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IntelliQuant Software von Agilent

Mehr Erkenntnisse Uber Proben und einfachere
Methodenentwicklung
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Einfiihrung

Wahrend die ICP-OES-Gerate weiterhin hauptsachlich fur die quantitative Elementanalytik
eingesetzt werden, liefert die semiquantitative Analyse zusatzliche Informationen,

die wertvolle Erkenntnisse uber die Proben bieten. Die Aufnahme und Interpretation
semiquantitativer Daten kann bei vielen ICP-OES-Geraten jedoch genauso zeitaufwandig
sein wie die Aufnahme vollstandiger quantitativer Daten. Die Nutzer von ICP-OES-Geraten
diesen Typs erkennen unter Umstanden nicht das ganze Potential der semiquantitativen
Datenerfassung.

Die Agilent 5800 und 5900 ICP-OES-Gerate enthalten IntelliQuant, ein leistungsstarkes,
speziell fir semiquantitative Analysen vorgesehenes Tool, mit dem Sie die
Zusammensetzung der Elemente in lhrer Probe besser verstehen. IntelliQuant

kann zur Verbesserung herkdommlicher quantitativer Methoden oder zur schnellen
Aufnahme eigenstandiger semiquantitativer Ergebnisse mit minimalem Aufwand fur
Voreinstellungen eingesetzt werden.
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Abbildung 1: Ausschnitt der Scandaten aus einem mit IntelliQuant aufgenommenen Gesamtspektrum. Die Informationen liefern analytische Erkenntnisse Uber

die Probe, die fiir die Methodenentwicklung hilfreich sind.

Was ist IntelliQuant?

Als Teil der Agilent ICP Expert-Software ist IntelliQuant eine
schnelle Routine fiir die Erfassung semiquantitativer Daten fir
die ICP-OES (7). IntelliQuant nimmt flr jede Probe Daten im
gesamten Spektralbereich von 167 bis 785 nm auf und bietet
damit umfangreiche Daten, die nicht bei allen ICP-OES-Geréaten
zur Verfligung stehen. Ein IntelliQuant-Scan bietet schnelle
Erkenntnisse Uber eine Probe, wenn der Scan als Teil einer
quantitativen Methode durchgefiihrt wurde.

Der Ausschnitt eines Gesamtspektrums in Abbildung 1

zeigt die relative Abundanz der Elemente in einer Probe,
aufgenommen mit IntelliQuant. Die Informationen konnen bei der
Methodenentwicklung verwendet werden, um spektrale Storungen
zu vermeiden, maogliche Verdiinnungsfaktoren zu bestimmen,

die Festlegung des Kalibrierungsbereichs fiir jedes Element zu
unterstitzen und die Art der Plasmabeobachtung auszuwahlen.

Automatische Identifizierung der Elemente

Nach der Aufnahme eines vollstandigen Spektrums identifizieren
die Algorithmen von IntelliQuant, welche Elemente in der jeweiligen
Probe vorliegen. Dazu ist kein Eingreifen des Anwenders erforderlich,
da das Verfahren voll automatisiert ist. Die Algorithmen nutzen eine
Datenbank der Atom- und lonenemissionslinien, um Analytpeaks
vom Rauschen und von Interferenzen zu unterscheiden.

Auswahl der besten Wellenlangen

Wurde eine Probe mit IntelliQuant analysiert, bietet die
Bewertungsfunktion mithilfe von Sternen eine Liste der am

besten flr die Analyse aller in der Probe vorhandenen Elemente
zu verwendenden Wellenlangen. Fir jede Wellenlange wird eine
Bewertung mit unterschiedlich vielen Sternen erstellt, die die
Erkennung von Storungen unterstiitzt, wie in Abbildung 2 gezeigt.
Durch die Bestimmung, ob ein moglicherweise storendes Element
in einer Probe vorliegt oder nicht, macht IntelliQuant die Auswahl
der Wellenlange fir die Berichtserstellung oder die Anpassung der
quantitativen Methode wesentlich einfacher. Die Nutzer kbnnen es
auch vermeiden, Ergebnisse in Berichte aufzunehmen, die durch
eine Storung beeintrachtigt wurden.
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Abbildung 2: IntelliQuant gibt mit einer Bewertung mit vielen Sternen und

einem griinen Hakchen die beste Wellenlange fur den Analyten an. Vermutete
Storungen fur eine Analytwellenléange werden mithilfe des Bewertungssystems
mit wenigen Sternen hervorgehoben. Mdgliche spektrale Uberlappungen kénnen
angezeigt werden, indem man mit der Maus Uber das rote Fragezeichen fahrt.

Semiquantitative Ergebnisse fiir die Konzentrationen
IntelliQuant enthalt bereits gemessene Kalibrierungen, die zur
Berechnung semiquantitativer Ergebnisse fir jedes in der Probe
nachgewiesene Element verwendet werden kénnen. Kalibrierungen
stehen fiir alle verflighbaren Beobachtungsmodi (axial, radial,
Vertikales Dual View und Synchrones Vertikales Dual View) zur
Verfiigung, um zu gewahrleisten, dass alle Nutzer Zugriff auf eine
Standardkalibrierung, die flr ihr Gerat geeignet ist, haben. Fir eine
bessere Genauigkeit konnen Standardkalibrierungen oder andere
vorhandene Kalibrierungen aktualisiert werden, indem nach der
Datenerfassung einzelne Standards erneut gemessen oder weitere
Kalibrierungsstandards hinzugefligt und gemessen werden.

Diese Flexibilitat ist fur jene Nutzer wichtig, die regelmaBig die
Kalibrierung nur fiir eine Auswahl an Elementen und nicht fiir alle
Elemente aktualisieren wollen.

Es konnen auch einfach eigene IntelliQuant-Kalibrierungen
erstellt und gemessen werden. Benutzerdefinierte Kalibrierungen
konnen vollstandig kundenspezifisch sein und eine beliebige
Auswahl an Elementen, die im vom Nutzer gewlinschten
Konzentrationsbereich gemessen wurden, enthalten.



Smart Views

Die Smart Views-Funktion bietet den Anwendern eine einfache
Filterfunktion fur ihre IntelliQuant-Daten, so dass nur die relevanten
Ergebnisse angezeigt werden und damit ein Ubersehen wichtiger
Erkenntnisse aus den Daten vermieden wird. In den Smart Views
konnen fir die Anzeige in unterschiedlichen Farben Schwellenwerte
auf Basis der Konzentration festgelegt werden, um auf Ergebnisse
hinzuweisen, die im Vergleich mit den benutzerdefinierten Werten
untypisch hoch oder niedrig sind. Die Anwender konnen auch genau
die Ergebnisse der Elemente auswahlen, die sie sehen mochten,
und konnen auf der Grundlage der Konzentration Regeln festlegen,
welche Losungen in der Ergebnisliste angezeigt werden. Werden
beispielsweise 500 Losungen mit IntelliQuant analysiert, kann Smart
Views eingesetzt werden, um die Ergebnisliste sofort so zu filtern,
dass nur die Lésungen angezeigt werden, die ein wichtiges Element
oberhalb einer festgelegten Konzentration enthalten.

Die Nutzer konnen jederzeit die auf ihre Ergebnisse angewandten
Smart Views andern oder neue Smart Views erstellen und
speichern, auch wahrend der Datenerfassung.

Erkenntnisse liber Proben mit IntelliQuant

IntelliQuant liefert wichtige Erkenntnisse Uber Proben, die ganz
unterschiedlich je nach Ziel und Umfang der Analyse verwendet
werden konnen.

Probenscreening

IntelliQuant kann in unbekannten und nicht charakterisierten
Proben innerhalb von Sekunden bis zu 70 Elemente erkennen
und semiquantitative Ergebnisse flr sie abschatzen. Dadurch

ist IntelliQuant ein ideales Tool flir Probenscreenings.

Durch die Darstellung der Ergebnisse in unterschiedlichen
Farben im Periodensystem ist auf einen Blick zu sehen,

welche Elemente in der Probe vorhanden sind und auf

welchem Konzentrationsniveau (Abbildung 3). Mit den
Standardeinstellungen werden Elemente, die in geringen
Konzentrationen vorliegen, gelb dargestellt, Elemente in mittleren
Konzentrationen orange und Elemente in hohen Konzentrationen
rot. Die Schwellenwerte flir diese Konzentrationen kénnen in den
Smart Views von den Nutzern selbst eingestellt werden.
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Abbildung 3: Mit IntelliQuant ist eine Visualisierung des Probeninhalts
unter Anwendung einer Farbkodierung der nachgewiesenen Elemente und

auf Grundlage der benutzerdefinierten Schwellenwerten fir die jeweiligen
Konzentrationen maoglich.

Erkennung von Fehlern bei der Probenvorbereitung

IntelliQuant kann dazu verwendet werden, Fehler bei der
Probenvorbereitung zu erkennen. Die Zugabe einer falschen
Sauremenge beim Aufschluss der Probe kann beispielsweise
zu einem ungenlgenden Aufschlussergebnis und damit zur
Generierung falscher Analyseergebnisse flihren. Solche Fehler
sind schwer nachzuvollziehen. IntelliQuant kann aber so
eingestellt werden, dass Ergebnisse mit geringen Chlorwerten
fir die Probe markiert werden. Durch eine schnelle Uberpriifung
der IntelliQuant-Ergebnisse konnen Analytiker erkennen, ob Cl
in der Probe vorliegt. So wissen sie, ob der Aufschluss korrekt
durchgefiihrt wurde oder nicht, bevor die Ergebnisliste erstellt
wird. Dieser Ansatz ist fur die meisten zum Aufschluss von
Proben verwendeten Sauren geeignet.

Auch wenn IntelliQuant eine ICP-OES-Technik ist, muss der
Einsatz nicht auf typische ICP-OES-Proben beschrankt bleiben.
IntelliQuant kann Erkenntnisse Uber Proben liefern, die fir die
Analyse mittels ICP-MS, AAS, eine Chromatographieart oder auch
Titration vorbereitet wurden.

Qualitatskontrolle von Reagenzien

Unterschiede bei der Herstellung von verschiedenen
Reagenzienchargen sind eine haufige Ursache fur abweichende
Analyseergebnisse. Mit IntelliQuant kann die Zusammensetzung
von zwei oder mehreren Reagenzienchargen einfach verglichen
werden, sobald diese hergestellt sind. Eventuelle Unterschiede
werden sofort hervorgehoben und maogliche Fehler konnen
behoben werden, bevor die Qualitat der Endergebnisse
beeintrachtigt wird. Mit IntelliQuant ist es einfach maglich,

die Qualitat der fir die Analyse mittels ICP-OES oder anderer
analytischer Methoden verwendeten Reagenzien zu bestatigen.

Vereinfachung der Methodenentwicklung und

Hilfe bei der Validierung von Ergebnissen

Der Storungsvermeidungsalgorithmus von IntelliQuant bietet
detaillierte Informationen Uber mdgliche Stérungen fiir jedes
nachgewiesene Element, welche Wellenldngen dies betrifft und
welche Wellenlangen wahrscheinlich storungsfrei sind.

Die Informationen sind bei der Methodenentwicklung hilfreich, aber
sie konnen auch als leistungsstarkes Werkzeug bei der Validierung
von Ergebnissen in vorhandenen Methoden eingesetzt werden.

Ist man sich nicht sicher, ob ein Ergebnis einer quantitativen
Methode von einer Storung beeintrachtigt wurde, kann IntelliQuant
zusatzliche Informationen liefern. Durch die Identifizierung
wahrscheinlicher Stérungen bei einer in einer quantitativen
Methode verwendeten Wellenlange eines Elements kann
IntelliQuant erkennen, welches Element die Storung verursacht.

Es kann dann ausgewahlt werden, wie die Stérung

behoben werden soll. Hierfir kann entweder eine andere
Wellenlange ausgewahlt werden oder das Ergebnis kann
mittels Fast Automated Curve-Fitting Technique (FACT) oder
Interelementkorrektur (IEC) korrigiert werden.
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Abbildung 4: Ergebnisanzeige einer IntelliQuant-Analyse in der Software: Probleme mit der Probe ,Soil 4* sind hervorgehoben. Sb und Cl sind in der Probe nicht vorhanden.

Erkennung chemischer Inkompatibilitaten in einer Probe
Sind die Analyseergebnisse von Proben niedriger als erwartet,
gibt es fiir den Fehler mehrere Ursachen wie beispielsweise das
Vorliegen einer chemischen Inkompatibilitat zwischen Elementen
der Probe. IntelliQuant kann zur Erkennung solcher chemischen
Inkompatibilitaten zwischen Elementen als mogliche Ursache fiir
ein Problem verwendet werden. Das Ergebnis einer quantitativen
Analyse fur Barium kann beispielsweise zu niedrig erscheinen.
Moglicherweise haben grolte Mengen an Sulfat in der Probe
dazu geflihrt, dass das Barium ausgefallen ist, bevor die
Messung durchgeflihrt werden konnte. Schwefel war unter
Umstanden nicht Teil der quantitativen Methode, wird aber bei
einer IntelliQuant-Analyse erkannt und semiquantifiziert. Die
IntelliQuant-Ergebnisse liefern alle zur Erkennung des Problems
erforderlichen Informationen und vermeiden, dass falsche Daten
in den endgultigen Probenbericht aufgenommen werden.

Beispielanalyse

Im folgenden Beispiel wurden fiinf Replikate einer Bodenprobe
in Konigswasser aufgeschlossen und mit einem Agilent 5900
SVDV ICP-OES und IntelliQuant analysiert. Die semiquantitativen
Ergebnisse fir die Konzentrationen aller nachgewiesenen
Elemente in den Duplikatproben zeigen eine gute
Reproduzierbarkeit in allen Fallen, auler flr einige Elemente

in der Probe ,Soil 4“.

www.agilent.com/chem
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Die Smart Views-Routine wurde angewandt, um die Ergebnisse
zu filtern. Abbildung 4 wurde fiir die Zusammenfassung der
Ergebnisse der wichtigsten relevanten Elemente in Bodenproben
erstellt. Die Ergebnistabelle weist auf ein Problem mit Sb und Cl
in der Probe ,Soil 4” hin. Das Fehlen von Cl lasst vermuten, dass
die Probe falsch vorbereitet und nur Salpetersaure verwendet
wurde und nicht Kénigswasser.

Mit IntelliQuant erhalten Sie diese Art von Erkenntnissen tber
Proben mit nur einem oder zwei Mausklicks. IntelliQuant mit
Smart Views ermaoglicht das schnelle und einfache Erkennen
unnormaler Ergebnisse und die Untersuchung ihrer Ursachen,
bevor falsche Daten in einen Bericht aufgenommen werden.
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