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9*&-5$ H&'H$ 9-(&$ K&*'R-"5$ XY-IM$ NZM$ E#.&$
.7',,-J-&H/$ &R&#9$ 7",,&,$ .'#$ K&$ .'7.47'9&H$ '#H$
9*4,$ ."55&.9&H$ J"5M$ S&9&.9-"#$ ,+,9&(,$ .'#$
9+8-.'77+$ K&$ H&,.5-K&H$ ',$ '#$ '55'#I&(&#9$ "J$
9*",&$.7',,-J-'K7&$,+,9&(,M$
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@*4@#?/6*F#?;A*#BBBC#A/(*+'A#G*H*%?/5."##

1*&$ >!D6S6?$ H&9&.9-"#$ ,+,9&($ .'#$ K&$
H&,.5-K&H$ K+$ '$ ,&5-'7$ '55'#I&(&#9$ "J$ '$ 9+8&$ !$
'#H$ '$ 9+8&$ !!$ H&9&.9"5M$ Y"5$ ,4.*$ '$ .-5.4-9/$ '#$
'#'7+9-.'7$ &[4'9-"#$ 9"$ [4'#9-J+$ ."4#9-#I$ 7",,&,$
&G-,9,$T:UM$

1*&$ ,4885&,,-"#$ "J$ ("7&.47'5$ -,"K'5,$ -#$ 9*&$
9&5(-#'7$,95-88-#I$85".&,,$-,$-#H&8&#H&#9$"J$-"#$
-#9&#,-9+$ '#H$ H&8&#H,$ "#7+$ "#$ 9*&$ ("7&.47&$
H-,,".-'9-"#$.5",,F,&.9-"#$'#H$9*&$H&#,-9+$"J$9*&$
,95-88&5$ (&H-4(M$ 6#9-.-8'9-#I$ ."#,9'#9$ -,"K'5$
,4885&,,-"#/$ -9$ -,$8",,-K7&$9"$"K,&5R&$9*&$'.94'7$
."4#9-#I$ 7",,&,$ K+$ (&',45-#I$ 9*&$ 5'9&$ "J$
,45R-R-#I$ ("7&.47&,$ '9$ H-JJ&5&#9$ -"#$ ,"45.&$
.455&#9,$ '#H$ 9*4,$'9$H-JJ&5&#9$ 954&$&R&#9$ 5'9&,M$
2&#.&/$ 9*&$ &JJ&.9-R&#&,,$ "J$ 9*&$ ."55&.9-"#$
85".&H45&$.'#$K&$'#'7+L&H$P-9*"49$5&[4-5-#I$N\D$
&#5-.*&H$,9'#H'5H$,'(87&,M$

!

"#$%!&'! I*4='G*@# 4.@# %5GG*%?*@# *J*.?# G4?*=# 5>#
7K<# /=5E4G=# G*(4?/J*# ?5# *DA*%?*@# %5'.?# G4?*=#
4=='6/.0#4#%5.=?4.?#/=5E4G#='AAG*==/5.#>4%?5G"##

1*&$5'#I&$"J$'..&89'K7&$."4#9-#I$5'9&,$."47H$K&$
-(85"R&H$K+$'$J'.9"5$"J$N;$XY-I$:ZM$1*&$,+,9&($-,$
#"P$ 9&,9&H$ J"5$ 5'9&,$ "J$ 48$ 9"$ N];$Q2L$
."55&,8"#H-#I$ 9"$ N\D^DVNOW;;$J>DM$ !9$ -,$
9*&5&J"5&$ 4,'K7&$ J"5$ 9*&$ J477$ 5'#I&$ '887-&H$ -#$
K-"(&H-.'7$95'.&5$,94H-&,M$$

TNU$ 2MF6M$?+#'7/$>M$?9".Q&5$'#H$>M$?49&5/$B4.7M$
!#,95M$_$>&9*M$%$:W<$X:;;`Z$`$

T:U$ ?M$)"((a/$6887M$A'H-'9M$!,"9M$bb$X:;;]Z$<\N$

$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$
7#8/?4(*4=%/*.%*1#L4J/=1#M$:#
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%61?@$6$A0B$1CCD$ECF$6G?$H616$F0HIJ1!CA$
H&K&7"8(&#9$"L$'$M'9'$&K'74'9-"#$85"N5'($L"5$5'M-".'5O"#$$

!"#$%&'()*#+"#,-)./01*#2"34"#567%1

1*&$ 6G?$ M'9'$ 5&M4.9-"#$ ,"L9P'5&$ 4,&M$ '9$ 012$
345-.*$ P',$ M&K&7"8&M$ :;$ +&'5,$ 'N"Q$ 679*"4N*$
9*&$ ,"L9P'5&$ P',$ 8"P&5L47$ L"5$ -9,$ 9-(&/$ -9$ 7'.R,$
,"(&$ #-.&S9"S*'K&$ L&'945&,/$ -,$ 5'9*&5$
.4(O&5,"(&$'#M$ 9-(&S."#,4(-#N$ -#$"8&5'9-"#Q$
6MM-9-"#'77+/$ "45$ ."(8'.9$ 6G?$ ,+,9&(,$
G!J6H6?$ '#M$ 16AHT$ #&&M$ ("M-L-&M$ M'9'$
5&M4.9-"#$ 85".&M45&,$ L"5$ 9*&$ *-N*S85&.-,-"#$
(&',45&(&#9,Q$1*-,$7&M$9"$9*&$M&K&7"8(&#9$"L$'$
#&P/$ 87'9L"5(S-#M&8&#M&#9$ M'9'$ 5&M4.9-"#$
,"L9P'5&$#'(&M$%61?$UVWQ$$

%61?$ .'7.47'9&,$ 9*&$ L-#'7$ 5&,479,$ L"5$ '$ ,&9$ "L$
,'(87&,$ P-9*$ 4#.&59'-#9-&,$ O',&M$ "#$ (479-87&$
(&',45&(&#9,$ "L$ 9*&$ ,&9Q$ 1+8-.'77+/$ '$ ,&9$
."#,-,9,$ "L$ "#&$ ,'(87&$ .',,&99&$ "5$ "#&$ ,'(87&$
P*&&7$ ,9'.R&M$ P-9*$ X4#R#"P#Y$ ,'(87&,/$
,9'#M'5M,$'#M$O7'#R,Q$%61?$*',$'7,"$ 9*&$"89-"#$
9"$ ."(O-#&$ ,&K&5'7$ -#M&8&#M&#97+$ (&',45&M$
,'(87&$ ,&9,/$ -L$ (&',45&(&#9$ ."#M-9-"#,$ *'M$
O&&#$ ,9'O7&$ &#"4N*$ 9"$ &K'74'9&$ ,4.*$ '$ 7'5N&$
,'(87&$,&9Q$$

Measurement / Data Import

Initialisation / Visualisation

Background Correction

Blank Subtraction

Fractionation Correction

Standard Normalisation

Sample Mean / Output

$

!"#$%&'% 8)9()# :;# 0-(# /0(</# <();:)=(9# .7# 9%0%#
)(9>&0.:7#;:)#)%9.:&%)?:7#/%=<1(/#=(%/>)(9#:7#
+@,4A45"#

%&,-M&,$ 9*&$ ,95'-N*9L"5P'5M$ #"5('7-Z'9-"#$ '#M$
O'.RN5"4#M$ 5&M4.9-"#$ 85".&M45&/$ '$ #4(O&5$ "L$
."55&.9-"#,$.'#$O+$'887-&M$9"$9*&$5'P$M'9'$[E-NQ$
V\Q$1*&,&$."55&.9-"#,$'5&$'887-&M$9"$9*&$5&,479$"L$
&'.*$ ,-#N7&$ (&',45&(&#9$ "L$ '#$ -#M-K-M4'7$
,'(87&$ O&L"5&$ ,'(87&$ (&'#,$ '5&$ .'7.47'9&MQ$
1*&$ -M&'$ O&*-#M$ 9*-,$ '885"'.*$ -,$ 9"$ ,&8'5'9&$
,+,9&('9-.$ &LL&.9,$ L5"($ 9*&$ 4#.&59'-#9+$ O',&M$
"#$ ."4#9-#N$ ,9'9-,9-.,$ [-#9&5#'7$ &55"5\Q$ ?4.*$
,+,9&('9-.$ &LL&.9,/$ -L$ 85&,&#9/$ .'#$ -#95"M4.&$ '$
,-N#-L-.'#97+$ *-N*&5$ ,9'#M'5M$ M&K-'9-"#$ L"5$
5&8&'9&M$(&',45&(&#9,$"L$'$,-#N7&$,'(87&$9*'#$
P"47M$ O&$ &]8&.9&M$ L5"($ ."4#9-#N$ ,9'9-,9-.,$
'7"#&Q$ I#M&5$ L'K"5'O7&$ ."#M-9-"#,/$ 9*&$ '887-&M$
."55&.9-"#,$ 5&M4.&$ 9*&$ ,9'#M'5M$ M&K-'9-"#,$
9"P'5M,$ 9*&$ -#9&5#'7$ 4#.&59'-#9+Q$ %61?$ ,*"P,$
9*-,$ 5&M4.9-"#$ "L$ 9*&$ ,9'#M'5M$ M&K-'9-"#$ O',&M$
"#$!:$9&,9,Q$

CK&5$9*&$7',9$+&'5$9*&$%61?$85"N5'($*',$85"K&#$
9"$ O&$ '#$ &',+S9"S4,&$ M'9'$ 5&M4.9-"#$ 85"N5'(Q$
D-997&$ 4,&5$ -#849$ -,$ 5&^4-5&M$ L"5$ 5&7-'O7&$ &#M$
5&,479,Q$ H'9'$ 9'O7&,$ P-9*$!:$ 9&,9,$ '#M$ :HS87"9,$
*&78$ 9"$K-,4'7-Z&$'#M$("#-9"5$ 9*&$^4'7-9+$"L$ 9*&$
M'9'Q$ %&.'4,&$ 9*&$ 85"N5'($ -,$ M&,-N#&M$ 9"$
'49"('9-.'77+$ .'7.47'9&$ '#M$ 48M'9&$ 9*&$ 5&,479,/$
9*&$^4'7-9+$'#M$ ,9'94,$"L$ 9*&$'.^4-5&M$M'9'$.'#$
O&$("#-9"5&M$^4',-S"#7-#&Q$1*-,$*&78,$9"$M&.-M&/$
P*&#$ 9*&$ M&,-5&M$ 85&.-,-"#$ -#.74M-#N$ 9*&$ &55"5$
85"8'N'9-"#$"L$9*&$M'9'$5&M4.9-"#$-,$5&'.*&MQ$$

A&]9/$ 9*&$85"N5'($P-77$O&$ -#9&#,-K&7+$9&,9&M$L"5$
4,&$ P-9*$ 9*&$ "9*&5$ (&',45&M$ 6G?$ #4.7-M&,$
O&,-M&,$5'M-".'5O"#Q$$

UVW$ DQ$B'.R&5/$GQ$J*5-,97$'#M$2QS6Q$?+#'7/$A4.7Q$
!#,95Q$_$G&9*Q$%$:`a$[:;V;\$<b`$
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0H9&#,-"#$"I$9*&$?@A$7'J"5'9"5+$

K*'9L,$.""M-#N$-#$9*&$?@A$7'JO$

6P0Q$6$#&R$N5'8*-9-S'9-"#$,+,9&($

P5'8*-9-S'9-"#$-#$T.7",&U$94J&,L$

A"(8"4#UV,8&.-I-.$5'U-".'5J"#$'#'7+,-,$

679&5#'9-W&$.&7747",&$-,"7'9-"#$I5"($R""U$

B-(87-I-&U$5'U-".'5J"#$U'9-#N$"I$,('77$,'(87&,$

!#$,-94$.",("N&#-.$?@A$
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J"5&$,8'.&$K"5$9*&$85&8'5'9-"#$"K$,('77&5$,'(87&,$

!"#$%&'%()#*"#+,-%-.)#/"#!012(.%()#3"#3%4525)#$"#6"#/7-%1)#8"#9%:;25

B45$ DEF$ 85&8'5'9-"#$ 7'L"5'9"5+$ M&N8'#O&OP$ 9*-,$
,4((&5$ 9"$ 9*&$ 5""($ #&N9$ O""5$ '#O$ Q'-#&O$ ,"$
'OO-9-"#'7$ ,8'.&$ K"5$ -9,$ '.9-R-9-&,S$ 6$ ."##&.9-"#$
L&9T&&#$ L"9*$ 5""(,$ T',$ ('O&$ '#O$ ,"(&$ "K$
85&8'5'9-"#$ ,9&8,$ T&5&$ ("R&O$ 9"$ 9*&$ #&T$
5""(S$ 1*&$#&T$Q5'8*-9-U'9-"#$ ,+,9&($L',&O$"#$
'#$ &7&(&#9'7$ '#'7+U&5$ V06W$ K"5$ ,'(87&$
."(L4,9-"#$ V,&&$ 6X0$ 5&8"59W$ -,$ #"T$ 87'.&O$ -#$
9*-,$#&T$7'L"5'9"5+$VC-QS$DWS$

!#$ 9*&$#&T$ 5""($.7&'#$ ,'(87&,/$ ,9'#O'5O,$ '#O$
L7'#Y,/$ T*-.*$ '5&$ 5&'O+$ K"5$ Q5'8*-9-U'9-"#$T-9*$
6X0/$ '5&$ T&-Q*&O$ "#$ '$ (-.5"ZL'7'#.&$ '#O$
7"'O&O$ -#9"$ 9*&$ 06/$ T*-.*$ -,$ ."##&.9&O$ 9"$ 9*&$
K477+$'49"('9&O$6X0$Q5'8*-9-U'9-"#$,+,9&(S$1*&$
Q5'8*-9&$ ,'(87&,$ 9'Y&#$ "49$ "K$ 6X0$ '5&$ 9*&#$
85&,,&O$ -#9"$ .'9*"O&,$ '#O$ "5Q'#-U&O$ -#9"$
.',,&99&,$5&'O+$K"5$9*&$6JA$(&',45&(&#9S$

$

!"#$%&'# <.2=#,>#?@2#-2=#1%A,5%?,57"#3,(?#,>#?@2#
,50%-.:# (%BC12(# %52# 05%C@.?.D2'# 4(.-0# ?@2# -2=#
6*E#(7(?2B"#

677$ .7&'#-#Q$ ,9&8,$ 5&('-#$ -#$ 9*&$ "5-Q-#'7$
7'L"5'9"5+S$ 67,"/$ 9*&$ Q5'8*-9-U'9-"#$ 7-#&$ L4-79$ -#$
D<<<$ -,$ ,9-77$ -#$ 9*-,$ 5""($ '#O$ -,$ #"T$ 4,&O$
&N.74,-R&7+$ 9"$Q5'8*-9-U&$ K"5'(-#-K&5'$'#O$"9*&5$
.'5L"#'9&,$VK"5$&N'(87&$("59'5W$',$T&77$',$FB:$

,'(87&,$ -#$ 94L&,$ VK"5$ &N'(87&$ &N95'.9&O$ K5"($
Q5"4#OT'9&5$"5$'-5WS$

A"(&$ ,'(87&,$ ."#9'-#$ R&5+$ 7"T$ '("4#9,$ "K$
.'5L"#$ V"K9&#$ 4#Y#"T#WS$ 1*&,&$ ,'(87&,$ '5&$
."(L4,9&O$ -#$[+."5$ 94L&,$'#O$Q5'8*-9-U&O$T-9*$

9*&$"7O$,+,9&(S$1*&$'("4#9$"K$.'5L"#$.'#$"#7+$
L&$&,9-('9&O$'K9&5$ 9*&$ 94L&,$'5&$L5"Y&#$ -#$ 9*&$
Q5'8*-9-U'9-"#$ 7-#&S$ !K$ 9*&$ '("4#9$ "K$ F$ -,$ 7&,,$
9*'#$:;;$\Q/$9*&$,'(87&,$'5&$5&ZK5"U&#$T-9*$G@:/$
,&'7&O$-#9"$'$)+5&N$94L&$V!$]$E$((W$K"5$4,&$T-9*$
9*&$Q',$-"#$,"45.&$^D_S$$

#

!"#$%('% <.2=# ,># ?@2# ,5.0.-%1# 1%A,5%?,57"# 6# -2=#
F%:44B# (7(?2B# .(# 4(2'# ?,# 52G>522D2# HIJ# ,>#
B.:5,05%B#(.D2#(%BC12(#?@%?#%52#1%?25#B2%(452'#
=.?@#?@2#0%(#.,-#(,45:2"#

6$#&T$R'.44($7-#&$O&O-.'9&O$9"$5&ZK5&&U-#Q$R&5+$
,('77$ ,'(87&,$ K"5$ 9*&$ Q',$ -"#$ ,"45.&$ VC-QS$ :W$ -,$
&N9&#,-R&7+$ 4,&O$ L+$ )*S`S$ ,94O&#9,$ T"5Y-#Q$ "#$
9*&$ 5'O-".'5L"#$ O'9-#Q$ "K$ L-"('5Y&5,$ V,&&$
5&8"59$ FAH6WS$ 1*&$ R&5+$ ,('77$ '("4#9$ "K$ FB:$
"L9'-#&O$ K5"($ ."(L4,9-"#$ "K$ ,8&.-K-.$
."(8"4#O,$ -#$ [+."5$ 94L&,$ V!$ ]$ <$((W$ .'#$ L&$
&,9-('9&O$ L+$ (&',45-#Q$ 9*&$ 85&,,45&$ -#$ '$
.'7-L5'9&O$ R"74(&$ "K$ 9*&$ R'.44($ 7-#&S$ 1*&$
,'(87&$-,$9*&#$5&ZK5"U&#$-#9"$9*&$,('77$94L&$V!$]$
E$((W$K"5$4,&$T-9*$9*&$Q',$-"#$,"45.&S$

^D_$ JS$H4KK$&9$'7S/$H'O-".'5L"#$E<$V:;;aW$=;a$

$

$
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N&M&7"8(&#9$ -#$ 9*&$85&8'5'9-"#$"O$ ,'(87&,$ O"5$
5'L-".'5P"#$ L'9-#Q$ *',$ '7R'+,$ O".4,&L$ "#$ 9*&$
5&L4.9-"#$"O$."#9'(-#'9-"#$'#L$9*&$,&7&.9-"#$"O$
9*&$ '885"85-'9&$ .'5P"#$ O5'.9-"#$ S,4-9'P7&$ O"5$
L'9-#Q$ "5$ ',$ '#$ &#M-5"#(&#9'7$ 95'.&5TU$ V",9$ "O$
9*&$,'(87&,$,4P(-99&L$9"$"45$7'P"5'9"5+$'-($9"$
L'9&$ M'5-"4,$ '5.*'&"7"Q-.'7$ "5$ '59$ "PW&.9,$ "5$
'5.*-M&,$ "O$ 8',9$ &#M-5"#(&#9'7$ .*'#Q&,U$ $ 1*&$
5&7-'P-7-9+$"O$9*&$'Q&,$-,$5&7'9&L$9"$9*&$95&'9(&#9$
(&9*"L,$ '#L$ 9*&-5$ 'P-7-9+$ 9"$ ,&7&.9$ 9*&$ 5-Q*9$
O5'.9-"#$ "O$ .'5P"#$ SO"5$ &X'(87&$ .&7747",&$ O5"($
R""L$ "5$ Q&7'9-#&$ O5"($ P"#&TU$ 6#"9*&5$ -,,4&$ -,$
9*&$."#9'(-#'9-"#$R-9*$ Y+"4#Q@$"5$ Y"7L@$.'5P"#/$
R*-.*$ (-Q*9$ "..45$ L45-#Q$ 9*&$ 85&8'5'9-"#$
85".&,,U$$

6$ ,&9$ "O$ (&',45&(&#9,$ R',$ 8&5O"5(&L$ "#$
,'(87&,$."#9'-#-#Q$;UG$9"$GUZ$(Q$"O$B$85&8'5&L$
O5"($."'7$SGHB$O5&&T$9"$-#M&,9-Q'9&$."#9'(-#'9-"#$
P+$+"4#Q$.'5P"#$S[-QU$GTU##

$

!"#$%&'# >?5%8@.,-# ,A#3,'25-#6%5;,-B#C2%(452'#
A,5#8,%1#(%CD12(#,A#'.AA252-@#(.E2"#F:2#8,5528@.,-#
A,5# 8,-@%C.-%@.,-# (22C(# @,# 52C%.-# (.E2G
.-'2D2-'2-@# A,5# (%CD12(# 8,-@%.-.-0#HI"J#C0#,A#
6"# /C%1125# (%CD12(# 52K4.52# %-# %''.@.,-%1#
8,5528@.,-"# L52(2-@1M# (C%11# ;1%-9(# %52# %1N%M(#
C2%(452'#@,02@:25#N.@:#(C%11#(%CD12("##

%"#&,$'5&$9+8-.'7$'5.*'&"7"Q-.'7$O-#L,/$R*-.*$'5&$
#"9$ '7R'+,$ R&77$ 85&,&5M&LU$ C45$ 7'P"5'9"5+$ 4,&,$

'$85".&L45&$"O$,&8'5'9-"#$'#L$845-O-.'9-"#$S\795'$
[-795'9-"#T$ "O$ Q&7'9-#&U$ K&.&#97+/$ R&$ 9&,9&L$ 9*&$
,&8'5'9-"#$ "O$ B$ O5"($ 9*&$ (-#&5'7$ O5'.9-"#$ "O$
P"#&,U$1*-,$(&9*"L$-,$9+8-.'77+$'887-&L$9"$L'9-#Q$
"O$ .5&('9&L$ P"#&,U$ [-5,9$ 5&,479,$ ,*"R$ 9*'9$ O"5$
P"#&,$ +"4#Q&5$ 9*'#$ Z;;;$ +&'5,/$ 'Q&,$ '5&$
."(8'5'P7&$ 9"$ 9*",&$ "P9'-#&L$ O"5$ Q&7'9-#&U$
2"R&M&5/$ M&5+$ "7L$ P"#&,$ ,*"R$ ."#9'(-#'9-"#$
R-9*$+"4#Q$.'5P"#'9&,U$

V"59'5$P&7"#Q,$ 9"$('9&5-'7,/$R*-.*$'5&$L-OO-.479$
9"$L'9&U$B*'5."'7$O5'Q(&#9,$R-77$P&$85&8'5&L$O"5$
L'9-#Q/$-O$9*&+$'5&$85&,&#9/$P49$9*'9$-,$#"9$"O9&#$
9*&$ .',&U$ ?&$ '887+$ '$ (&9*"L$ S[-QU$ :T$ 9"$ ,&7&.9$
.'5P"#'9&/$ R*-.*$ R',$ O"5(&L$ R*&#$ B'C$
S]4-.^7-(&T$*'5L&#&L$'#L$5&_'P,"5P&L$BC:$O5"($
9*&$ '9(",8*&5&$ `GaU$ [-5,9$ 5&,479,$ O5"($ K"('#$
"PW&.9,$,*"R$.7&'5$L-OO&5&#.&,$-#$'Q&,$"O$M'5-"4,$
O5'.9-"#,U$

#

!"#$%('% 3,5@%5# (%CD12(# %52# '.(.-@205%@2'# .-#
N%@25# %-'# (.2O2'# @,# (2D%5%@2# @:2# (C%112(@#
A5%8@.,-#PQRSTCU)#N:.8:#.(#@:2-#'.((,1O2'#.-#%8.'"#

1*&,&$ &X'(87&,$ -774,95'9&$ 9*&$ -(8"59'#.&$ "O$
L&M&7"8(&#9$ '#L$ ("L-O-.'9-"#,$ "O$ &X-,9-#Q$
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