UNIVERSIDADE DE SAO PAULO

INSTITUTO DE QUIMICA DE SAO CARLOS

1IQSC

Tutorial Software Origin®

Giorgio Gianini Morbioli

Prof. Dr. Alvaro José dos Santos Neto
Prof. Dr. Emanuel Carrilho

Sao Carlos, 2014



UNIVERSIDADE DE SAO PAULO

INSTITUTO DE QUIMICA DE SAO CARLOS

Docentes
Prof. Dr. Alvaro José dos Santos Neto
Prof. Dr. Emanuel Carrilho

Andlise Instrumental |
SQM0415

Estagiarios PAE

Fabiana Marques

Giorgio Gianini Morbioli

Luis Felipe Rodriguez Cabal

Monitora
Gabriela Rizzo Piton

Técnica Responsavel
Yara Jaqueline Kerber Araujo



Tutorial Origin

» Apos obter o espectro no equipamento correspondente, salvar os arquivos .txt;
» Abrir o programa, e seguir as instrucoes;

@ OriginPro 86 32-bit - C: \Documents\OriginLab\86\User Files\UNTITLED - /Folder1/
! File Edit View Plot Column Worksheet Analysis Statistics Image Tools Format Window Help
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OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\N
File | Edit
| New
: ﬁr" Open...
= ﬁ Open Excel...
Open Sample OP)
Append...

Close

Save Project
Save Project As...

Save Window As...
Save Template As...

View Plot Column Worksheet Analysis

Ctrl- 0O
Ctri+E

Save Workbook As Analysis Template...

Save Project As Analysis Template...

Print...
Print Preview
Page Setup...

Import
Export
Batch Processing...

Database Import

Re-Import Directly
Re-Import...

Recent Imports
Recent Exports

Recent Books
Recent Graphs
Recent Projects

Exit

Ctri+P

=

Statistics Image
5 Lk ik

2

(J L1
o [ |y
2

X X

0
oL

| Import Wizard...

Single ASCII...
Multiple ASCIL..

Comma Delimited (CSV)...
Excel (XLS, XLSX, XLSM)...

Thermo (SPC, CGM)...
pCLAMP (ABF, DAT ABT)...
Princeton Instruments (SPE]...
Sound (WAV)...

NetCDF (NQ)...
CDF (CDF)...
HDFS (HS, HES, HDFS)...

NI DIAdem (DAT)...

NITDM (TDM, TDMS)...
Famos (DAT, RAW)..

ETAS INCA MDF (DAT, MDF)...

IgorPro (PXP, IBW]...
Prism (PZFX, XML)...
Matlab (Mat)...

Customize...

D - /Folderl/
Format Window Help

Tools

100% =

=

..[;ﬁ'g




» Single ASCII

» Procure o arquivo correspondente, cligue em Open

3l OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\Natam\ Documents\OriginLab\86\User Files\UNTITLED - /Folderl/

File Edit View Plot Column Worksheet Analysis

Statistics Image Tools Format Window Help

s s il

sor Halp prace B1

Organizar v

Nova pasta

@l origin86

W Faveritos
B Arez de Trakalhe
ll Downloads
3# Dropbox

% Locais

9 Biblictecas
Documentos
(= Imagens
J Musicas

B videos
& Grupo doméstico

/& Comoutador

Nome

59116521-Tutorial-Origin

Data de modifica...

28/02/2014 09:47

Tipo

Foxit Reader PDF ...

Tamanho

1478 KB

| Ac benzoico

28/02/2014 09:22

Decumento de Te...

44K8|

| Ac benzoico 02

D Ac benzoico 03

| Ac benzoico 05

_| Ac benzoico 06

D Ac benzoico 15

Acido benzoico abs
D igl.lﬂ

| Amostra

Curvas dcido benzoico

[] Open as read-only

28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 11:16
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 10:31

Show Options Dislog:

Documento de Te..
Documento de Te...
Documento de Te...
Documento deTe...
Deocumento de Te...
Origin Graph

Documento de Te...
Documento de Te...
Origin Graph

44 KB
44 KB
44 KB
44 KB
44 KB
1.232 KB
44 KB
44 KB
48T KB

File name:  Ac benzpico 01

- [AilFiles )

| Open

[ |




» Single ASCII

4.01194E8 7,55834E7
4,03123E6 | 9,83264E7
4,05051E8 | 9,902314E7

41459568 | 9.83716E7
4.16524E8




» Multiple ASCII
» Procure os arquivos correspondentes, cligue em Add Files

OriginPro 86 32-bit - CAUsers\Natan\Documents\OriginL ab\86\User Fles\UNTITLED - fFolderl/
¢ File Edit View Plot Column \Workshest Analysis St image Tools Format Window Help

Lookin: ), Acido Benzoico - @%@

| Nome | Data de modificag...

59116521 -Tuterial-Origin 28/02/2014 09:47 Foxit Reac
| ] Ac benzoico 01 28/02/201409:22  Documen
| Ac benzoico 02 28/02/201409:22  Documen
_| Ac benzoico 03 28/02/2014 09:22 Documen
| || Ac benzoico 05 28/02/201409:22  Documen
{_ Acbenzeico 06 28/02/2014 09:22 Documen
_l Ac benzoico 15 28/02/2014 08:22 Documen
Bl cido benzoico abs 28/02/2014 11:16 Origin Grz
D Agua 28/02/2014 09:22 Documen
|| Amostra 28/02/201409:22  Documen

mCuvas acido benzoico 28/02/2014 10:31 Origin Grz

Computador < | I | 3

Feosme:  “Acbenioco Ga” “Acbenss v [_Adariel) ] | ok |
@ o 2] [Renovorio) (o)

[¥] Show Options Dialog:
File Name




> Multiple ASCII
» Cligue em OK

) OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\Natan\Documents\OriginLab\86\User Files\UNTITLED - /Folderl/

! File Edit View Plot Column Worksheet Analysis

Lookin: || Acido Benzoico -

-~
Nome

50116521-Tutorial-Origin
|| Ac benzoico 01

__ Ac benzoico 02

__| Ac benzoico 03

|| Ac benzoico 05

__| Ac benzoico 06

|| Ac benzoico 15

[E) Acido benzoico abs
_|Agua

L] Armostra

Curvas dcido benzoico

Locais

Area de
Trabalho

=

Bibliotecas

‘5 \ ] - .fi‘-. \‘- »¢ £ 4 ED [eﬁ

Q2 E

| Data de modificag...

28/02/2014 09:47
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
26/02/2014 09:22
28/02/201411:16
28/02/2014 09:22
28/02/2014 09:22
28/02/2014 10:31

]

Documen
Documen
Documen
Documen
Documen
Documen
Origin Grz
Documen
Documen
Origin Gre

E

co 03" "Ac benzoico 054"

~ [ AddFies) ] |

ok |

(A Fies 9

~| | Remove Fie@s) | | Cancel |

[¥] Show Optiens Dislog:

File Hame

Ac benzoico 07 txt
Ac benzoico 02.txt
Ac benzoico 03
Ac benzoico D5 .txt
Ac benzoico 06, txt

Modified

02/28/14 322
02/281149:22
02/28/14 922
02/28/14 9:22
02/28M14 922




> Multiple ASCII
» Clique em OK

{2 OriginPro 2.6 32-bit - C:\Users\Natan\Documents\OriginLab\86\User Fi D - [Folderl/
: File Edit View Plot Column Image Tools Format Window Help

Description  Import 45CII file/files

Results Log Output

C\Users\Natan\Deskiop\PAE 2014\Acido Benzoico\ic » Q
File Name C\Users\NatankDeskiop\PAE 2014Acido Benzicobic ~ |
File Info
2 Import Dptions
Add Sparklines Yes{if less than 50 columns) -

Import Mode
Template Name -]

[# File Structure

[ Columns

[H Header Lines

[ (RelNaming Warkshest and Workbook
E Paitial Import

[ Miscellaneous

Output [EockiJShest11[11(0]

5l e M5 N A o i R ee B 410




> Multiple ASCII

File Edit View Plot Column ‘\Worksheet Analysis Statistics Image Tools Format Window Help

R A= Aol

0SS NH -

=

390265E2 £.25842E7
401194E8 524279E7
4,03123E8  9,64688E7
4 05051EE 9,7168B6E7
4,0698EE8 9 66532E7
4,08909E3 9,59759E7
4.10838E8 9,55793E7
412767TES  9.4044TE7
4,14695E8 9,29847E7
416624E8  9.16695E7
|4 | » [\ Ac benzoico 06 /




» Cada Workbook é referente a um espectro, e pode ser tratado individualmente.
» Para deixar a tela menos cheia, vamos operar apenas com um Workbook.
» Para varios Workbooks, o procedimento é o mesmo.

ﬁ OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\Nn\Dacumerﬂs\Oﬁginlab\BG\U LED * - /Folderl/ —— : [ — -

: File Edit View Plot Column Worksheet Analysis Statistics Image Tools Format Window Help

3,99265E8 7 65963E7
4,01194E8 7 55834E7

4,03123E8 9,83264E7
4,05051E8  9,90314E7

4,0698E8 997318E7
4,08909E8  1,0007E8

9,89169E7
9.83716E7

e (o .S w A o ke B+ 0 [F e
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Transmitancia
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Line
cut Chrl=X g

Copy CtrlsC Line = Symbol

Column/Bar/Pie
Multi-Curve

3D XYY

3D X¥Z

2D Surface

Delete 3D Wire/Bar/Symbol

Clear Statistics
Remove Link

Capy [full precision) Ctrl=Alt+C
Copy (including label rows)
Paste Ctri+V

Insert

Area

Set As Contour

Specialized
Stock

Sort Columns Template Library..,
Sort Worksheet

Fill Columns With

1 Scatter
Normalize... 2 Line
Statistics on Columns...

Statistics on Rows..

Column Width...

Hide/Unhide Columns

Set Sampling Interval...

Mask Cells by Condition...

Move Columns

Reverse Order

Show X Column...

Slide Show of Dependent Graphs

Swap Columns...
Add Sparklines...
Go To...

Mask

Set as Categorical

Properties...

Set Style
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&
a
+
B
b
N 1,00E+008
—
w3 3123 _ . E
T SOS1E8 990314E
A = = 5.00E+007
) =
U 0] E
of | < » \Ac benzolco 01 J
: 0.00E+000
0.00E+ BEDE + HDE +H05D E+2 39 E + 205DE + O0DE +30DE +JTDE+ FEDE+ 009

FHYUNITS=%T




i OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\Natan\Documents\OriginLab\86\User Files\UNTITLED * - /Folderl/ - [Graph1]

E File Edit View Graph Data Analysis Gadgets Tools Format Window Help

L3 R

(B3|

PREADRPR CEESEBE a2l @
@: Hp Default: Arial |0 N -

wx ~ SER BS &

— *|0

4 — - —

AEH e +8

v“'_' Fl t’pﬁ ||

R B e B+

BleEES A

1

Pode-se observar que as
dimensdes no grafico nao
estao corretas. Isso é devido a
problemas na conversao do
arquivo, na mudanca . 2,
Deve-se mudar para as
dimensodes adequadas:

Se 0 espectro esta em
transmitancia, os valores da
ordenada estao entre O e

O espectro foi obtido de 400 a

—B
1.00E+008 -
5.00E+007 -
1 100%.
4000 cm
0,00E+000 || ] I ] I ] l 1 I ] L] I ) I

|
0,00E+60DE+0(BE+0(EDE+Q(E+Q(BDE+OB( E+ G E+8( E+4(BDE+009

2 A B o we & It B9

##YUNITS=%T

aasfiplyaasl



@ OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\Na-tan\Documents\OriginLab\BG\User Files\UNTITLED * - fFolderl/ - [Graph1]
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DeoRBlbeRRERER PEEHE m=2m G4 wx - SER] BIE & ABG +7 ZEZL 0 "id alalhsh i x v 7 & s G g
© % BA@ TroOefauttAial = 18 = B F U ' x, Sob AN = A2 [— -0 -|[c—= ~][e | % - @ - S B 0 0 A M X
@ 1

. —B

+

B,

3 2- Essa caixa de dialogo aparecera

;‘ 1,00E+008 -

T

2. p

v, Y Auis - Layer 1 B
o, [ Scae | Ttle&Fomat |  Gidlnes |  Break |
oy - Tick Labels | MinorTickLabels | Custom Tick Labels

% Selection: [7] Show Major Labels

1Y

Type  [Numeric v| Display |Decmal1000  ~|
Divide by Factor

Font [Dda.lMal v| [7] Set Decimal Places

Color A .Auto | Prefix

[1Bold Point 18 =+ (18) Suffix

Apply To

[ Fort This Layer | [FPoint This Layer -

[Z] Color This Layer «| [C]Bold This Layer v

t Bl

B

=

HS

| 500E+007 L 1- D& um duplo-
cligue com o botao
esquerdo sobre
qualquer valor nos

1 eixos
A

LCLAT

[ 0K I [ Cancel Apply

000E+000 +—~A—F—"FT—"—F——FT 7T T T
0,00E+60E+0EDE +0(EDE+2( E+Q08D E +6(¥) E+GRDE+a( E+a(BDE+009




r

Y Axis - Layer 1 L9 [

| Scae | TtledFomat |  Gidlines |  Break
Tick Labels | MnorTickLabels |  Custom Tick Labels
Selection: [7] Show Major Labels
Tye | Numeric v| Display |Decimal1000 | o .
i3 Drvide by Factor s Digitar o valor pelo qual se deseja
i Font  [Defaut:Atdl | [7]Set Decimal Places dividir os valores no eixo.
Top Coor A [ Ato | Prefix Para o eixo Y, esse valor sera de
1 . 7.
2l Ej‘: Bort 18~ (19 e 1000000, nesse caso em especifico.
0
T1 ] Font This Layer «| [C]Point This Layer v
AT
Right ™| Color This Layer  ~| [C]Bold This Layer
[ OK ] [ Cancel l Apply
L - Digitar o valor pelo qual se deseja
X Aasigtayer 1 et dividir os valores no eixo.
( S __ [ | Title & Fomat | GTLnes Ir Break Para o eixo X, esse valor sera de
s Minor Tick Labels Custom Tick Labels e
. 1000000, nesse caso em especifico.
Selection: 7] Show Major Labels /
m Type [M.menc '] Display [Decind:‘iﬂﬂﬂ ']/
Divide by Factor
T Fort |Defaul: Aval v| [T Set Decimal Places
T Col A Aut I Prefix . ’
e i W Cliqgue em Apply apds ambas
: A FlBold Port 18 w (18) Suffix N
T foply To operacoes.
ﬁ 1 ] Font This Layer  ~| [CJPoint This Layer  ~
Rigﬂs [Z] Color This Layer | []Bold This Layer v
[ ok || cancel || ook




(@l OriginPro 8.6 32-bit - C:AUsers\Natan\Documents\OriginLab\85\User FIes\UNTITLED * - /Folderl/ - [Graphl]
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N RERR2RE PEEEHE 4=k G2

X L] oo =& K b = omm JiL
B2 B i Tp Default: Ariat < ||0 -| B X2 x. 2R A AN = AP D S -0 i/ ~|[o v\ ZZ . @, 0 B

100 - [w\

),

m 50 > As dimenso0es estao

adequadas
A

0 I l T I Ll l T I T I L] l T l Ll I T I

0O 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500
#HHYUNITS=%T




> E usual representar-se em um espectro de FTIR os nimeros de onda do maior para o
menor, e somente na regido de varredura (no caso, de 400 a 4000 cm)

Abra novamente esta caixa de dialogo

F ul
X Axis - Layer 1 LD ) 3 A - Layer 1 =X
| Scae | Tile&Fomat Gidlnes |  Break Cligue em Scale Ticklabels |  MinorTicklabels | Custom Tick Labeis
Tick Labels | MinorTickLabels | Custom Tick Labels q Scale [ Tle&Fomat |  Grdlines |  Break
Selection: _ [7]iShow Major Labels Selection: . - ® erment 500
- . = rmom - " 5
% Type [M.nenc '] Display [Dec:lnd:wﬂﬂ v]
Bottom Divide by Factor Horizontal | 4500 © # Major Ticks |10
123 - .
G | fo [Defeukimal  v] [F]sgtDecinal Poces | e & e - | #MoorTie |
Top Color A . Auto | Prefix Vertical
iF Rescale Normal - First Tick
§ [[]Bold Point 18  (18) Suffix p—
Left ADW To Ticks Location
Eé ("] Fort This Layer «| [Z]Point This Layer v ] Major Ticks From Dataset .
Right (" Color This Layer - | [C]Bold This Layer v ["] Minor Ticks From Dataset
oK J[ Cancel Apply L_OK || Cencel Apply




Incrementos de
numero de onda
representados no
espectro (de 500 em

> Para o eixo X

500)
(X Axis - Layer 1 lil%1
| Ticklabels |  MnorTicklabels |  Custom Tick Labels/ |
Scale Tle & Fomat | Grid Lines | Bre
V I I ( Selection: = -
alor no qual seu = o ® Increment
espectro comega. o B T g Valorc:r(;ct]gfrlni:
. I e ) inor Ti 1 eS e .

Se a varredura foi de e R S B S P dura foi d
400 a 4000 cm_]_’ e Rescale {___ Nomal - First Tick 4goa Va4.rorgoura 10' e

H icks Location a Cm_ e
deseja-se representar e _ ’

. , Mar Ticks From Datas deseja-se representar

dO malor numero de | Minor Ticks From Dataset . ,
onda para o menor do maior numero de
entao digite o valor’ — onda para 0 menor,
desejado, ou seja entao digite o valor
4000 ’ ’ desejado, ou seja,

400

Apods as modificacoes,
cligue em Apply



Incrementos de % de
transmissao.

Colocar para 10

(de 10 em 10)

> ParaoeixoY

v Ris Jayer 1 l_il#r
| Ticklabels |  MnorTickLlabels |  Custom Tick Labels/ |
Scale Title & Format ] Grid Lines [
Selection: -
Valor no qual seu <€ g ® ncrement 50
espectro comeca Forzontal | To 110 e > Valor no qual seu
Se a transmiténcia é A Type Linear v # Minor Ticks 1 espeCtrO termlna.
de 03 100% ent3o o T Rede { joma v | PtTk Se a transmitancia é
o ~
’ Ticks Location de 0 a 100%, entdo o
espectro comeca em =] Major Ticks From Dataset .
o espectro termina em
O R || Minor Ticks From Dataset
100.
OK || Cancel

Apods as modificacoes,
cligue em Apply



8 DriginPro L6 33+t = €41 smrsh Rt Do e 5\ Dl abABG bser FAeSWNTITLED = = fFolder]) » [Graph!]

) Fie St View Graph Dats Ansppis Sacgeti Fool Fomal  Window  Help

ODRERBRPRARZER SEHEEHD wum Wt v - ST6 BI5 & B 0B 50 alilh v g
SN e T O 0 0 | RN . < [ PN e g | [ Nl Y 1 - R M TP - 0 0 |

0

100 —

EET IR R R

0 — 7T T v T T 1T v T T T T T T T 1
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500
#HEYUNITS=%T

Antes

Depois

[ OriginPm R 32-hit - €A Driginiabi FAmSUINTITLED * - Folder) - [Grmphi] PE———

() Pile Eck View Gragh Cata Aralpis Gadgets Took Format Window Help

NepRhbabb@blh TR meam WA 10: - STR FS & AB@eE #0020 & ) 06 ik = v 2 1
3 B G| Tp Defauit acal - |0 A BE e kg A LR W A i | — -[[0 -lc - g 2. Bl il

Il

100 -

/’T"\" /,,-——-—-__ - P
0] / v /\1 / \\

o0 / | \ /

70 - { \

BE el 5 NS e B4 elF

60 | M
50
40 — ]

] \ ]
30 - \

20 \\ /

r/

| /

10 \
0 -—
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

#HYUNITS=%T



» Para colocar legendas

Para colocar um titulo em seu grafico, cligue com o botao
direito na area branca sobre o grafico e clique na opc¢ao

Add Text
> Esta caixa de texto é
B
100 - s util para se colocar
- /\‘\ legendas, caso mais
90'_ de um grafico esteja
80 - representado, ou
0. entdo para descrever
| as condicoes nas
60 - quais o espectro foi
50 - Duplo-clique sobre a obtido. Para edita-la,
m : > legenda original, para basta um duplo-
40 + permitir sua edicao clique sobre a
30 - A legenda original
20
10 -
0 ' | ' 1 ! | ! | ! | ' | ' |
4000 3500 3000 2500 [2000 1500 1000 500

HHYUNITS=%T




» Aspecto final

% Transmitancia

100 -
90 -
80 -
70 -
60 -
50 -
40
30 -
20 -

10 S

0

T

Espectro FTIR Acido Benzoico, 0,1 mol.L™

—— 64 scans

4000

|
3500

| I I
3000 2500 2000

NUmero de onda / cm™

| |
1500 1000 500




Absorbancia
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Ctri+X
Copy Ctri+C
Copy (full precision) Ctrl+Alt+C

Copy (including label rows)
Paste Ctri=V

Insert
Delete
Clear

Remove Link

Set As

Set Column Values...
Fill Column with

Sort Column
Sort Worksheet

Normalize...
Frequency Count...

Statistics on Columns...

Column Width...

Hide/Unhide Columns

Set Sampling Interval...

Mask Cells by Condition...

Move Columns

Reverse Order

Show X Column...

Slide Show of Dependent Graphs

Swap Columns...
Add Sparklines...
Go To...

Mask

Set as Categorical

Properties...




T Set Values - [Acbenzoico01]"Ac benzoico ... L o |

S|

Formula wcol(l) Col(A) Fi(x) Variables

Row (i) From <auo> To <a7
e | colB)=

Recalculate | Manual - il

Ao se realizar uma operacao nos valores dessa
coluna, todos os valores ali presentes sofrerao
uma transformacao, de acordo com a fungao
estabelecida

[Qancel] [ oK ]

> Local onde se insere a funcao desejada

Lembrando que:

A= —log(%T) = _log1€_o = —logﬁ— logT = 2 — logT

» Tem-se que é necessario calcular 2 menos o logaritmo dos valores apresentados na coluna

B. Contudo, conforme o fator de 10° da mudanca do . =2, , subtrai-se logT de 8 (que é [2 —

log(1/10°)]).

v’ Vale a pena lembrar que esse valor de 8 é especifico para o presente caso. E necessario
observar quais valores estao representados inicialmente na Coluna B, antes de realizar
qualquer transformacao.

:l<<] [<<] ColB) =
8-log (Col (B))

Recalculate [None vJ ﬁl Apply

Cancel 1] | E

Funcao que se deve inserir

Clicar em Apply



) . .
=1 Ar

o A b
penzoicoll - AC benzoico Ul.bx

AX) B(Y) m
Long Name | ##YUNITS=%T (3
Units
Comments
Sparklines /”' m f
1 3,99265E8 | 7,65963E7
2 4,01194E8  7,55834E7
3 4,03123E8 9,83264E7
- 4,05051E8  9,90314E7
5 4,0698E8 | 997318E7
6 4,08909E8  1,0007E8
7 4,10838E8 9,933E7
8 4,12767E8  9,89169E7
9 4,14695E8 9,83716E7 i
10 416624E8 9.81688E7 —
> ]\ Ac benzoico 01 / || « e v [

Observar a variacao nos valores

@l OriginPro 8.6 32-bit - C:\Users\Natan\Documents\OriginLab\86\User Files\UNTITI

. File

.....

- °-, ;h:-

G

B e B4 LD D5

GBS N

Edit View Plot

Column

Worksheet

ekl ~EaEHEd ame &

Analysis

-||0

'''''''

Statistics

Image

Long Name

Units

Comments

Sparklines

W0~ |d [N

| «]» \Ac benzoico 01 /

3,99265E8
4,01194E8
4,03123E8
4,05051E8

4,0698E8
4,08909E8
4,10838E8
4,12767E8
4,14695E8
4,16624E8

0,11579
0,12157
0,00733
0,00423
0,00117
-3,02593E-4
0,00292
0,00473
0,00713
0,00803

-

||4 m r|"=

T

| B I U~ x x2ap A
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: File

R B 2+ ] 4 ED (357

G @S A

5] 13

Edit View Plot

Ctrl+X
Copy Ctri+=C
Copy (full precision) Ctri=Alt=C
Copy (including label rows)
Paste Ctri=v

Insert
Delete
Clear Delete

Remove Link
Set As
Fill Columns With

Sort Columns
Sort Worksheet

Normalize...
Statistics on Columns...

Statistics on Rows...

Column Width...
Hide/Unhide Columns
Set Sampling Interval...
Mask Cells by Condition...
Move Columns

Reverse Order

Line

Symbol

Line + Symbol
Column/Bar/Pie
Multi-Curve

3D XYY

3D XYZ

3D Surface

3D Wire/Bar/Symbol
Statistics
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» Conhecer a area de um pico / banda é muito interessante em espectroscopia, uma vez
que este valor esta correlacionado, na maioria das vezes, com a concentra¢ao da
espécie de interesse.

» Aintegracao de picos em um espectro é mais simples quando a linha de base estd
proxima ao valor 0. Desse modo, nota-se que os espectros de absorbancia FTIR tornam-
se mais interessantes que os de transmitancia, uma vez que nao é necessario reajustar
a linha de base (isso nao é verdade para todos os casos!)
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» Como aintegracdo do pico é a desejada, e como ja se observa apenas o pico selecionado
pelos limites de integracao definidos anteriormente, basta clicar em Next
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» 0 baseline € o mesmo do espectro original, basta clicar em Next
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» Clicar em Next

~

i ' Peak Analyzer
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# ° Peak Analyzer

Dialog Theme
l iaseline Mode
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Find Peaks
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:
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> Desabilitar essa opcio

F il'li:‘?.h
. Prey . .Cancel. lé
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Current Number of Peaks 0
Enable Auto Find
| Find |
| Add leddodip/Oel Ll Cloactl |
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Feito isso, dé um enter

No peaks found. Please add peaks or change your search
conditions

> Clique em Add, e selecione o centro do
pico definido anteriomente.

» Clicar em Next
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Comments | Integral Result of B Integral Resultof B | Integral
Long Name Index Area Areal
1 1 4,08765E8 i
2
3
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1 i
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» Conhecendo-se a relacdo entre a altura de determinado pico (ou sua drea) e a
concentracao do analito em uma série de medidas, é possivel construir-se uma curva
analitica (também chamada de curva de calibracao).

» Conhecendo o coeficiente angular e o coeficiente linear dessas curvas, é possivel

determinar a concentracao de uma solucao desconhecida!

5] Bookl o[BS
A(X) B(Y) -
Long Name | Concentracdo Sinal
Units (moliL) u.a.
Comments
1 10 0,33

2 20 0,68
3 30 0,95
4 40 1,23
5 50 1,55
6
7
8
9

m

60 1,86
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Sinal (u.a.)

, Equation y=a+bX 2 Mostra o tipo de ajuste (no caso, linear)
| Weight No Weighting
Residual Sum 0,00178
1 8 _]|of Squares
’ Pearson’s r 099944 > Correlac3o entre as variaveis.
- |Adj R-Square 0,9986 S
Value Standard Error
1,6 - S Intercept 0.046 001962 > Coeficiente linear e seu erro
i Slope 003011 | 5.03863E-4 L 3> Coeficiente angular e seu erro
14 /
- P
1,2 - A
1,0 -
0,8 4 .//,/
0,6 = /
0.4 - m  Sinal
) . . .
| -/ —— Linear Fit of Sheet1 Sinal
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» Assim, se uma amostra de concentracao desconhecida apresentar um sinal de 1,47, é
possivel estimar sua concentracao a partir dos valores de coeficiente angular e linear:

Sinal = a + b. [X]
Sinal —a = b. | X]

Sinal—a
[X] =32
» Para o caso do exemplo:
1,47 — 0,046
X1 = 0,03011

| X]=47,29 mol/L



