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Software IntelliQuant de Agilent

Para saber mas de las muestras y simplificar
el desarrollo de métodos
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Introduccion

Aunque el andlisis elemental cuantitativo sigue siendo la principal utilidad del
instrumento ICP-OES, el andlisis semicuantitativo proporciona informacion adicional
gue permite al analista obtener mas informacion sobre sus muestras. Sin embargo,
la adquisicion e interpretacion de datos semicuantitativos en muchos instrumentos
ICP-OES puede ser tan laboriosa como la adquisicion de datos totalmente
cuantitativos. Los usuarios de este tipo de instrumentos ICP-OES probablemente

no se dan cuenta de todo el potencial que supone la adquisicion de datos
semicuantitativos.

Los instrumentos ICP-OES Agilent 5800 y 5900 incluyen IntelliQuant, una potente

y exclusiva herramienta de analisis semicuantitativo que permite conocer

mejor el contenido elemental de la muestra. IntelliQuant se puede usar para
mejorar los métodos cuantitativos tradicionales o para proporcionar resultados
semicuantitativos independientes de forma rapida y con una minima configuracion.
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Figura 1. Seccidn de los datos de barrido de espectro completo adquiridos por IntelliQuant. La informacion proporciona Utiles conocimientos analiticos sobre la

muestra, lo que ayuda para el desarrollo de métodos.

¢Qué es IntelliQuant?

Como parte del software Agilent ICP Expert, IntelliQuant es
una rutina rapida de adquisicion de datos semicuantitativos
para ICP-OES (7). IntelliQuant adquiere datos en todo el rango
espectral de 167 a 785 nm para cada muestra, con lo que
proporciona datos exhaustivos que no estan disponibles

en todos los instrumentos ICP-OES. Cuando se lleva a

cabo como parte de un método cuantitativo, un barrido de
IntelliQuant proporciona informacion rapida sobre la muestra.

La seccion de un barrido de espectro completo que aparece

en la Figura T muestra la abundancia relativa de los elementos
de una muestra obtenida con IntelliQuant. Esta informacion se
puede usar para desarrollar métodos que eviten la interferencia
espectral, determinen posibles factores de dilucion, ayuden en
la determinacion del rango de calibracion para cada elemento y
permitan decidir qué vision de plasma usar.

Identificaciéon automatica de elementos

Una vez obtenido un barrido de espectro completo, los
avanzados algoritmos de IntelliQuant identifican los elementos
que estan presentes en cada muestra. No se precisa la
introduccion de informacion por parte del usuario, pues el
proceso esta totalmente automatizado. El algoritmo usa una
base de datos de lineas de emisiones atémicas e idnicas para
separar los picos de los analitos del ruido y de las interferencias.

Eleccion de las mejores longitudes de onda

Una vez que IntelliQuant ha medido una muestra, la funcion de
clasificacion por estrellas (Star) proporciona una lista de las
mejores longitudes de onda que usar para el andlisis de cada
elemento presente en la muestra. También proporciona una
clasificacion por estrellas para cada longitud de onda con el fin
de ayudar a identificar los interferentes, como se muestraen la
Figura 2. Al determinar si un potencial elemento interferente esta
presente en una muestra, IntelliQuant facilita la seleccién de la
longitud de onda para los informes o para ajustar un método
cuantitativo. Ademas, los usuarios pueden evitar elaborar
informes con resultados afectados por una interferencia.
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Figura 2. IntelliQuant indica la mejor longitud de onda del analito con

una clasificacion de muchas estrellas y una marca de verificacion verde.
También destaca las interferencias sospechadas sobre las longitudes de
onda del analito usando una clasificacion de pocas estrellas. Las potenciales
superposiciones espectrales se pueden identificar colocando el cursor sobre
el signo de interrogacion rojo.

Resultados de concentracion semicuantitativos
IntelliQuant incluye calibraciones previamente medidas que se
pueden usar para calcular un resultado semicuantitativo para
cada elemento que se detecte en una muestra. Se proporcionan
calibraciones para todos los modos de vision disponibles
(axial, radial, Dual View (visién dual) vertical y Dual View (vision
dual) vertical sincronica) para asegurarse de que todos los
usuarios tengan acceso a una calibracion adecuada para su
instrumento. Para mejorar la precision, se pueden actualizar las
calibraciones predeterminadas o existentes volviendo a medir
patrones individuales o afiadiendo y midiendo mas patrones
de calibracion después de la adquisicién inicial. Esta flexibilidad
es esencial para aquellos usuarios que desean actualizar
periédicamente la calibracion solo para un subconjunto de
elementos y no para todos los elementos.

Ademas, los usuarios pueden crear y medir con facilidad sus
propias calibraciones IntelliQuant. Las calibraciones definidas
por el usuario se pueden personalizar totalmente y pueden
incluir cualquier conjunto de elementos medido en el rango de
concentraciones deseado por el usuario.



Smart Views

La funcién Smart Views proporciona un modo sencillo para que
los usuarios puedan filtrar sus datos de IntelliQuant de modo que
solo se muestren los resultados de interés, a fin de evitar pasar
por alto datos importantes. En Smart Views se pueden definir
umbrales de color basados en la concentracion para alertar
visualmente a los usuarios sobre resultados anormalmente
altos o bajos en comparacion con los valores definidos por el
usuario. Los usuarios también pueden elegir exactamente los
resultados de qué elementos desean ver e incluso definir reglas
basadas en concentraciones para seleccionar las soluciones
gue se muestran en la cuadricula de resultados. Por ejemplo, si
un analista analiza 500 soluciones con IntelliQuant, puede usar
Smart Views para filtrar instantaneamente la lista de resultados
y mostrar solo aquellas soluciones que contengan un elemento
clave por encima de una concentracion especificada.

Los usuarios pueden cambiar las Smart Views que se aplican
a sus resultados en cualquier momento, asi como crear

y guardar nuevas Smart Views, incluso mientras se estan
adquiriendo los datos.

Informacion sobre la muestra con

IntelliQuant

IntelliQuant aporta importante informacion de las muestras,
gue se puede usar de distintas formas, en funcion de los
objetivos y del ambito del analisis.

Cribado de muestras

IntelliQuant puede identificar y calcular los resultados
semicuantitativos para un maximo de 70 elementos en
muestras desconocidas y sin caracterizar en cuestion de
segundos, por lo que resulta una herramienta ideal para

el cribado de muestras. Al mostrar los resultados en una
tabla periédica codificada por colores, los usuarios podran
examinar de un vistazo los elementos que estan presentes
en la muestra y en qué nivel de concentracion (Figura 3).

Al emplear la configuracion predeterminada, los elementos
presentes en concentraciones bajas aparecen de color
amarillo, los de concentracion mediana en naranja y los de
alta concentracion en rojo. Sin embargo, estos umbrales de
concentracion se pueden personalizar en Smart Views.
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Figura 3. IntelliQuant permite a los usuarios visualizar el contenido de sus

muestras y aplica la codificacion por colores a los elementos detectados en
funcion de los umbrales de concentracion definidos por el usuario.

Ayuda para identificar problemas en la preparacion

de muestras

Se puede usar IntelliQuant para identificar problemas en

la preparacion de muestras. Por ejemplo, si no se afiade la
cantidad correcta de acido durante la digestion de la muestra
se podria realizar una digestion inadecuada, con lo que los
resultados generados serian incorrectos. Este error puede
resultar dificil de detectar. Sin embargo, IntelliQuant puede
configurarse para que marque si los resultados de cloro

son bajos en las muestras. Al realizar una comprobacion
rapida de los resultados de IntelliQuant, los analistas pueden
identificar si hay Cl presente y saber si la digestion se ha
realizado correctamente antes de que se elabore el informe
de resultados. Este mismo planteamiento sirve para la mayor
parte de los acidos usados para la digestion de las muestras.

Aunqgue IntelliQuant es una técnica de ICP-OES, no hay ningun
motivo para limitar su aplicacion a muestras especificas

de ICP-OES. IntelliQuant puede aportar informacién sobre
muestras preparadas para su analisis mediante ICP-MS, AAS,
cromatografia o incluso valoracion.

Control de calidad de los reactivos

Una causa frecuente de variacion en los resultados analiticos
son las diferencias en la preparacion de los reactivos de

un lote a otro. Mediante el uso de IntelliQuant, los usuarios
pueden comparar con facilidad el contenido de dos 0 mas
lotes de reactivos en cuanto se preparan. Las posibles
diferencias se resaltaran de inmediato, de modo que los
posibles problemas se puedan tratar antes de que afecten a
|a calidad de los resultados finales. IntelliQuant es una forma
sencilla de confirmar la calidad de los reactivos usados para
los analisis por ICP-OES u otras técnicas analiticas.

Simplificacion en el desarrollo de métodos y ayuda para
la validacion de resultados

El algoritmo de IntelliQuant para evitar interferencias
presenta a los usuarios informacién detallada sobre
posibles interferencias para cada elemento detectado, a
qué longitudes de onda afectan y qué longitudes de onda es
probable que estén libres de interferencias.

Esta informacion resulta util durante el desarrollo de
métodos, pero también puede usarse como potente
herramienta para ayudar con la validacion de los resultados
en los métodos ya establecidos. Si un usuario no esta seguro
sobre si un resultado de su método cuantitativo se ha visto
afectado por una interferencia, IntelliQuant puede aportar
informacion adicional. Al identificar posibles interferencias
en la longitud de onda del elemento usado en el método
cuantitativo, IntelliQuant permite identificar el elemento que
esta provocando la interferencia.

En ese caso, el usuario podra elegir entre varios modos de
tratar la interferencia. Podra evitarla seleccionando una
longitud de onda diferente o corregirla mediante la técnica
de deconvolucién automdtica de curvas (FACT) o con la
correccion interelemental (IEC).



Label Date

Sod 1 2019-08-05 1230:30
Sol'2 2019-08-05 12:30:51
Seil 3 2079-08-05 12:31:31
Soil 4 2019-08-05 123217
5ol 2019-08-05 123323

Figura 4. Pantalla de software de un andlisis de IntelliQuant, que resalta algunos problemas con la muestra "Suelo 4". Obsérvese la ausencia de Sby Cl en esta muestra.

Ayuda para identificar incompatibilidades quimicas en
una muestra

Si los resultados del analisis de muestras son mas bajos de
lo esperado, podria haber distintas causas del error, como

las incompatibilidades quimicas entre los elementos de la
muestra. Es posible usar IntelliQuant para identificar aquellos
casos en los que las incompatibilidades quimicas entre los
elementos pueden suponer un problema. Por ejemplo, podria
suceder que un resultado de andlisis cuantitativo para el bario
parezca bajo. Es posible que la muestra contenga niveles
altos de sulfato, que hagan que precipite el bario antes de
realizar la medida. Pudiera ser que el azufre no formara parte
del método cuantitativo, pero se identifique y semicuantifique
mediante un andlisis de IntelliQuant. Los resultados de
IntelliQuant podrian proporcionar la informacion necesaria
para identificar el problema, evitando la inclusion de datos
incorrectos en el informe final de andlisis de muestras.

Ejemplo de analisis

En el ejemplo siguiente, se digirieron cinco réplicas de una
muestra de suelo con agua regia y se analizaron mediante

un sistema ICP-OES Agilent 5900 SVDV e IntelliQuant. Los
resultados de concentracion semicuantitativos para todos los
elementos detectados en las muestras duplicadas muestran
una buena reproducibilidad en todos los casos, salvo para
algunos elementos en la muestra Soil 4.
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Para filtrar los resultados, se utilizé la rutina Smart Views.

En la Figura 4 se muestran los resultados para los elementos
de interés mas importantes en suelos. La cuadricula de
resultados marca un problema con el Sb y el Cl en la muestra
Suelo 4. La ausencia de Cl sugiere que la muestra no se
preparo6 correctamente, pues seguramente se uso acido
nitrico solamente en lugar de agua regia.

Mediante el uso de IntelliQuant es posible obtener esta
informacion sobre la muestra con un par de clics del raton.
IntelliQuant con Smart Views permite al usuario identificar de
forma rapida y sencilla resultados anémalos e investigarlos
antes de generar un informe con datos incorrectos.
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