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Was macht ,,Wavelength Quant“?

Mit diesem Methoden-Typ bestimmen Sie die Konzentration (Gehalt) einer unbekannten
Probe. Dazu wird in der Regel eine so genannte Standardreihe (Kalibrierprobenreihe) erstellt
und vermessen, d.h. Sie praparieren eine Probenreihe mit bekannten Konzentrationen und
messen diese mit dem Spektrometer. Diese Werte (,,Kalibration*) kénnen mit der Methode
abgespeichert werden. Beim Start der Methode kann dann z.B. nur noch die unbekannte Probe
gemessen werden und man erhalt als Ergebnis die Konzentration (Gehalt) dieser Probe.
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Unterschied zu ,,Scanning Quant*

In vergleichsweise seltenen Fallen ist der Extinktions-Peak unserer Probe nicht konstant bei
einer Wellenlange, sondern verschiebt sich je nach Matrix oder Konzentration. Dann bietet
der Methodentyp ,,Scanning Quant* die Mdglichkeit wandernde ,,Peakmaxima‘“ (statt einer
festen Wellenldnge im ,,Wavelength Quant®) in Bezug zur Konzentration zu setzen.

Generelles

Deutsche Hilfen

Diese Schnellanleitung ersetzt nicht die ausfiihrlicheren offiziellen
Dokumente (Manuals, Release Notes, Tutorials), die auf den
Installations-CDs mitgeliefert sind. Sie dient nur dem schnellen
Verstandnis der Software, bleibt aber an vielen Stellen ungenau.

Deutschsprachige Hilfen fir UVWinLab werden Ihnen auf
Wunsch gerne zugesandt.

Englische Hilfen

Nach der Installation der Original UVWinLab steht Ihnen eine

ausfihrliche englischsprachige Online-Hilfe (Taste F1 driicken)

samt vieler Tutorials (Unter dem Meniipunkt ,,Help®) zur

Verfligung:

& Wwinlab Eplore I .. e,
Datei Bearbeiten Ansicht Werkzeuge Administration m

D 0 Inhaltsverzeichnis und Index...

|‘. Anleitungen... |

Meu Lag”
@ PerkinElmer im Internet
1) Info
Basiz Methoden Oirdnerliste =0
(& UV WinLab Tutorials = E
<
01 Contents k 7
n " mance Instruments - =
n or i rce Instuments UV WinLab Tutorials ]
v w
ce Instrument:
07 Methods for High Performance Instrumerts o o Welcome to the UV WinLab Tutorials. Select a tutorial below:
08 Processing n
W03 Communique Reporting
p [+ Getting Started Tutorial
k Overview of UV WinlLab for Overview of UV WinLab for High
[ Medium Performance Performance Instruments
Instruments
- Medium Performance High Performance Instruments
Instruments
‘ 4
Methods for Medium Methods for High Performance
Performance Instruments Instruments
\ ‘ »
A - Processing Communiqué Report Creator
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[ UV WinLab Tutorials | B |
= = I
Piovous  New | i i i i 2 [ [ 6]

4| Report Creating Eleal\ng2 Addin]g Addinf Table Table Table Adding »
03 Commuriqu ~ Body  aTablel aTable Test Test DataObj.. DataObj. DataObj.. aSpeci

Creating a Section

If the report template is used as it is currently setup only the information for the last sample will be displayed. To display the same
information for all samples, a section must be created.

1. From the Layout Tools select the Section Tool S2CtoN |

+..

The mouse pointer changes to EeH

2. Click the mouse on the Report Body and drag over the table and object frame so that everything is inside the section.

[ecturl

servpl e

Sl Stats Stahs (D)

Interessant ist auch das ,,Getting Started* Video in den Tutorials.

Auf der Installations-CD befindet sich zudem ein Handbuch in
Form einer PDF-Datei, die auf der Online-Hilfe basiert.

Dieses Dokument

Falls Sie dieses Dokument in MS Word anschauen, so empfiehlt

anschauen sich Ansicht > Navigationsbereich zu verwenden. Dadurch haben
Sie links alle Uberschriften und kénnen mit einem Klick darauf
leicht im Dokument navigieren. Eine vergleichbare Ansicht kann
auch fir das *.pdf-Dokument gewahlt werden

Vorbereitung UVWinLab muss installiert sein. Ein Bediener mit Benutzer-

Rechten (UVWinLab Standard) bzw. Developer-Rechten
(UVWinLab ES). Bitte beachten Sie dazu das entsprechende
Tutorial.

Arbeiten unter
Simulation

Falls im Simulationsmodus gearbeitet werden soll, so empfiehlt
sich das Dokument ,, Tipp Methodenentwicklung mit
Simulation®.

Weitere Voraussetzungen

Das Tutorial ,,Methode Scan + Auswertung + Report“ wird

vorausgesetzt.
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Erstellen einer neuen Wavelength Quant —

Methode

Erstellen einer

In UVWinlab ab V6 verwendet man am besten die vordefinierte

Methode Methoden, z.B. ,,Wellenldangen Quant — Lambda 365.
Alternativ kann man tber Neu > Methode zum gleichen Ziel
kommen.

'::..- UV WinlLab Explorer
Datei Bearbeiten Ansicht We
Name Typ D IE
Spektren-Quant - Lambda 365 S Meu Bear.bei'
E\Mellenléngenprogramm -Lambda 3 Ansicht % |@ Methode
b Scan - Lambda 35 rbei M
i | Spektrometer l”\
Hinweis:  Es empfiehlt sich, die Methode gleich unter
passendem Namen abzuspeichern, zu schlieRen und
mit Edit wieder zu 6ffnen. Damit haben Sie von
Anfang an alle Optionen offen.
. ';.: UV WinlLab - Bearbeiten - Wavelength quant Verdinnung o S
Selte Datei Bearbeiten Ansicht Datenaufnahme Werkzeuge Hife
,Datenaufnahme* » N %
Start Gehe zu A Basisinie Justage
reetladt 50000 nm  0.006 A S
T
X x ‘wellenldngeneinstellungen

: ;&-ZUbEhW o Hinzufligen > Mach aben verschicben A -

H -=. Korrekturen

-ER ‘Pmbeninformation & Bl Wach unten werschichon | SPaltbreite [nm]

-31’5 Quantmethode nach dem Gesetz von Beer 1 -

. Parameter
wfl Kalibration
i3 Datenverarbeitung
% Ergebnisse

H Datenausgabe

Emveiterte Wellenlangeneinstellungen
Integrationsdauer(z]
25 -
Zuklen
Zuklenanzahl Schnelstmaglicher Zpklus
1 Zyklusdauer
1 Sekunden
Larnpen
LIV-Lampe an Lampenwechsel bei [nm)
VisgLampe an 400

(T L3635 Sim Ivo Stemmler

Wellenlangen andern
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Fir diese Methode kénnen bis zu drei Wellenldangen Sinn machen,
wovon eine die analytische Wellenlange ist (s.u.). Durch Auswabhl

der Wellenldngen rechts (z.B. ,,500°) und dem Button

kdnnen die vorgeschlagenen Wellenlangen entfernt werden. Auf
der linken Seite kann jeweils eine Wellenldnge eingetragen werden
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und mit dem Button in die Liste der zu messenden

Wellenlangen aufgenommen werden:

wellenlangeneinstelungen 447
‘Wellenlangeneinstelungen 700
|
P IR 55
Integrationsdauer Ein weiterer Parameter ist verschieden von der Scan-Methode:

sl e ,Integrationsdauer (s)*.

Das ist die Zeit in Sekunden, Uber die flr jeden Messwert gemittelt
wird. ,,0° wire so schnell wie moglich. Wir wahlen einen Wert von
,»1“ aus, damit werden die Werte weniger verrauscht und somit
zuverlassiger.

Hinweis:  Wer die Auswirkung der Response-Dauer fiir die
Messungen genauer untersuchen madchte, kann dies am
besten mit dem Methodentyp ,, Timedrive* (Kinetik)
untersuchen, wo man den Wert in Abhéngigkeit der
Zeit beobachten kann.
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Seite ,,Proben-

Diese Seite ist fast identisch zur Scan-Methode (s.u.)

information*
Ordnerliste x W
-[] Methode
—% Datenaufnahme 1 Proben m
i Zubehar
.t Korrekturen Proben-ID Beschreibung Typ Konzentration
----E;Prubenim‘mmatmnf 1|Samplel Probe
4—‘.’.&1E Quantmethode nact
'ﬁg Datenverarbeitung
% Ergebnisse
Datenausgabe
Standards Hier gibt es einen ,,kleinen* Unterschied zur Scan Methode (und zu
eintragen UVWinLab V5): Es kdnnen bzw. mussen nun hier die Standards

eingetragen und lhre Konzentration werden.

Dazu wird einfach in der Spalte Type fir die jeweilige Probe
Standard ausgewahlt. Dadurch haben Sie auch die Mdglichkeit,
Standards und Proben in beliebiger Reihenfolge zu messen.

Uber den Button ,,Probentabelle formatieren > Spalten* kann man
auch Einheit und Nachkommastellen fir der Spalte

,»Konzentration* einstellen und auch, ob die Eingabe ,,Zwingend*
sein soll. Bei dieser Gelegenheit kann man sie auch eindeutschen:

Tabellen-Entwickler (et S|
|‘u"0rbereitung I Design | Spalten | D |
Proben-D HinzufOgen..
Beschrebung
Typ
i Konzentiation Nach oben verschieben
[ Analyt
[]  Residuen
L] _Ordinate Mach unten verschieben
Frobentabele formatieren
3 =k
Spalte Datenformat &J
Spalendetails
Name
Konzentration -
Einheiten
mag/ml
7] Zwingend
MNur Ziffern
Formatierung
Aktuelle
Beispiel
Schriftart dndern...
_ Signifikante Ziffern @ Dezimalstellen
4 3 -
@ [ o % [ Abbrechen |

Am Ende kdnnte die Liste z.B. so aussehen:
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i1
Ordnerliste x m
-] Task
% Datenaufnahme 2 Froben
e Zubehor
Korrekturen Proben-1D Beschreibung Typ Konzentration (mag/mL)
H, Probeninformation; 1|Standard1 Standard 1.000
Quantmethode nact 2| Standard? Standard 7.000
&E Parameter 3/HO4 Probe
4% Kelibration 4| standard9 Standard 9.000
'& Datenverarbeitung 5/ H15 Probe
== Ergebnisse
5| Datenausgabe
Verdinnungsfaktor Mdchte man einen Verdinnungsfaktor fur eine Probe einfiihren, so

empfiehlt sich die Erstellung einer neuen Spalte in der

Probentabelle:

Tabellen-Entwickler

S

Spalten

Vorbereitung

Proben-ID
Beschreibung

Tvp
K.ohzentration

- -

IR EREE

Hinzufiigen.. E

I Nach oben verschisben ] -

-

Spalte Datenformat

2]

Spaltendetails
M ame

Einheiten

[T Zwingend
Mur Zitfern
Formatiening

Aktuelle
Beispiel

4

Yerdunnungsfakbar

) Signifik.ante Ziftern

Schriftart anderm...

@ Dezimalztelzn

@ [ ok R%[ Abbrechen |

Tabellen-Entwickler Ié

ProberelD [ T ]

Beschreibung

Typ

K.onzentration Nach oben verschish

“Yerdunnungsfaktor

M TewiFarta

Die Spalte taucht sofort in der Probentabelle auf und mit ihr kann
im Processing gerechnet werden, da sie auf ,,Nur Ziffern® gesetzt
wurde. Weiter unten im Programm wiirde man dann im
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Datenverarbeitung eine Gleichung einfuigen, die aus der
Kalibrierung errechnete Konzentration und Verdinnung die
korrigierte Konzentration berechnet (hier nur der Proben, nicht von
den Standards):

Einstellungen [ ]

Formel | Ergebnis fomatieren

Mame der Berechnung:

Datei Bearbeiten Ansicht Datenaufnahme W

Led ol o

rp— Konz_korr -
E€eriaul
550.00 Variablenname: [T Werflighar machen
Konz_korr
2 Name der Spale in der Ergebristabelle:
Ordnerliste x —
B Task Verarbeitung orme
) (3 Dstenaufnahme Quant Cancentiation. S ample Verdiinnungsfaklor. S ample R Test
2. Zubehsr
£ Korrekturen <
aten
=-4F Quantmethode nact Dperationen Funktioner: Warablens
: o Parameter [ Klammer auf « | [Asa  Flachs unter Kurve im Bersich + | [Konzentration Standard ~
[ o ] Klammer 2u ‘tval  YWert an Posiion | | Verdinnungstaktor
#y Doterverarbaitong) Standard1 S| - addisren ||| |Peakid X-Posiion siner Bande = cofinnungstaktor Sample

Standard7.SH subtrahiersn maw  Mavimaler et im Bereich Werdinnungstaktor Control

=5 Ergebnisse

: COEEEY | |Ymin  Minimaler Y-wett im Bereich Verdiinnungsiaktor Elank
Datenausgabe H04 Probe | ’ dividieren Wymar  #ePosiion des Masimurs im Bereich Werdinnungstaktor Standard
Standard9_S| ¢ weschieden | |W¥min X Posiion des Minimums im Bereich Quant Cancentration
T <= Keierslod T | |Hesight  Hohe anPosiion | | Quant Concentration Sample

,»Quant.Concentration.Sample*Verdunnungsfaktor.Sample*

Replikate Sollen von Standards und Proben Replikate gemessen werden, so
wird auch dies in der Sample Info eingestellt.

!
Ordnerliste b Proben Daten
-[E] Task
El% Datenaufnahme 2 Proben Probentabelle formatieren
i endhe Zubehar i
+  Korrekturen Proben-1D B Tabellen-Entwickler Iﬁ

{Probeninformation; 1 Standard1

| Vorbereitung | Design ‘Spahen | ID |

El % Quantmethode nact 2| Standardl

it Parameter 3 Standardl

| Kalibration 4 Standard7 [Repiiate -
'% Datenverarbeitung 5 Standard?
=]
{1 Ergebnisse & Standard? 3 Replikate je Probe

Datenausgabe =L 3 %
@ Reihenfolge der Replitite von Proben (S1R1, STR2, S2R1. S2R2)

() Reihenfolge der Replikate von Proben (S1R1, 52R1. 51R2, 52R2)

AuBerdem kann man in der Datenverarbeitung mit den Replikaten
(Replicates) rechnen, z.B. den Mittelwert als Rechnung in einer
Gleichung:

Leerlauf . ;
550.00 nm q| Einstellungen
Formel | Ergebnis formatieren
Name der Berechnung;
Ordnerliste X i}
Weratbsitungsschiitt | Einsh
Methode g :
%‘% e T BE Variablenname:
Tt - M
L Zubehor

Name der Spalte in der Ergebnistabele:
i

L& Komrekturen

" [ Probeninformation
&4 Quantmethode nach
afParameter

Ergebnizse

Farmel:

[[Guant Concentration Replikat 1+Quant Concentration Fieplikat 2+G0uant Concentration. Replkat
Standard? Standard-Repik /3 Verdiinrungstsktor Replkat 1

Standardﬂ,Standard-Repl\i

Standard1 Standard-Renli

% Ergebnisse

,,((Quant.Concentration.Replikat 1+Quant.Concentration.Replikat
2+Quant.Concentration.Replikat 3)/3)*Verdunnungsfaktor.Replikat
15G

Diese Spalte erscheint dann in der Ergebnistabelle
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i o
Se I te Ordnerliste x Bereth
=[] Methode erechnung
tH Q u an t m et h o d e é--@ﬂDatanaufnahme Komponente Einhsiten
nach dem Gesetz | e Torined naind
von Beer* s e
g E:\r\abr;::; IKaIihrat\nnskuwe hé [ Die Rekalitration eizwingen
g Datanv.erarbe\tuﬂg Kurvertyp 3 Beirn Start
[ Durch den Mullpurkt 2wingen Ha|e
Grenzwerte

Komelationskoeffizient (]

0.980000 10 % Extrapolation zulassen

[ Toleranz fiir Standards (%) Bei Fehler fortsetzen

3.00

[T Toleranz fiir Kontrallproben

300

Bezeichnung des
Analyts
(,,Komponente*)

Unter der Rubrik ,,Berechnung‘ kann die Bezeichnung der
Spalteniiberschrift in der Results Table fur die Konzentration der
unbekannten Probe gedndert werden. ,,Komponente* haben wir z.B.
in ,,Toximed* gedndert. Diese Spalte kann dann in der
Ergebnistabelle aktiviert werden:

Proben-ID
1| Ctandardl Star

Konzentration (mg/mL) |Ordinate (A) Toximed (mg/mL)
1 nnnn

Beschreibung

Kalibrierfunktion
,»Single Standard*

Unter der Rubrik ,,Kalibration* konnen verschiedene Modi
ausgewahlt werden. Damit &ndert sich gleichzeitig die ganze Seite:

Ordnerliste X
_ [5] Methode Berechnung
_% Datenaufnahme F.omponente
it Zubehar Towimed
; Korrekturen
E Probeninformaticon o
=t {Quantmethode nach d Kalibration
nf‘ Parameter EirPunkt-Kalibratian -]
L. gfE Kalibration F.alibrationskure
..... ﬁ Datenverarbeitung Ein-Punkt-k.alibration
Benutzerdefinierter Faktor

—% Ergebnisse

...E=2 Replikate
Bei ,,Ein-Punk-Kalibration besteht die Standard-Reihe aus einem
einzigen Standard. Die Beziehung von Extinktion (A) zu
Konzentration der Probe ist eine Gerade, die durch Null und den
Messwert des Standards geht. Diese Kalibrierung wird gerne fur
einen ,,schnellen Schuss* verwendet, wo es nicht auf hochste
Sicherheit ankommt und die Probe samt Matrix gut bekannt ist.

Benutzerdefinerte Kurve
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Kalibrierfunktion Kalibraticn
,,Benutzerdeﬁnierter ﬁ Parameter Berutzerdefinierter Faktar [
" Kalibration
Faktor W‘: Datenverarbeitung I/\?
£ Ergebnisse Faktor
.. Replikate 0.000000
Datenausgabe
Grenzwerte
Toleranz fur Kontrolproben(%)
3.00
| Bei Fehler fortzetzen
Bei ,,Benutzerdefinierter Faktor* wird die Steigung angegeben:
Extinktion = Faktor * Konzentrationseinheit
Dieses Verfahren kann z.B. bei kommerziell erhaltlichen
Schnelltests niitzlich sein.
Kalibrierfunktion
,,Benutzerdefinierte Ordnerlste 3|
« =[] Methode ISR
Kurve : % Datenaufnahme Komponente
s Zubehar -
; Korrekturen Tevimed
E Probeninformation R
Benutzerdefinierte Kume
#E Kalibration 1\\%
% Datenverarbeitung
: % Ergebnisse Steigung Ordinatenabzchnitt
L= Replikate 0.000000 0.000000
Datenausgabe
Grenzwerte
Taleranz fur Kontrollproben(x)
.00
| Bei Fehler fortzetzen
Die ,,Benutzerdefinierte Kurve* bringt zusétzlich noch den
Achsenabschnitt ein:
Extinktion = Steigung * Konzentrationseinheit +
Ordinatenabschnitt.
Kalibrierfunktion Dies ist die beste Art, um die Konzentration einer unbekannten
,,Kalibrationskurve Probe sicher zu ermitteln:
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K.alibration

b
W‘g Datenverarbeitung
£ Ergebnisse
Datenausgabe

| Kalibrationskurve T Die Rekalibration erzvingsn

Kurventyp Beim Start

e | Mach ¥ Tagen
Durch den Nullpunkt 2wingen !
Grenzwerte
7| Koelalionskoeffizient (7]
0.980000 | 10 % Extrapolation zulassen
Taleranz fur Standards %] /| Bei Fehler fortsetzen
3.00
Taleranz fur Kantrollproben
3.00
Linear oder Der Zusammenhang von Extinktion zu  kurventyp
quadratisch? Konzentration muss nicht zwangslaufig  |Linear v
linear sein, auch wenn dies fast immer
der Fall ist. Fur diese Falle kann auch Kubisch
[Huadratisch

eine quadratische oder kubische
Funktion verwendet werden.

Durch den Nullpunkt?

Furventyp

Linear -

%ulch den Mullpunkt 2wingen

| Bezieht den Koordinatenursprung in die Berechnung der Kurve ein k

Die Kurve kann durch den
Nullpunkt gezwungen
werden:

Das macht Sinn, falls fur eine Losung ohne Probe tatséchlich die
Extinktion Null gemessen wird. Auch dies trifft meist zu. Namlich
immer dann, wenn fur die Basislinie (Autozero) eine Losung
verwendet werden kann, die ALLES enthélt bis auf die Probe.

Das Anklicken dieser Funktion kann in diesem Fall
die Genauigkeit fur die Bestimmung einer Probe mit
kleiner Konzentration verbessern, da sich eine
Abweichung der Ausgleichsgeraden hier prozentual
sehr stark auswirken wirde.

Hinweis:

Wie oft die Standards
messen?

| Die Rekalibration erzwingen

Falls die Kalibrierung nicht nur einmal

beim Erstellen der Methode
vorgenommen werden soll, muss tber
,,Die Rekalibration erzwingen*

Beim Start
@ Mach % Tagen

W= 4

festgelegt werden, wann eine neue
Standardreihe (Kalibrierung) vom
Bediener gemessen werden muss.

Dazu wird das Hiakchen gesetzt und gewahlt, ob sie ,,Beim Start®,
also beim Start der Methode oder jeweils nach X Tagen neu
gemessen werden muss.

Standards mit
Methode abspeichern

Die gemessenen Standards kénnen mit der Methode abgespeichert
werden. Dazu wird im Dialog beim Speichern der Methode das
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entsprechende Hakchen gesetzt:
( Methode Speichern L&J

M ame

Gehalt Beizpiel 01

Beschreibung

T owiF orke Gehaltsbestinmung

| Kalibration speichern

| Korekturen speichem

E | Speichen‘%l Abbrechen |
by

Allerdings wird die Auswahl ,,Kalibration speichern* erst
angezeigt, wenn bereits Standards gemessen wurden.

Die Option ,,Korrekturen speichern® speichert zusétzlich noch die
Basislinien (Autozero) ab.

Grenzwerte

,Grenzwerte auf

| Korrelationskoeffizient [1#)

d er Selte 0.980000 |10 % Extrapolation zulazzen
,Quantmethode
nach dem Gesetz Toleranz fiir Standards (%] /| Bei Fehler fortsetzen
von Beer* 300
Taleranz fiir Kantrollproben
200
Die ,,Grenzwerte* bestimmen u.a., wann eine Standard-Reihe
erfolgreich ist:
,,Korrelations- Der hier spezifizierte Korrelationskoeffizient gibt an, wie hoch die
koeffizient (r?) Glite der Kalibriergeraden sein soll, damit sie erfolgreich ist. Es
erscheint eine Warnmeldung, falls der erreichte
Korrelationskoeffizient kleiner als der hier angegebene ist, z.B.
[ Kalibration speichern ﬁ
f N | Kalibration missglackt,
' Korrelation: 0.692773 ist unter dem Grenzwert: 0.980000.
,» Toleranz fiir Gleiches gilt auch fur die Abweichung der angegebenen
Standards (%) Konzentration eines Standards zu derjenigen, die aus der

gemessenen Extinktion und der Kalibrierfunktion ermittelt wird. Ist
die erlaubte prozentuale Abweichung kleiner, als die tatsachlich
erreichte, dann erscheint eine entsprechende Fehlermeldung.
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p
Kalibration speichern [-Eh,l

y 0 , Kalibration missglickt,
"' Standardl Gberschreitet die Standardtoleranz: 0.100000.

,» 1oleranz fur
Kontrollproben (%)

Statt normaler Proben (vom Typ ,,Probe*) lassen sich in der
Probentabelle auch Proben vom Typ ,,Kontrollprobe* definieren.
Im Feld ,,Toleranz fir Kontrollproben (%) geben Sie die zuldssige
Abweichung von der spezifizierten Konzentration an. Diese
Funktion findet Anwendung bei automatischen Kiivettenwechslern
bzw. dem Autosampler.

,,10% Extrapolation
zulassen*

Falls diese Option nicht gesetzt ist, wird eine Warnung ausgegeben,
wenn der mit den Standards abgedeckte Konzentrationsbereich um
10% Uber- oder unterschritten wird.

,,Bei Fehler fortsetzen*

Tutorial 03 - Wavelength Quant (6.4).docx, 25.03.2017 20:32

Bei allen vorgenannten Optionen der Grenzwerte entscheidet sich
hier, ob Sie die Analyse automatisch abbrechen lassen oder sich nur
mit einem Warnhinweis begnigen. Die Analyse kann dann
fortgesetzt werden, falls das Hakchen hier gesetzt wird.
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Seite Nachdem unter ,,Datenaufnahme* die passenden Wellenlangen
« gewahlt wurden, sieht die Seite nun so aus:
»Parameters
Ordnerliste x
=[] Methode
= % Datenaufnahme B asislinienkorekiur
bl Zubehar
:_" Korrekturen @ Keine Konstanter Versatz Aufsteigende ader abfallende B asisilinie
o E Probeninformation -
7 ‘AP%E;::::;‘:E nach Wellenldnge [nm) Basispunkt 1 [nm] Basispurkt 2 [tm)
S A el
& Ergebnisse T00.00
Datenausgabe
Unter ,,Wellenlange (nm)* wird die analytische Wellenldnge aus
den gemessenen ausgewdhlt. Das ist die Wellenlange, die in
Beziehung zur Konzentration gebracht wird.
ST Falls als Extinktion der unbekannten Probe bei Konzentration Null
Basislinien- o A :
auch Null Extinktionen gemessen werden, dann wird die Option
Korrektur

,,Keine* gewiahlt. Dies ist der Normalfall.

Falls sich eine Extinktion der unbekannten Probe auch fiir die
Konzentration Null nicht vermeiden l&sst, so wird h&ufig eine
Basislinienkorrektur eingesetzt. Eine solcher ,,Offset™ der Basislinie
kann z.B. durch die reale Matrix hervorgerufen werden, d.h. durch
Stoffe, die absorbieren, aber nicht in den Standards enthalten
waren. Fir einen einfachen Offset wird die Funktion ,,Konstanter
Versatz* gewihlt. Zusitzlich muss dann unter ,,Basispunkt 1
(nm)“ die gemessene Wellenldnge angegeben werden, bei der unser
Analyt nicht absorbiert (s. Bild unten).

Stellt die Matrix selbst nicht nur einen Offset, sondern eine Flanke
dar (oft zum UV hin ansteigend), dann werden haufig die
Wellenlangen links und rechts von dem Peak unseres Analyts
angegeben. Es missten dann 3 Wellenldangen gemessen werden und
eine Basislinienkorrektur ,,Aufsteigende oder abfallende
Basislinie* verwendet werden:

Analyt Analyt + Matrix Analyt + Matrix

"Height" bzw.
Hohe Gber der
Basislinie der Matrix

Al v Y 2 s
Wir lassen die gesamte Seite ,,Quantmethode nach dem Gesetz von
Beer dieses Mal unverindert.

Wo stehen die
korrigierten Werte?

Diese korrigierten Extinktionen stehen dann in der Ergebnis-
Tabelle unter ,,Ordinate*. Die Roh-Extinktionen aller
Wellenlangen stehen in der ,,Daten Tabelle* (Ergebnisse > Daten).

Tutorial 03 - Wavelength Quant (6.4).docx, 25.03.2017 20:32
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Seite —
- . O iste x
,,Kallbratlon“ _.I.-_gr;;ethode 3 Standards
—% Datenaufnahme
& Zubehsr Standard-ID | Konzentration (mg/mL) |Residual Ordinate (A)
% Komekiuren 1|Standardl  1.000
% Probeninformation 2 Standard?  7.000
- Quantmethade nach 4|Standardd  9.000
----- A Parameter
e n

----- ‘W‘: Datenverarbeitung

22 Fraehnisse

Diese Seite dient in UVWinLab ab V6 der Zusammenfassung der
Standards. Neue Standards konnen hier nicht definiert werden, da
nicht klar ware, wann sie gemessen werden sollen. Die Eingabe
weiterer Standards erfolgt daher prinzipiell in der
,Probeninformation®. Eine Bearbeitung an dieser Stelle ist
prinzipiell mdglich. Nach der Messung der Standards finden sich
hier auch die Messwerte, Graphen und Zusammenfassung der
Kalibrierung.

Daten | Kalibrietkurve | Kalibrationsdetailsl

Hinweis:  Madglicherweise muss in dieser Tabelle die Spalte
»Konzentration“ nochmals gleich wie in der
,,Probeninformation* formatiert werden.

Im Gegensatz zur Scan-Methode konnen hier nur ,,Gleichungen*
ausgewahlt werden, da Funktionen wie ,,Smooth* usw. bei
einzelnen Wellenlangen keinen Sinn machen.

Seite ,,Daten-
verarbeitung*

Ordnerliste X
—-[] Methode Yerarbeitungszchiitt | Einstellungen

= % Datenaufnahme ____ Auswahlen M

. Zubehar Auzwahilen
; Kerrelkturen

@ Probeninformation
—?:-.15 Quantmethode nach
..#[E Parameter

----- %%, Datenverarbeitung:

Die Gleichungen haben den gleichen Aufbau wie bei den Scan-
Methoden und sollen deshalb hier nicht weiter beachtet werden. Die
wichtigste Funktion diirfte vermutlich die ,,Yval* sein, mit der Sie
auch hier die Extinktion der Probe auslesen kdnnen. Beispiel: Eine
Gleichung mit der Funktion ,,Yval(All;445)* bringt die Extinktion
bei 445 nm fir alle Proben der Probentabelle in die Ergebnistabelle.
Diese stehen allerdings in UVWinLab 5 schon automatisch in der
Spalte ,,Ordinate*, da wir diese Wellenlénge als analytische
Wellenlange definiert hatten.

Wir lassen die Datenverarbeitung also dieses Mal leer.

Tutorial 03 - Wavelength Quant (6.4).docx, 25.03.2017 20:32 15
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Starten der Methode

Natdrlich erst mal Speichern iiber ,,Datei > Einstellungen speichern
> Zur Methode*. AnschlieBend auf Start klicken:

i;- UV Winlab - Bearbeiten - Gehalt Beispiel 01

Datei Bearbeiten Ansicht Datenaufnahme Werkzeuge Hilfe
L > D p &
Kopieren Einfiigen Start Gehe zu A Basislinie  Justage
Leerlauf Spaltbreite
550.00 nm 10.000 A
1.00 nm
Ordnerliste x Proben Daten
=[] Methode
E| % Datenaufnahme 2 Praoben
: ~w Zubehar
Proben-ID Beschreibung Typ Konzentration (mg/mL)
R 1| Standard1 Standard 1.000
-2 Quantmethode nach 2| Standard7 Standard 7.000
3| HO4 Probe
4 Kalibration 4| Standardg Standard 9.000
% Datenverarbeitung 5/ H15 Frobe

Dialoge wahrend der
Messung

7 UV WinLab (]

Entfernen Sie die Probe(n) und klicken Sie OK, um eine Korrektur 100 %6T,/0 A

(Mullabgleich) durchzufihren
| ok I}J | Abbrechen |
- >

i UV Winlab 3

Setzen Sie "Standardl.den nichsten Standard” in das Spektrometer und klicken
Sie OK, um die Datenaufnahme zu beginnen

[ oK [ Abbrechen ]
w > =>

UV WinlLab @ ( Kalibration speichern @

Alle Proben der Tabelle wurden vermessen \'] Kalibration erfolgreich.

NN
>

Die letzte Meldung zeigt an, ob die Kalibrierung innerhalb der von
uns gewiahlten ,,Grenzwerte*

Tutorial 03 - Wavelength Quant (6.4).docx, 25.03.2017 20:32
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-

Abspelchern del’ £ UV WinlLab - Bearbeiten - Gehalt Beispiel 01

Datei | Bearbeiten Ansicht Datenaufnahme Werkzeuge Hilfe
Methode + .
Kalibrierun S
g Tabelle importieren %
ren
Ergebnisse speichern 4
Einstellungen speichern |E Zur Methode... |:
Spektren speichern... g Als neue Meﬂqodé{\\;\
_ E ->

P
Methode Speichern @

I amne

Gehalt Beispiel 01

Beschreibung

T awiForte Gehaltzbes A

Kalibration speichern
Korrekturen speichern

@) ’ Speichem[\%l Abbrechen ]
Y

Das Hékchen bei ,,Kalibration speichern® sorgt dafiir, dass die
Kalibrierung (Messung der Standards) beim nachsten Aufruf der
Methode zur Verfligung steht.

,,Korrekturen speichern® speichert das Autozero (Basislinie) ab.

=
. B )
Ergebnis-Seite x
& Datenaufnahme
[ Zubehar Proben-ID Beschreibung Konzentration (mg/mL) | ToxiForte (mg/mL) Ordinate (A)
Korrekturen + 1 Standardl.Stanc 1.000 1.0021 0.0936
_. [} Probeninformation + 2| Standard7.Stanc 7.000 6.9915 0.6500
5gF Quantmethode nach | |¥ 3 HO4.Probe 4.0141 0.3734
i L Parameter 4 Standardd.Stanc 9.000 9.0064 0.8372
¢ Logff Kalibration v §|H15.Probe 14.9008 : Kalibrationsgrenzen iibersct 1.3848
i3, Datenverarbeitung « M v

- SR Ergebnissel
+.[E Datenausgabe

445 nm 700 nm
Standard1_Standard (A) 0.094 -0.000
Standard7 Standard (A) 0.650 0.010
H04 Probe (A) 0373 0.006
Standard9 Standard (A) 0.837 0.015
H15 Probe (A) 1.385 0.024

Hier sind alle Messwerte zusammengefasst. Die Probe H15
uberschreitet den Grenzwert: ,,Kalibrationsgrenzen sind
Uberschritten®.

Tutorial 03 - Wavelength Quant (6.4).docx, 25.03.2017 20:32 17
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Kalibration
Ordnerliste X S —
anaards
Rohdaten 5B Methode
5% Datenaufnahme
4. Zubehsr Standard-ID | Konzentration (mg/mL) |Residual Ordinate (A)
*  Korekturen v 1/Standardl  1.000 -0.0021 0.0936
[, Probeninformation | |V 2|Standard7  7.000 0.0085 0.6500
5P Quantmethode nach | |¥_4/Standard9  9.000 -0.0064 0.8372
----- ‘afs Parameter
] i)
""" 3, Datenverarbeitung Daten | Kalibrierkurve | Kaliblationsdetails|
% Ergebnisse
-.[E] Datenausgabe 445 nm 700 nm
Standard1.Standard (A) 0.094 -0.000
Standard7_Standard (A) 0.650 0.010
Standard9.Standard (A) 0.837 0.015
Kalibrierkurve:
o O o e Stanors
”EXtInktIon- gegen B%'D;_tzahf:::’me Standard-ID | Konzentration (mg/mL) | Residual Ordinate (A)
Konzentration® el | 2 e =
B era,ir,‘,‘,"ﬁigl:ih + 4 Standard9  9.000 -0.0064 0.8372
g Datenverarl;awtung [Goten | Falbrrkurve | Kaibraionscetais|
R u, Extinktion gegen Konzentration - ToxiForte (mg/mL)
% 0.9
@ 08 Standard®
o7
@ S, 06 tandard?
EI5 osf
£ o
e @ 03
0.2
0.1 Standard1
0o
0 2 4 6 . 10 1"
Angegebene Konzentration
(@ Extirklion gegen Konzentiation () Berechnet gegen Angegeben ) Residusn
Dies ist die tbliche Darstellung: Die gemessene Extinktion der
Standards wird gegen die angegebene Konzentration aufgetragen.
Die blaue Linie ist die berechnete Kalibriergerade durch die
Standards.
Kal | br'erku rve: Falibrierkurve | K alibrationsdstails
W 11, Berechnete gegen angegebene Konzentration - ToxiForte (mg/mL)
,,Berechnet gegen %
113 (i}
Angegeben 05
B
= e
= S
labe] o
2 9
g Y
S
B o 2
m
1_
0
4 6
Angegebene Konzentration
() Extinktion gegen Konzentration @) Berechnet gegen Angegeben () Residuen
Hier werden die Standards quasi nochmals als Proben betrachtet.
Die gemessenen Extinktionen ergeben tber die Kalibrierfunktion
eine berechnete Konzentration, die der von uns angegebenen
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gegenuber gestellt wird.

Kalibrierkurve: Kabiturve | Kaltrationscelais
© e Residuen - ToxiForte (mg/mL)
1 13 e !
,,Residuen w
W 0.0159
1] 0.0104
& Standard?
|~ 0.005
o
lab| _g
= | = 0.000
é & Standardl
-0.0057
[ 4 Standardd
E
B -0.010]
-0.0154
-0.017- T T !
0 2 4 6 . 10 1
Angegebene Konzentration
_ Extinktion gegen Konzentration " Berechnet gegen Angegeben (@ Residuen

Konzentration unserer Standards.

Residuen sind Abweichungen. In diesem Fall sind dies die
Abweichungen der berechneten von der spezifizierten

Kalibrationsdetails Kalibrationsdetais

Kalibration=-Report

Kalibrationskoeffizienten:

al = 0.000463

al = 0.092905
Vorgegebener Korrelationskoeffizient: 0.980000
Berechneter Korrelationskoeffizient: 0.999993
Standard-ID Vorgegeben Berechnet Fe=iduen Ordinate
Standardl 1.0000 1.0021 —0.0021 0.0936
Standard? 7.0000 £.9915 0.0085 0.&500
Standardd 9.0000 9.0064 —0.0064 0.8372

Kalibrierung.

Tutorial 03 - Wavelength Quant (6.4).docx, 25.03.2017 20:32

Hier befindet sich die Zusammenfassung der Ergebnisse unserer

Kalibration=-Zeitangabe: Donnerstag, 16. Marz 2017 14:53 Mitteleuropiische Zeit
Vollstandiger Benutzernane:

Komponenten—Hame : ToxiForte

Komponenten—Einheiten: ng-mL

Kalibration: Kalibrationskurve — Linear (v=alz+al)

Basislinienkorrektur: Keine

Ein=tellungen {nm}: Po=zition:445. 00

Durch Hull zwingen: Hein
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Seite
,Datenausgabe*

Daten Ausgeben

I
Ordnerlste %[ Repotvorlans
=[] Methode
5] Datenaufnahme [_Gehalt DE quer Fivel 01 rev. 1) v] [ wew. | [ Beabsten. | [ vorschu.. |
© & Zubehor
; Korrekturen Report-Fiequenz
] Probeninformation [Wenn der Task abgeschiossen it -
-2 Quantmethode nach
i & Parameter Datenausgabe
" Kalibration [ Papierausdiuck erstellen [ Ausdiuck in Datenbank.
Datenverarbeitung
ebnisse [ Ausdrck in Datei
tenausgabe Datenexpart
fusgabe in Datei
Arwsndung suftifen
Liste st Prouaranmmmes 2um visfilfner, nach eder Probs rder am Eride des Masslats
Giliger Plad Befohlc EingabeDoteien Start e [ Hraisen

Entfemen

Nach ohen varschisher

Hach unten verschicbe
Wersichem Sie sich der Kompatisiitat mit worherigen Yersionen der PerkinE Imer LN-rwendungssaftware [555F]

Unterdiiicke Proben-Bsstatigung

Befehis-Platzhalter kiinnen beim automatischen D.atenexport angewandt werden. <= \Werden srsatzt mit den Dateinamen, dis in der Spalte

Eingabe-Dateien festgelegt sind.
Am Ende eines Messlaufs st die aktuelle Probe dis 2ulstzt analysierte Probe.

Analog zur Scan-Methode (siehe dort im Tutorial) kann hier z.B.
gewahlt werden:

Welches Template fur den Report-Ausdruck verwendet
wird.

Wann und wohin der Report gedruckt wird, z.B. beim
Abspeichern der Ergebnisse (,,Wenn der Task
abgeschlossen ist*).

Ob zusétzlich automatisch Dateien (Tabellen im von
Excel lesharen csv-Format) exportiert werden sollen.
Speicherort und Spalten einstellbar iiber Button ,,Setup®.
Dateiname £

Info.bxk

EResults Table.csv

Sample Table. csw
Standards Table,csy

Reportvorlage
anpassen

Analog zur Scan-Methode (siehe dort im Tutorial) kann hier z.B.
gewahlt das Report Template (Reportvorlage) angepasst werden

[ Communiqué-Reportersteller o
Datei Beenden Ansicht Format _Aktionen Werkzeuge _Hilfe
DEAE Aw - DX HEHL LRGE EHRSACCO| O M
Layout Layout-Werkzeuge
-1 _Gehalt DE quer Pi =
B Header —

=

53 Graphic:

{9 Name(patas)| || 1
Footer L

Current User |
Text3

§ o s [ rrrr— VX
{9 Name(DATAL = Gleichun
12) Page Type 1 = T g
~[E] Text18 e
] Texcz2 I I =
GroupL. E 5
&5 Tableo Settenumbruch
@ value(t |14
(5] Text2¢
Value(t
Value (| E r
] Tesc2y Rand bearbeten
5 Text2e |l
[ Text2
5| Textac || 3 [Ab]
= 3:"2‘5(1[ d jl Beschrftung bearbetten
Value(t ' 0
@ vaue || 3
Text7 ; = : ;
Frame2 . et oyt ] L = e
& (Actvex) _|fgTd— I LI ey L e — Datenobjeki
[ Eramaz
il » Objeky

El ¢

[}
i
[
lj
I
[
i
it
a
g

7
g

i
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1>
A u S d r u C k Gehaltsbestimmung Gehalt Beispiel 01 Donnerstag, 16. Mirz 2017 13:24 Mitteleuropéische Zeit PerkinEimer

Kalibration

o Extinktion gegen Konzentration - ToxiForte (mg/mL) " .
Z B - - Korellationskoeffizient: " "
. . j: Standardg 1.000 essparameter

o . (om) 445,700

= o Standard? Kalibriert am: Spat (am)

5 o 2017-03-16 14:53:20 S

z Response Daver (s)

£ oo

- UV Lampe
02 / Vis Lampe
o Standardt

L (nm)
) T T 7 3 et
Aneoebene Konzeniration
Standards Ergebnisse
Konzentration Konzentration Ordirate
Proben-ID (maim) Residual | Ordinate (4) Proben-ID | Beschreibung (mgymL) ToudForte (mo/ml ) (8)
Standard1 1.000 -0.0021 0.0936 HO4.Probe 40141 03734
Standard? 7.000 0.0085 0.6500 H15.Probe 14.9008 13848
Standardg 9.000 -0.0084 0.8372
Anwender: vo Stemmler Template: _Gehalt DE quer Pixel 01 Seite 1 von 1
Methode:  Gehalt Beispiel 01 Messung:  16-Mrz-17 14:53:20 Gedruckt:  16-Mrz-17 15:10:07
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