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0.2834 0.2834 0.2834 0.2834 0.2834
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File Edit View Inset Plot Tasks Tools Help
A+B 3000.789 2998.861 12896.932 2995.004 2993.075 2991.147 2989.218 2987.29 2985.361 298343 4
1 2 3 4 5 6 7 8 | 9 10
10_A17 1 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2289 02312 0
e = 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2327 0.2356 0
=-{ Transform < 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1699 0.1721 0
Input control > 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1053 0.1091 0
Plot vl scatter 1 02101 0.2101 0.2101 02101 02101 0.2096 02105 0=
03125 03125 03125 03125 03125 03141 03167 0
Expott * lull Ber 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1669 0.1686 0
Range » | 3D Scatter 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1545 0.1562 0
= Duplicate Matrix... > Line 0.1135 0.1135 0.1135 0.1135 0.1135 0.1155 0.1166 0
0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1559 0.1576 0
Rename M Matrix
0.2207 0.2207 0.2207 0.2207 0.2207 02227 0.2244 0
X Delete g Histogram 02721 02721 02721 0.2721 02721 02726 0.2742 0
Spectra —  Normal Probability 0.2637 0.2637 02637 0.2637 0.2637 0.2661 0.2686 0
Sove Msiiic W Multiple Scatter i 03282 03282 03282 03282 0.3282 0.3288 0.3309 0
0.2429 0.2429 0.2429 0.2429 02429 0.2465 0.2501 0
Define Units and Limits... [l Muttiple Axes Line 03572 03572 03572 03572 03572 0.3604 0.3645 0
28 A3 17 [ 0.5127 05171 05214 0
29 A34 18 Line Plot - Scope [z [0-+82 04499 0.4525 0
2_A 19 02611 0.2622 0.2640 0
L 33 A38 20 Data 03037 03037 0.3041 0
34 A39 21 M T ) = 0.4126 04142 0.4166 0
37_A41 2 R {'-"B 91142 v |SSS14 0.5655 0.5687 0.5732 0
38 A42 23 Rows [_," v| Cols (Al .‘{ Define... | 0.4243 0.4256 0.4274 0
39_A43 24 - : - - ) 0.2624 0.2645 0.2681 0
3 A10 25 0.1829 0.1842 0.1862 0
40_A44 26 X 0.3090 03097 03109 0
—— 43 A7 27 Advanced 03373 0.3382 0.3404 0
ga’ﬁesa = “ | 44 A8 28 Plot type @ Sample Varable 0.2545 0.2549 0.2552 0
ize : 93 X 1142
Created :2/3/2562 14:34:41 45_A8 29 0.2858 0.2869 0.2884 0
4 AT 30 [ oK ] [ P ] 0.2834 0.2859 0.2889 0
5 A12 31 0.2869 0.2891 0.2915 0
6_A13 32 0.2275 02316 0.2360 0
- =1 ||| R 33 02101 02101 02101 0.2101 02101 02101 02101 02102 02119 0~
« )
19_A25 A Line Plot #: 15_C.21 # A+B -l

BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization)



11E Niéfie colnN T © 1 E J i1 E NdkfiBeSINMedtelGiied ET @ lr £
I SNee] E§©EI ENKI Noé KNNT go
a. @ N K E $duiih @ pideEBqher r gvedumEEn g i IKED ©
E§ ©

b.@EI T Al I ] coliirib @EnBEFNII EdRInd EO
i. O i rov@0.80 537 OO0 NdZ B .8 OESNI T h
o) RE&GMHEQD ET nr T e EENKIT SNJ NE§
[ &1 @h& .6 .cB' OO E S N I'ShetifElr@iel] R IgHT 1

& Ispecrum

179
1.6 1
1.6 1
1.4
'
1.3 r \
1.2 1 . 8
11 v lL;'r
AT
K 4 A0
4 4 Number
Name : 8 6
AR .\' Value 06200272
," Sample Name: 4_C.11

‘ s

Number : 631 l
Name :1785.817 ,
Value :0.3536928 \ ! ) -,
Sample Name: 24_C.3 4
T ,,b
I d o A )
A -¥ AN | : . A .' '

12Define coldmn Nr | ESNI ROENO nJ L o] éT KndT Al
a.0 keolinMB@ h T ©Nj
b.ek NE&I N
c. 0 klisertE O
d. 0 kQatedor® Variable
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File Edit View Inset Plot Tasks Tools Help
YHS O
=-UF New Project A8 815.7673 813.8387 |811.9102 809.9817 | 808.0532 806.1246 | 804.1961 | 802.2676 1800.3391 |
19.A25 1134 ms | 13 1137 1138 19 | 1140 14 | u42
@ 15.c21 10_A17 1 0.0860 0.0878)  0.0852 0.0852]  0.0852 0.0852 0.0852 0.0852) 00852
2-F AC 11_A18 2 0.1602 0.1553] 0.1532 0.1532] 0.1532 0.1532] 0.1532 01532 01532
&0 Rowsat 2_A19 3 0.1840 0.1817 0.1815 0.1815|  o.1815 0.13:5 FETTE 21a1s 0.1815
oA 13A2 4 0.1014 0.0890 0.0774 0.0774| 0.0774 00  Create Column Range 0.0774
14_A20 s 02131 02150] o212 02172] oz 02 Undo 02172 =
Oc VA |6 0.1397 0.1470 0.1485 0.1495|  0.1495 0.1 0.1495
18_A24 7 0.0972 0.0984 0.0987 0.0987| 0.0987 0.0f™ Redo 0.0987
19 A2 8 0.1554 0.1586 | 0.1636 0.1636 0.1636 o3 ol o 0.1636
1.A0 s -0.0282 00340  -0.0335 00335 -0.0335 -0.0]" 0.0335
20A2% 10 0.1263 0.1327 0.1376 0.1376| 0.1376 0.4] Copy 0.1376
2A%8 |1 0.1164 0.1281] 0.1376 0.1376| 0.1376 01lR Copywith Hesders 0.1376
2A2 12 0.1303 0.1319 0.1299 0.1299 0.1299 0. 0.1295
24A3 13 0.1960 0.1968 | 0.1995 01995 0.1995 oa{d) Paste 0.1995
[« 25_A30 14 0.0910 0.0994 0.1077 0.1077 | 0.1077 0.1 Insert Copied Cells 0.1077
%A31 15 0.1447 0.1432) 01366 01365  0.1365 04 Append Copied Cels 0.1366
AR 16 02161 02184 02179 02179 02179 ozl Wl . 02178
28AR 17 0.2888 02797, 02711 02711] 02711 02|l SeRtTet/Category Variable 02711
2 A% 18 0.1074 0.1015 0.08%6 0.08%6 | 0.09%6 0.0{%  Delete.. 0.0956
2AY 19 0.1517 0.1448 | 0.1327 0.1327 0.1327 Ol pamove Duplicate Rows 0.1327
33 A3 | 20 0.1821 0.1865 0.1878 0.1878 0.1878 0.1 0.1878
AW 21 0.1913 0.1890 0.1860 0.1860 0.1860 oy ) - 1860
37_A41 2 02073 02087 o Tt
BAL | 23 0.2044 02071 o] Row(s)/Coll s)
VAL | 24 0.1129 0.1161 [ Append * loa1s3
3A10 2 01627 0a7s ol Category Variabl Change Data Type » [0788
WAM | 2% 0.125 0.1319 o. 5 5 1 0.1342
= = 43 A7 27 0.0625 0.0600] 0.0592 0.0592| 0.0592 00{  MakeHeader 0.0592
il ~ | sas 28 0.0438 0.0605 | 0.0654 0.0654 0.0854 ool ll o , [oosss
Created :2/3/2562 14:34:41 BAS |29 0.1679 0.1591] 0.1537 0.1537 0.1537 0.1 —* loassz
4AN 30 0.1281 0.1321 0.1388 0.1388| 0.1388 0.1388 0.1388 01388  0.388
5A12 31 0.2600 0259 02643 0.2643 0.2643 0.2643 02643 02643 02643
6A13 |3 0.1172 0.1238 0.1331 0.1331] 0.1331 0.1331] 0.1331 01331 04331
- | zae 3 0.0805 0.0954 0.105 0.105 0.105 0.10 0.1105 0.1105 sl ~
info [ Notes # 19425 A Line Plot | # 15c2 # AsB [~ Line Prot E

O«

.&INK N E Ghtég@\Name\ E O

k IpecBM@Is to be based on a collection of row set
kAdd EOI  nNET nEExknnJe] gnlk ERONI
Kl EO

~

€

O«

e
f.
9

h.0 K

[G7 Wiew Project [Not Saved] - The Unscrambler X
File Edt View Inset Plot Tasks Tools Help
RPHS @
& ow Projec a8 s15767  |snswr  [snisi2  e9sen
1134 1135 136 137
' AT 1 0.0060 0.0878 0.0852 0.0852
- 1A 2 0.1602 0.1553 0.1532 0.1532
12.A19 3
13 A2 4
14_A20 s
AD & X
18A2 7 00 Catogory Name
18 A5 L) 0.1
1.A0 9 0.0: i)
20426 10 0.1 Spechy the level manusly
2ZA8 u 0.1 @ Specty levels to be based on a colection of ow set
BAB 12 0.1,
24.A3 13 0.1
25 A0 14 0.0
AN 15 (Xt
AR 1 02
8 AT 7 [E!
BAR 18 0.1
2 AW 18 0.1 egory Name:
AT 20 0.1 o i
%AW 21 (Xt Method
3T AG 2 0.2¢
38 AL 23 0.2 ) soedyme level manually
A8 2 01 2
:6’_:3« 2 b @ Specfy levels to be based on a collection of row set
r—s ;l A3AT 27 0.0
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U/ New Project [Not Saved] - The Unscrambler X = =8
File Edit View Inset Plot Tasks Tools Help
L IS B R XGe @ @ Ealkledk "I
w Project | A 8138387 (8119102  |809.9817  |8080532  [806.1246  |804.19%61  [8022676  |C1142 |800.3391 P
13_A25 1135 1136 1137 1138 1139 1140 1141 1142 1143
@-F) 15.c21 10_A17 1 0.0878 0.0852 0.0852 0.0852 0.0852 0.0852 0.0852 /A 0.0852
-] A8 11_A18 2 0.1553 0.1532 0.1532 0.1532 0.1532 A 0.1532
=3r | | 12_.A19 3 0.1817 0.1815 0.1815 0.1815 0.1815 A 0.1815
13A2 4 0.0890 0.0774 0.0774 0.0774 0.0774 A 0.0774
14_A20 s 0.2150 02172 0.2172 02172 02172 A 02172 =
L Line Prot | 17.A23 6 0.1470 0.1495 0.1495 0.1495 0.1495 A 0.1495
18 A24 7 0.0984 0.0987 0.0987 0.0987 0.0987 A | 0.0987
19_A25 8 0.1586 0.1636 0.1636 0.1636 0.1636 A 0.1636
| 1 A0 9 -0.0340 -0.0335 | -0.0335 -0.0335 | -0.0335 A | -0.0335
20.A2% 10 0.1327 0.1376 0.1376 0.1376 0.1376 A 0.1376
2A28 11 0.1281 0.1376 0.1376 0.1376 0.1376 A | 0.1376
2A29 12 0.1319 0.1299 0.1299 0.1299 0.1299 A | 0.1299
24 A3 13 0.1968 0.1995 0.1995 0.1995 0.1995 A 0.1995
|:25_A%0 14 0.0994 0.1077| 0.1077 0.1077| 0.1077 A { 0.1077
26_A31 15 0.1432 0.1366 | 0.1366 0.1366 0.1366 A 0.1366
27A%R 16 0.2184 02179 0.2179 0.2179 02178 A | 02179
| 28A% 17 02797 0.2711 0.2711 02711 02711 A 02711
[ 29,43 18 0.1015 0.09%6 0.09% 0.099 0.0996 A 0.09%
R_A37 19 0.1448 0.1327 0.1327 0.1327 0.1327 A 0.1327
l 33 A38 20 0.1865 0.1878 0.1878 0.1878 0.1878 A 0.1878
%A 21 0.1890 0.1860 | 0.1860 0.1860 0.1860 A 0.1860
| 37_A41 22 0.2097 0.2094 0.2094 0.2094 0.2094 A 0.2094
23 02071 02101 0.2101 0.2101 02101 A 0.2101
24 0.1161 0.1153 0.1153 0.1153 0.1153 A 0.1153
25 0.1715 0.1786 0.1786 0.1786 0.1786 A | 0.1786
26 0.1319 0.1342 0.1342 0.1342 013492 A 01342
— = 27 0.0600 0.0592 0.0592 0.0592 00592 A | 0.0592
rs.?s;;:ﬁm 4 28 0.0605 0.0654 0.0654 0.0654 0.0654 X A 0.0654
Created :2/3/2562 14:34:41 29 0.1591 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 (A 0.1537
30 0.1321 0.1388 0.1388 0.1388 0.1388 0.1388 0.1388 A 0.1388
31 0.2599 0.2643 0.2643 0.2643 0.2643 0.2643 0.2643 A 0.2643
32 0.1238 0.1331 0.1331 0.1331 01331 01331 0.1331 A 0.1331
- = 33 0.0954 0.1105 0.1105 0.1105 0.1105 0.1105 0.1105 /A T 0.1105 b
»
Info | Notes | A7 Line Plot B A+B A Line Plot | -
~ - - A ~
a.kcobmbnhl ©NJ I | E
b
- N e L s — A
b. & K KEEG®IMENG h T O N
’ 7
6 Kdelete O
C.0K t
TG New Project [Not Seved] - The Unscrambler X. = = |
File Edit View Inset Plot Tasks Tools Help
ALOXSeR B [ P ¥ e 1
1 a8 8138387 (8119102  [809.9817  |808.0532  [806.1246  [804.1961  |8022676  |C1142 18003391
1135 1136 1137 1138 1139 1140 | 1141 142 1143
10_A17 1 0.0878 0.0852 0.0852 0.0852) 0.0852 0.0852 0.085: Create Column Range
11_AT8 2 0.1553 0.1532 0.1532 0.1532 0.1532 0.1532 0.153;
12_A19 3 0.1817 0.1815 0.1815 0.1815 0.1815 0.1815 0.181{ %) Undo
13 A2 4 0.0890 0.0774, 0.0774 00774, 0.0774 0.0774] 0.077{ (™ Redo
14_A20 s 02150 02172 02172 02172 02172 02172 0.217}
17.A23 6 0.1470 0.1495 | 0.1495 0.1495 0.1495 0.1495 | 0.149! of Cut
18.A24 7 0.0984 0.0987 0.0987 0.0987 0.0987 0.0987 0.098: Copy
19_A25 8 0.1586 0.1636 0.1636 0.1636 0.1636 0.1636 0.163:
1.A0 9 -0.0340 -0.0335 -0.0335 -0.0335 -0.0335 -0.0335 0055] M| CoPywith Headess
20A2 10 0.1327 0.1376 0.1376 0.1376 0.1376 0.1376 0137 L) Paste
2A28 11 0.1281 0.1376 0.1376 0.1376 0.1376 01376 0.137 Insert Copied Cells
23429 12 0.1319 0.1299 0.1299 0.1299 0.1299 01299 0.129 Append Copied Cells
24 A3 13 0.1968 0.1995 0.1995 0.1995 0.1995 0.1995 0.199! R
< 25_A30 14 0.0994 0.1077] 0.1077 01077, 0.1077 0.1077] 0.107] Split Text/Category Variable
26.A31 15 0.1432 0.1366 0.1366 0.1366 0.1366 0.1366 0.136(3  Delete...
27 A% 16 02184 0.2179] 02179 0.2179] 02179 0.2179] 0.217 Reiviove Doplicate Rows
28AR 17 02797 0.2711] 0.2711 0.2711] 02711 0.2711] 0.271 e
29 A3 18 0.1015 0.09% 0.0996 0.099 0.09% 0.0996 0.099
2_A37 19 0.1448 0.1327] 0.1327 01327, 0.1327 01327 0.132, Insert
L 33 A38 20 0.1865 0.1878 0.1878 0.1878 0.1878 0.1878 0.187 =
38_A39 21 0.1890 0.1860 0.1860 0.1860 0.1860 0.1860 0.186! Sppend
37_A41 22 0.2097 0.2094 0.2094 0.2094 0.2094 0.2094 0.2094 Change Data Type
38 A42 23 0.2071 02101 02101 02101 0.2101 02101 0.210 ™
| | ! 2ke Header
39 A43 24 0.1161 0.1153 0.1153 0.1153 0.1153 0.1153 0.115;
3A10 2 01715 0.1786 0.1786 0.1786 0.1786 0.1786| 0.178, Plot
40_A44 26 0.1319 0.1342| 0.1342 0.1342] 0.1342 0.1342] 0.134278 vTSSr
— = a3 A7 27 0.0600 0.0592 0.0592 00592 0.0592 00592 0.0592 A 0.0592
2?55;18143 “ | 4As 28 0.0605 0.0654 0.0654 0.0654 0.0654 0.0654 0.0654 A | 0.0654
Created 2/3/2562 14:34:41 45 A9 29 0.1591 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 A 0.1537
4AN 30 0.1321 0.1388 0.1388 0.1388 0.1388 0.1388 0.1388 A 1 0.1388
5 A12 31 02599 0.2643 | 0.2643 0.2643 0.2643 0.2643 0.2643 A i 0.2643
6AT13 32 0.1238 0.1331 01331 0.1331 0.1331 01331 01331 A 0.1331
. = 7 A% 33 0.0954 0.1105 0.1105 0.1105 0.1105 0.1105 0.1105 /A 1 0.1105 -
[
Info | Notes | # 19.A25 A Line Plot # 15.C21 A+B A Line Plot
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c. E S N ISpetifiy rphgé O

d.@nlil ET 6dkegdEyirdaeES | ©1 O

e. EL n lcdiushp Gdvennben) 1 E§ © El E NigeiraNgihe N N
Create

f. EL n I cdldgd § k & SQafegdirt ENyINIT HFAGKERK @ @ 1J B M (
Create

g.6 KOKI EO

UJ New Project (Not Saved) - The Unscrambler X Cokumn ranges
File Edt View Inset Plot Tasks Tools Help Specficrange  1-1141
A =) 0 \
= New Project AsB 8138387 18119102
} % e —— i i Column ranges
95 15021 10.A17 1 00878 00852
=0 AR 2 s s Specfic range 1-1141
d Transform ) 0.1817 0.1815 Use range 1-126,631-
o 0080, 00774 - . Category 1142
Input control » 8 130 -126.621-1139
A a0 oaml || Veernee H126831-1139
rd ot ’ o a5, | | (Cupdse | (CCemte | (6% (E3)
Eiport ’ 00984 0,097 = ——
Range ) ] 70;{ p | d H 1”
e i Do P Column number % define 13
& Duplicate Matrix... Cooy I
. Rosnsa Copykag Specficrange | 1-1141
Rename t Use range 1-126,631-
X Delete [AEJC V) Category 1142
01968 0.1995 =
: 009 0w [ Update J [-‘;:»J [m ‘
Save Matrix 0,142 0.0365 . .
Define Units and Limits... 0.2184 0.2178
= TEERTTIT 0 o
Category W,T
[ Upcte | [ Ceae | (%) (E4
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U| New Project [Not Saved] - The Unscrambler X =R =
File Edit View [Inset Plot Tasks Tools Help
?HD O RN v oo o~ AL
3000.789 2938.861 29%6.932 2995.004 2933.075 2991.147 2989218 2987.29 -
1 2 3 4 5 6 7 s | ]
& 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2269 0.2289 0.2312
0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2327 0.2356
0.16%4 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1699 0.1721
0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1053 0.1091
02101 : 02101 02101 0.2101 0.2101 0.2101 0.2096 02105 |=
03125 03125 03125 03125 03125 03141 03167
0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1669 0.1686
0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1537 0.1545 0.1562
0.1135 0.1135 0.1135 0.1135 0.1135 0.1155 0.1166
0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1559 0.1576
0.2207 0.2207 0.2207 0.2207 0.2207 02227 02244 |
02721 0.2721 02721 02721 02721 0.2726 02742
02637 0.2637 0.2637 0.2637 0.2637 0.2661 0.2686
0.3282 0.3282 0.3282 0.3282 0.3282 0.3288 03309
0.2429 0.2429 0.2428 0.2429 02429 0.2465 02501
03572 0.3572 0.3572 0.3572 03572 0.3604 03645
05127 05127 05127 05127 05127 05171 05214
0.4482 0.4482 0.4462 0.4482 0.4499 0.4525
0.2611 0.2611 0.2611 0.2622 0.2640
0.3037 0.3037 0.3037 0.3037 0.3037 0.3037 0.3041
0.4126 0.4126 0.4126 0.412 0.4126 04142 04166
0.5655 0.5655 0.5655 0.5655 05655 0.5687 05732
0.4243 0.4243 0.4243 0.4243 0.4243 0.4256 04274
0.2624 0.2624 0.2624 0.2624 0.2624 0.2645 0.2681
0.1829 0.1829 0.1829 0.1829 0.1829 0.1842 0.1862
- . 0.3090 0.3090 0.3090 90 0.3090 0.3097 0.3109
03373 03373 03373 0.3373 03373 0.3382 0.3404
:‘;if"::sff:";" i 0.2545 0.2545 0.2545 0.2545 0.2545 0.2549 0.2552
jumn Range : 1-1141 0.2858 0.2858 0.2858 0.2858 0.2858 0.2869 0.2884
Matrix : A+B 0.2834 0.2834 0.2834 0.2834 0.2834 0.2859 0.2889
0.2869 0.2869 0.2869 0.2869 0.2869 0.2891 02915
0.2275 0.2275 0.2275 0.2275 02275 0.2316 0.2360
- = 02101 02101 02101 02101 0.2101 0.2102 0.2119] L=
Info | Note . 19_A25 2 Lin t # 15 21 B 4+ ~

16E N Hakptepraressing
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U New Project [Not Saved] - The Unscrambler X

File Edit View Inset Plot Tasks Tools Help
ReHEHD O
=T New Project Spectralran.. | 3000789 2998861 12996932
2% = 1 2 3
1 2 10_A17 1 0.2269 0.2269 0.22
m':l T eT - 02306 02306 023
= Transform 2l Smoothing »
Input control » |Aw Normalize..
=¥ Plot 4 Derivative 4
Export » |4 Baseline..
Range P |xez SNV..
L I= Duplicate Matrix Me  Spectroscopic...
Rename ¢ De-trending...
X| Deete & wmscemsc..
pect J}- 0sC..
Save M )
Ve A %" Deresolve...
Define Units and Limits... |l J‘
Baseline | =
Data

Matix  [A=B {91142}

¥| Linear baseline comection

[ r 1
Preview result @\ oK } | Cencel |

===

Rows [Al vj Cols |Spectralrange {114 ']l : 'ﬁe |
Method Baseline End Variables
How do you want to transform the baseline? First variable 1
3 V| Baseline offset
Last vanable 1141 &

& DKE

U/ New Project [Not Saved] - The Unscrambler X

File Edit View Insert Plot Tasks Tools

RYED ©

] A+B_Baseli

10_A17
11_A18
12_A19
13_A2

14_A20

17_A23
18_A24
19_A25
1_A0

20_A26
22 428

W ONO UL WN -

e
L o

v o a ° -4
Uy yadayaitiuvin Baseline
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Multiplicative Scatter Correction
Scope | Options |

Data
Matrx  [A-B_Baseine {93x1142)

Rows Al

Use existing MSC or EMSC model

Enable test samples

2=

v | SE=.

Enable omit variables

v) Cos [Userenge (35) ][ Defie.

File Edit View [Inset Plot Tasks Tools Help
A+B_Baseli 3000.789 2998.861 29
1 2
10_A17 1 0.0861 0.0862
11_A18 2 0.0744 0.0744
12_A19 3 0.0541 0.0541
13_A2 4 0.0928' 0.0928'
L 14_A20 E Smocthing
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i Validation
i Algorithm

Principal Component Analysis

Weights
Variable Name | Weight | =
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1 3000.789 100
Hgorthen 2 |2s98861 100
ERENECEXC 100
4 2995.004 00
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p {Agorzhm © NPALS Max. zecations 10
A/(SDev-8) A 100 : 000
(x| ! b Lean NeX‘t Singular Valus Decompostion(SVD)
Constan ¢ 10 .
Calcuiste exact Qresdual imis
Comanegrt —_
(b Rasomatod:  (lam =
Block eghing Dwvide blocks by SDev
Hodel wamings
Cancel Back et Finsh
[ J ][ | (it Rato of Cailbrated to Valdated Residual Vanance: 05
Ratio of Valdated to Callorated Residual Variance: :
[ =] Resicual Varance Increase Linit [%)
Validation
@ Leverage comection
Cross vaidation
[ cancsl Back Fosn |
1
Test matx
= ..
Laan Finish
Discard Residuis
Cancel Back
- - ~ ~ ~ P ~ - - A -
25e N] KNEGT | BOAI NEOLhE] KENKI SNO
’ ’ ] ’ r] ’ ! ’ ’ ’
1% 1 o
r
"i]u‘L]‘i']ﬂﬂ‘lﬂu']ﬂ'NLLﬁﬂﬁNaﬂﬂi‘V]’] PCA score plot
RYHD @O [ G2 @ &
=1 New Project Scores Loadings
A25 06 o 02
-5 15.c2 L. .
@ A 04 R S .
@- [ AC_SmocthingSGolay 02 R ve o, 01
@[] AC_SmoothingSGolay_Baseline *.'r . e .
@-{Z EMSC_AC_SmocthingSGolay || ¢ T | R _
@[] AC_SmoothingSGolay_Baseine| | 3 . s #
¥ PCA ~-02 . L . 5 0
&+ [ g - ot £
- Raw data 04 ‘. .
& Results . -
®-{Z3 Validation 08 foe o1
77 Convergence 08 >
=3 Plots
PCA Overview 4 > 02
Explained Vanance |4 2 -1 0 2 3 -0.1 0 0
Sample Outliers PC-1(74%) PC-1 (T4%)
Scores and Loadings
Scores Influence Explained Variance
Loadings ~0.02 1
Residuals and Influencd’ B = %
Leverage/Hotelings T4, S .
Residuals Z %0
Variable Contributions 3 70
2 .
£ . i
5001 € s0
« [ » % * . 2
= = 3 x 4
<
Principal Component Analysis (Mean & « 2 30
s
Agorthm used: NIPALS 3 “
Validation method: Leverage 4 10
Number of Calbration samples used: 8 [
[] 0
Total number of components: 7 _ 0 5 10 15 20 25 30 35 PCO PC4 PC2 PC3 PC4 PCS PC6  PCT
P — ; Hotelling's T° (PC-7, HotTLim: 16.24121) PCs
Info_| Notes | H# 19425 ~ PCA A+ PCA(T) -

BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization)



NEOL

r I TPEA SEddPIEE@BIONIBEO NI T nl ] n
K NE&I NYT ROA&dore pldt ©ONT n NEOL hEO
ISATPIO Gratiping

N|] K N Bamblé @dupiny Brid Oabeling

kK IDowES@nple groups

260

M O¢ O M¢ O¢ M

J

a
b
C.
d
e
f

0]{0)

kMalbebofvariable: Category Variables

s Sample Grouping and Labeling (7=
cores
06 x * V| Show sample groups
04 oty @
o o
L4
. 5 \}
02 -~ P =
2l . 9 Vae of vatabe (3000785 ]
o O T i = X {33635) |
?; 7. SR U Crteqory Vanables (93¢1) |
~02 L
o “* . Numberof goups: |5 %
& 04 e,
Separate with
06 . PCA Colors Symbols ® Bath Advanced
.
0.8 . »
. View SN
-1 Name
-2 -1 0 1 reate ge
PC-1(74%) S | G z @ Group
ample Grouping...
P ping Value of varable
e ] Ccp; Exemal varable
Cop th Headers Number (Posttion!
Postion in source matrix
Copy All
Save Plot.. (o) [ comcel ] [ Aony

276 N| KNE GI T PORIsepidl pitidrl’ j iofidix EERNGEKHKT eSm@

Scores Loadings
0.6 4 02
. -
. . -
04 - -
Y . ]
- & -
0z - o ® - = - 0.1
_ 0 . L] - _
s S 2 =
S . - = 2
o~ -02 - - - o
g % Tk g
0.4 L™ -
. -
086 L 01
08 -
1 L] 0.2
1 [ 2 3 0.1 0 01
PC-A (T4%) PC-1 (74%)
Influence Explained Variance
_0.02 100
=
2 90
£ .
= 80
5 70
5
i L .
= - @ B0
w - - =
= oo Eo 5
5 0.01 el e | £ 50
< .-\yrﬂ-u.‘ s =
= - - - . - = 40
a et .
o s 30
3
2 20
]
& 10
i
0 o
5 10 15 20 25 30 35 PCOo PC1 PC2 PG3 PCA PG5 PC6E PCT
Hotelling’s T2 (PC-7, HotT=Lim: 16 24121) PCs

BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization)



28E N K O I rolli@kKENNEK: 1T ihhed | ENKOLhE[ KEl gnh.
a.OLl h E & ebtiledkragning) | fir o ndn
b.OLhE& O bdierL 6] éT KAJT fr 61 RT O
6 hj L NJ N Kspactrlin otiid KO Gl &gainatiE Hagad h Q 1
setEl J n oeh rea&onnpliliad B EN EJ nr O
c. & kK NE Ereaté@angdd | E O
& N| KNErédtelRenyd n NE O

Scores

06 . "

04 ’.; $ 'Y ® e - " n
02 E .“: P - 3¢ -

a @

0 L .‘b [ ] @ t L

= 02 e ©*° [ ] - -
!: n’. @ n |

-0.4 o -

3 ® e " ~A

©.06 = PCA
@ o~

0.8 View
) -

-1 Create Range
-12 ¢ Sample Grouping
14 @ 53 Copy
-16 or

-2 -1 0 -
PC-1 (71%) Copy All
m A e C S Plot
2 to Scal

206 h] LNINKTTAEENNENKOLRhE] keeh®hAET f
1) Esa@ple seleétibhd | R 1 E N dat Bahl EJj nkE3SRH &l anN-&
OL rdata setD R12&e ®EJ BN &@h RQEI T h Ol j
i.T ©NT O E E N KoHli& EMhikde amnples tORitEer) J O
i.T ONT O E E N Kamlied Qhihdik@dks@mplasy Bdinthd)
2) Etraateraggi 6 | RT ENK OL h Hatangatyih 8 BB U B
Er 01 KEEK TV midli f O
iii. 5 KAddatk IOW set as new matrix from seledbet daia Earicds
datamat JnénRI JN
iv.T ©NT 6 EENK ElI © E NRepodaEs jf I0§Hl 106 @
column Sélett J T NKNEh ©ONT k n NEO

BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization)



36JIJNrlESKI T henNOk©l 06k NI EO

Create Range

v w P w - .
J— fheeintsliuanwmayadayaiiniu outlier

Sample Selection -
\&an Marked samples (Outlier)

V| Marked samples
Range name Outliers
[V] Unmarked samples

Rengename  Traming dndisnishiuannayadoyailliid outlier
\@an Unmarked samples (Training)

@ Create row set as new matrix from selected data matrices

Create Range

Create row set in selected data matrices

| Select/Unselect Al == Create Range Lan Create row set as new
Select ‘ Name | matrix from selected data matrices
1 [ ¥ Jac
B | AC_SmoothingSGolay
B | AC_SmoothingSGolay_Baseline
B | | AC_SmoothingSGolay_Baseline_BMSC

o v ' =8
ddesnslinisuanmayndoyaluivsngivuneu
Preprocess a9 TWidana1u column Select

-
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Ul New Project [Not Saved] - The Unscrambler X To o s
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Training 3000.789 2998.861 2996.932 2995.004 2993.075 2991.147 2989.218 2987.29 2985.361 L
| e a 2 3 3 5 5 7 8 )
10.A17 1 0.2269 0.2269 0.2269 02269 0.2269 02269 0.2269 0.2289 02312
11.A18 2 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2306 0.2308 0.2306 02327 0.2356
12.A19 3 0.1694 0.1694 0.1694 0.1694 0.1684 0.1694 0.1694 0.1699 0.1721
seine| 13 A2 4 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1018 0.1053 0.1091
o2yl 15 A20 5 0.2101 0.2101 0.2101 0.2101 0.2101 02101 02101 0.2096 0.2105
§ 03125 03125 03125 03125 03125 03125 03125 03141 03167 |=
7 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1652 0.1669 0.1686
8 0.1537 0.1537, 0.1537 0.1537 0.1537 01537, 0.1537 0.1545 0.1562
9 0.1135 0.1135 0.1135 0.1135 0.1135 01135 0.1135 0.1155 0.1166
1 0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1538 0.1559 0.1576
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1 0.3282 03282 0.3282 03282 0.3282 03282 0.3282 0.3288 0.3309
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1
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2
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= BAT7 2 03373 03373 03373 03373 03373 03373 0.3373 0.3382 03404
= “ | @Az 2 0.2545 0.2545 0.2545 0.2545 0.2545 02545 0.2545 0.2549 0.2552
Row Rangs - 1-85 45.A9 2 0.2858 0.2858 0.2858 0.2858 0.2858 02858 0.2858 0.2869 0.2884
Matrx : AC_PCA AT 3 0.2834 0.2834 0.2834 02834 02834 02834 0.2834 0.2859 0.2889
5 A12 3 0.2869 0.2869 0.2869 0.2869 0.2869 0.2869 0.2869 0.2891 0.2915
 A13 3 02275 0.2275 0.2275 02275 0.2275 02275 0.2275 0.2316 0.2360
4 7A14 =3y 0.2101 0.2101 0.2101 0.2101 0.2101 0.2101 0.2101 0.2102 0.2119! ¥
’ « »
Info \otes 9_A25 o~ 7 PCA(T # AC_PCA # Outliers # Tro P
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