. Parameteranderungen werden erst beim
nachsten Start einer Methode aktiv. Eine Ausnahme sind die Endekriterien, die sofort nach Speichern

aktiv werden, dann eine laufende Titration auch vorzeitig mit Berechnungen abgebrochen werden
kann.
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Titrations Center

Im Titrations Center wird die Routinearbeit konfiguriert und die Titrationen gestartet. Das :

Konfiguration auswahlen

- =

Neue Arbeistliste
erstellen

- =

Proben in die neue
Arbeistliste einfliigen

- =

Die Probenliste
konfigurieren

- =

Probenwechsler und
Dokumentation
konfigurieren

- =

Start Titrationen

7' Titration controller TitriSoft 2.50 - [Titration Center]

Ks Mavigator

Qverview | warklisk
.E-. TL alpha plus with Sample Changer . -
: roLine alpha plus Configuration

Auswahl der
Konfiguration

Abbildung 44: Erstellen einer neuen Arbeistliste

7 Titration controller TitriSoft 2.50 - [Titration Center]

B navgator Titration Cen!f
= IEI TL 3||:l|'|3|:l|u wwarklist
+-Elf Example |Ei . |rklistsl
Iﬁ- Import
:E E Export
[ % Delete

Abbildung 45: Neue Arbeistlsiet

Eine “Arbeitsliste” kann auch exportiert und importiert werden. Léschen ist nur fir den
Systemadministrator mit besonderem Passwort moglich.
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Record Editor Name der Arbeistliste

:| Acid Base Titration|
[l TitroLine alpha
= Methode, wenn
e m markiert
Wenn ein Eine Arbeistliste kann
Probenwechsler v Ok | X Cancel editierbar sein oder
verwendet werden soll,

Abbildung 46: Namen und Eigenschaften einer Arbeistliste |auch gesperrt

wird dies hier markiert

Nachdem eine Arbeitsliste definiert wurde, muss sie konfiguriert werden. Die “Probenliste” ist eine
Tabelle, in der alle Proben, die zur Bearbeitung anstehen, aufgelistet wurden. Diese Liste enthalt die
Nummer der Probe im Probenwechsler, die Methode, Probenkennzeichnung, Probenmenge und
weitere Eigenschaften, die mit der Berechnung oder Probe zusammenhangen.

Nachdem eine Probenliste definiert wurde, erscheint ihr Name auf der linken Expolorerseite.

7 Titration controller TitriSoft 2.50 - [Titration Center]

5 MNayigartor
3 Overview | worklist
=] E TL alpha pluz with Sample Changer !
Ely Acid Ease Titration Configuration  ‘worklists ]

= [WorkiistName

|Acid Base Titration

Abbildung 47: Eine neue Arbeitsliset unter der gewahlten Konfiguration

7 Titration controller TitriSoft 2.50 - [Titration Center]

5 Mavigator Tltl‘atIOI‘I Ce“ter
_@. Overview M
=08l TL alpha plus with Sarnple Changer :

Eli Acid Baze Titration i New Sample

Ins
=Ll A oo 5‘*"’”3\“&_

{3 Reset all samples Chrl+&

Renumber list x Fugt neue Proben in

38 Export excel die Probenliste ein.

7< Delete sample  Shift+Del

Abbildung 48: Inserting new samples into a sample list

Eine Probe kann eingefligt werden, indem im Menl “Probenliste” der Mentipunkt “Neue Probe”
gewahlt wird oder indem die “Einfg”-Taste gedrickt wird..

| Sample list  Print

Sample list ] Settingsi Propelties]

11 Flanned | Acid Base Titration o
2 'F"I"anned Acn:l Ease 'I:itrat'inn . D
3 'Planned | Acid Base Titration ¥
5 | Planned -EAcid Base Titration | o |
6 |Planned | - ] lo

Abbildung 49: Eine Probenliste mit der Auswahl der zugeordneten Methode
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Nach Einfigen der geforderten Anzahl von Proben, werden die zugehdrigen Methoden in der Spalte
.Methode" ausgewabhlt. Alle in dieser Arbeitsliste verfiigbaren Methoden werden in der Listbox
angezeigt und kénnen mir der Maus ausgewahlt werden.

Es missen nicht alle Proben die gleiche Methode haben. Die Auswahl ist vollig frei. Die erforderlichen
Probeneingaben und Ergebnisse, die angezeigt werden sollen, werden im nachsten Schritt
konfiguriert.

Properties  Prink @ Skart

Sample list | Settings  Properties

5]

tPosition

| Status | System Status
Analysis System Analysis
| Identification Systemn |dent

| arnount System Amount

KR E R EE
KEERER

Evérbrau-ch inml Result ”Vef.bral..lch inml

Abbildung 50: Konfiguration der Eigenschaften der Proben- und Arbeitsliste

Alle Variablen einer selektierten Methode erscheinen unter der Registerkarte ,Eigenschaften®. Hier
sind sie aufgelistet:

Name der Eigenschaft

Typ der Variablen

Name in der Probenliste. Er kann verandert werden, z.B. gekirzt werden.

In drei Spalten kénnen diese Eigenschaften fir die Bildschirmanzeige, den Ausdruck und den
Export festgelegt werden.

Es kdénnen auch sogenannte Probenvariable hinzugefligt werden. Dies geschieht unter dem
Menupunkt ,Eigenschaften” und ,Probenvariable hinzufligen®.

' Propetties | Prink
c|_y{% Add sample daka |ES ]

l 75 Delete sample data w

iPosition
Abbildung 51: Probenvariable hinzufiigen

= Density

| |[Bemerkungen
- |Wordosiervolumen

o O |

x Cancel J

Abbildung 52: Definition einer Probenvariablen

| Properties Print B start

Sample Iist] Settings  Properties ]

| Pasition | System |Pasition

| S.ta.tu.s. . . System .Sta.tus.

;Analysis .System .Analysis

[ Identification | System ident &

| Arnount . Sﬂfstem |Armount =

[verbrauch in mi [Result [verbrauch in mi
ordosiervolumen 'Sample data |Vordosieren .
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Im néachsten Schritt werden die Dokumentation und die Arbeit mit dem Probenwechsler definiert:
Sample list  Settings lProperties]

Optionen fiir den
Probenwechsler

Untere und obere
Grenze fur die
Probenmenage

Minimurm amount 1

Maximum amaount 2

Report style Sample list /!

Art des Reports fir
den Ausdruck

Report Filename

Repor title \Automatischer
Print partrait ] Report in eine
Frint repaort on worklist end Datei

2

e el Tor don

Skip empty positions Ausdruck

Continue with first position O

Rinse type Rinze in last two positions

Rinse i 10 Automatisch
Fercentage head down during rinse a5 drucken, wenn die

Rest action when worklist is ready Leave head in first position

Fercentage head down during titration 95

Probenliste fertig
ist

Abbildung 54: Einstellungen fiir Probenwechsler und Dokumentation

Die Konfiguration einer Arbeitsliste umfasst:

Grenzen fir die Probenmenge (Proben auf3erhalb der Spezifikation erscheinen gelb markiert
in der Probenliste)

Einstellungen fir den Ausdruck
Einstellungen fir den Probenwechsler

Der Ausdruck kann in drei verschiedenen Formen konfiguriert werden:

Tabellenform(sieht wie die Beispielliste auf der Bildschirmabbildung aus)
Listen Form (enthélt eine kleine Abbildung einer Titrationskurve und alle Ergebnisse, es
passen etwa drei bis vier Proben auf eine Seite)

Einzeln (enthélt alle Ergebnisse und eine grof3e Grafik)

Funktion des Probenwechslers

Mégliche Einstellungen

Anzahl der Positionen

Teller fur 12, 16, 24 Proben sind verfugbar

Leere Positionen Uberspringen

Fahrt mit der folgenden Probe fort, wenn kein
Becherglas detektiert wird

Mit der ersten Position fortfahren

fortgefahren werden

Wenn alle Proben fertig sind, soll mit der ersten Probe

Spilen

Die Optionen sind: Kein Spiilen, die letzten drei
Positionen verwenden, Spllgerat TP verwenden

Spulzeit

Spulzeit in Sekunden

Kopfsenkung in % Spiilen

ab.

100% bedeutet Absenkung bis ganz unten. Die
Prozentzahl héangt von der Hohe der Becherglaser
und den verwendeten Elektroden und Titrierspitzen

Aktion am Ende der Probenliste

Position des Probentdlers sein.

Am Ende einer Probenliste kann der Probenwechlser
den Kopf oben behalten oder in eine Warteposition
fahren. die Warteposition kann die erste oder letzte

Kopfsenkung in % bei Titration

ab.

100% bedeutet Absenkung bis ganz unten. Die
Prozentzahl hangt von der Hohe der Becherglaser
und den verwendeten Elektroden und Titrierspitzen
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| Sample list  Print

Sample list ] Settings ] Praperties

B o et
2 Planned | Acid Bage Titration Sample 2 1a
3 \Planned |Acid Base Titration | Sample 3 1,456 | 0
4 Planned Acid BaseTiration | Sample 4 1678 | 10
5 \Planned | Acid Base Titration | Sample 5 1801 | 0
f ;'II:'-Ianned" Amd E.I.ase T'i.t'rat'iun .Sampié.ﬁ. "2:2.3'4 . 1 .EI

- Abbildung 55: Einé Probenliste ist feftig zur Titration

Der Start der Titrationen erfolgt durch “Klicken” auf das griine Start-Symbol oben rechts auf dem
Bildschirm. Alle Proben mit dem Status ,geplant® werden titriert. Nach dem Start &ndert sich der
Status auf ,aktiv®, nach der Titration auf ,fertig“ oder ,abgebrochen®.

[ Titratiom controller TitriSoft 2.50 . [Titratian Center]

[ Titration Center £, oo @) e
'.—,J'&?::..::‘ Sanple bt Frink Bz

Sample I | Geftings | Fropeties |
ViRl | Bl [ty SILIE 2 L S |
Abbildung 56: Probenliste nach der Titration. Oben rechts der Start-Schalter

Wahrend der Titrationen werden die berechneten Ergebnisse in der Probenliste dargestellt. Wenn auf
den Namen der Konfiguration geklickt wird, erscheint die ,,On-Line* Titrationskurve. wenn mehrere
Konfigurationen vorhanden sind, erscheinen so viele Grafiken wie Konfigurationen.

' Tiiraifism cemirolles THoSal 2.50 . [Titratien Cester]

B i Titration Center b oson @) se

£ [
B, 1L sphs phi vth 5 el [ hanged
B, Thsolrw sipha pho Chataaa |

.-G ﬁar‘f B Vom0 o 2 Adobe Ph piteten B B windrar Mecka Plane e -"!_,- L =1 1LY

Abbildung 57: Ubersichtsgrafik iber zwei Konfigurationen
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Datenbank

Alle Titrationen werden in der “Datenbank” gespeichert. Sie kbnnen nach unterschiedlichen Kriterien
sortiert werden. Die Kriterien sind:

Name der Methode
Name der Probe
Anwender

Datum

T‘ Titration controller TitriSoft 2.50 - [Revision Center]

s ; Men fiir

I navigar Revision Center?, s Datenaus -
wertuna

Drag a column header here to group by that colu Hakey EHve Geledtetion

Cur Sample inf mation] Data u&ts‘\ Datenpunkte
Example der selektierten

Test1 Example SysOp | 26.03.200 Titration

e Sl e
Alle

Ausgewahlte
Probe

Probeninfor-
mationen auf

einen Blick

pH

Titrationskurve

Auswahlkriterien
fur die aktuellen
Proben

Abbildung 58: Uberblick Datenbank
Die Auswahl einer Probe kann einfach nach dem folgenden Ablauf statt:
Auf eins der Felder der Probentabelle mit der (linken) Maus (-taste) klicken und

halten.(Probenbezeichnung, Methode, Anwender oder Datum) und nach oben in das Feld schieben,
Maustaste loslassen. Alle Proben sind jetzt nach dieser Eigenschaft geordnet.

Daka Curve Caloulation

Curve  Sample infarmation ] Data puintsl

Analysis Example
Measurement date 25.03.2003 14:17:46
Status Ready

[dentification Tast 2

Amount a

Position 1

User SysOp

Mame Value

RalH 0.1 mal 12,28

EQinml 11.248

Abbildung 59: Probeninformationen in der Datenbank
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Die Probeninformationen werden unter “Probeninformationen” im Uberblick gezeigt, die Datenpunkte
der ausgewahlten Probe unter ,Datenpunkte”. Dabei werden normalerweise Verbrauchswerte,
Messwerte, Titrationszeit und 1. Ableitung angezeigt.

Data Curve Calculation

Curve ] Sample information.  ['ata paoints l

1,79933 0 0 13,9096
1805 0 0,01 16,0906
1,79175 )1 0oz 182717
1,79275 2 003 245136
179 3 0,04 9,09373
1785 4 006 448978
1,78825|5 0.1 1,70435
1,78425/7 018  |0,85942
1,78275|8 034 012035
1,7875 |9 066 002636
1,79925 11 1B 1,73211

18215 |13 186  |2,10881
1,355 |15 216 220442
18585 16 366 240993

Der Menipunkt ,Daten“ erlaubt den Ausdruck einer einzelnen oder der Liste aller markierten Proben.
Ebenso ist der Export als ASCII-Datei oder nach EXCE L mdglich. Titrationen von TitriSoft 2.5 kénnen
importiert werden.

Data | Curve Calculation

Import A5CTT
Expart A5CI1
Export Excel

Prink

Delete Records)
 Delete all

o X BK DY

Abbilddu'r'{g 61: 'Men[]plljlr'lll{t-“Daten”

Der Meniipunkt ,Kurve“ erlaubt interaktive Untersuchungen der Titrationskurve. Die Funktion
.Datenpunkte ein“ zeigt jeden Punkt der Titrationskurve an. Die ,Ableitung” stellt die erste Ableitung
dar und gibt Hinweise zur Berechnung der Aquivalenzpunkte. Unter ,Zusatz* findet sich die
Berechnung von Leitfahigkeitskurven und fotometrischen Kurven. Unter ,EQ’s" kénnen bis zu finf
Aquivalenzpunkte berechnet und angezeigt werden.

Curve ! Caloulation
Poirks Onfoff I
Shive Derivate I
Additional (3]
EC Poinks L]
2
f
1]
1]
1]

Abbildung 62: Optionen zur Kurvendarstellung
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Es ist moglich einen Bereich aus der Grafik zu zoomen, indem mit gedruckter rechter Maustaste der
gesuchte Bereich ausgewahlt wird.

7 Titration controller TitriSoft 2.50 - [Revision Center]

FEX
Revision Center &, soe @) b

Data Curve Calculation

% Mayigator

Crag a column header here 1o group by that col.
Curve | Sample infnrmatinn] Data point$]

" Example
SysOp | 26.03.200

*+pH |w sDer [ =sec l

Selection of
the displayed
curve types

Zoomed grafic
with derivative
and EQ

Abbildung 63: Titrationskurve mit erster Ableitung und Zoombereich.
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Anwendung von Funktionen des Formeleditors

Mit TitriSoft ist ein weiter Bereich von Berechnungsmdoglichkeiten gegeben. Die unterschiedlichen
Mdglichkeiten kénnen fir besondere Berechnungen, Automatisierung oder Einfluss auf
Titrationsablaufe verwendet werden.

TitriSoft ermdglicht:

Probeneinwaage oder — volumen mit der Bezeichnung “Probenmenge”.

Endvolumen einer Titration.

Enwerte der Messwerte einer Titration oder Messung, auch von mehreren Messeinheiten.
Gesamtvolumen aller Reagenzien am Ende oder im Laufe einer Titration

Probenvariable

Globale Variable

Titer aller Reagenzien, die in der aktiven Methode verwendet werden.

Alle berechneten Ergebnisse, die bis zu diesem Punkt im Titrationsablauf berechnet wurden.
Mittelwert aller Ergebnisse oder Variablen der Methode.

Standardabweichung aller Variablen der Methode.

Besondere EQ-Berechnungen fur LF- und Fotometriekurven.

Unbegrenzte anzahl von Klammern.

Logarithmus Funktion.

Quadratwurzelfunktion.

X bei y Funktion.

Standard Operatoren.

Logical operators

Zugriff auf Kalibrationsdaten der aktuellen Sensoren.

Die Ausgabe der berechneten Ergebnisse erfolgt im ersten Fenster des Formeleditors.

Name des
; =g (Ergebnisses,
" Dbject editor SE|Ead)  (kann aus Liste

2 ausgewahlt
Z.ahll der EQ’s, werden oder
die im neu
Forrpgleditor Result eingegeben
benotigt tean Yalue in mi +: |werden..
werden.

Decimals

3
Murnber EQ's ; \/—_\_nza}hl Stellen
fir die

Farrmula Avg['2, EQ in ml] Dokumentation

Abbildung 64: General settings of a formula

Die Darstellung der Formel. Sie kann eingegeben oder editiert
werden, indem mit der Maus auf die drei Punkte klickt, die
erscheinen, wenn die Zeile markiert ist.

Eine Variable kann auf einfache Art eingegeben werden, indem sie an der benétigten Stelle eingetippt
wird.

Eine zweite Mdglichkeit besteht darin, sie im Explorer vor der Methodenerstellung zu definieren. Dies
gilt far:

Ergebnisse
Globale Variable
Probendaten

Die Reagenzien werden mit Namen und Titer definiert. Der Eingabedialog ist &hnlich.
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fi Titration controller TiEriSoft 2,50 - [Analysis Center]

o

N

£

B Sample data

,E-. TL alpha plus with Sample Ch | Themis
B TitroLire alpha plus :

Auf ,Merkmal*“

Dvervie |

Blanc in mil

Blanc 2in ml

Abbildung 65: Implementation of a new variable

> Delete

O mMew —/——— o ]

Abbildung 66: Anlegen oder loschen neuer Variablen

Bereits
definierte

Variablen

Auf ,Neu"
klicken.

Nach dem Anklicken von “Neu” fur eine neue Variable, erscheint das Fenster von Abbildung 67. In
diesem Fenster kann der Name fiir die Variable eingegeben werden, ein Vorgabewert, der bei Bedarf
Uberschrieben wird, ein oberer und unterer Grenzwert.

Abbildung 67: Namen und Eigenschaften der neuen Variablen

} Name der
Record Editor globalen

Variablen

Eigenschaften
der neuen

o OF |

x Cancel I

Variablen.

Nachdem eine Variable erzeugt wurde, kann sie in allen Formeln verwendet werden.

Achtung: Nur auf Variable der aktuellen Methode ist ein Zugriff moglich. So kdnnen zum beispiel nur
mit Reagenzien gerechnet werden, die in der Methode verwendet werden.!
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