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Uvod

Zatimco kvantitativni prvkovd analyza z(stdva hlavnim Gkolem instrumentace [|CP-OES,
semikvantitativni analyza poskytuje rozsirené informace, coz analytikovi umoZniuje dozvédét se vice o
vzorcich. Sbér a interpretace semikvantitativnich dat mdZe na mnoha ICP-OES spektrometrech
predstavovat operaci stejné ¢asové ndrocnou, jako je sbér plné kvantitativnich dat. UZivatelé téchto
typU ICP-OES tak pravdépodobné nikdy nemohou odhalit plny potencidl semikvantitativnich dat.

ICP-OES Agilent 5800 a 5900 zahrnuji ve svém softwaru IntelliQunat — ndstroj pro semikvantitativni
analyzu, ktery Vam umozni Iépe porozumét prvkovému sloZeni Vasich vzorku. IntelliQuant je mozné
vyuzit k optimalizaci béZnych kvantitativnich metod nebo k ziskani samostatnych semikvantitativnich
vysledk( a to rychle a bez sloZitého nastavovani.
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Obréazek 1. Cast skenovanych dat v celém spektru shromaidénych IntelliQuantem. Tyto informace poskytuji uZite¢ny
analyticky ndhled na vzorek a to napomaha pfi vyvoji metod.

Co je IntelliQuant?

IntelliQuant je softwarovy nastroj, ktery je béZnou soucasti softwaru Agilent ICP Expert. SlouZi pro
rychly semikvantitativni sbér dat pfi ICP-OES analyzach. Pro kaZdy vzorek shromaZzduje data z celého
spektra od 167 — 785 nm. Pokud je vyuZivan v prlibéhu kvantitativnich metod, slouzi tento scan spektra
jako nastroj pro rychlé ziskani znalosti o kompletnim prvkovému slozeni Vasich vzorkd.

Cast skenu celého spektra na Obrazku 1. ukazuje relativni zastoupeni jednotlivych kov( v daném
vzorku pomoci IntelliQuantu. Tyto informace lIze dale vyuZit v rdmci vyvoje metody pro volbu vhodnych
¢ar nezatizenych spektralnimi interferencemi, ke zvoleni pfipadnych fedicich faktorl, nebo ke
stanoveni kalibracnich rozsaht pro kazdy prvek, ¢i k volbé sméru pozorovani plazmatu.

Automaticka identifikace prvku

Pokrocilé algoritmy funkce IntelliQunat po naskenovani celého spektra identifikuji, které prvky jsou
pfitomny v daném vzorku. Tento proces je plné automaticky a nevyzaduje zadné zdsahy uZivatele. K
rozliseni piku analytu od Sumu a interferenci vyuzivaji tyto algoritmy databaze atomovych a iontovych
emisnich ¢ar uloZzené v ramci softwaru.

Vybér nejlepsich vinovych délek

Jakmile je vzorek zméren pomoci IntelliQunatu jsou pomoci symboll hvézdi¢ek navrzeny
nejvhodnéjsi vinové ¢ary ke kvantitativni analyze kazdého prvku pritomného ve vzorku. Hvézdickami
jsou také oznaceny ostatni emisni ¢ary daného prvku. To napomaha k identifikovat interferenci viz.
Obrazek 2. Diky schopnosti IntelliQunatu urcit zda je potencialné interferujici prvek pfitomen ve Vasem
vzorku je volba emisnich ¢ar pro tvorbu kvantitativni metody, nebo pro reportovani dat mnohem snazsi.
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Obrazek 2. IntelliQuant oznaci nejvhodnéjsi vinovou

Cd v , .o .o M
¢aru analytu pomoci ohodnoceni jednotlivych ¢&ar
o r prvku hvézdickami a zelenym odfajfkovanim.
226.502 Zdiraziuje také podezieni na interference na
228.802 ? vinovych délkach analytu pomoci nizkého ohodnoceni
361.051 Analyte: Cd(2283802 hvézdickami. Potencialni spektralni prekryvy lze
326.105 Confidence: moderate identifikovat najetim na ¢erveny otaznik.
508.582 Interference: As(228.812)
Confidence: strong

s

Vysledky semikvantitativnich méreni

IntelliQuant obsahuje pfedem vytvorené kalibrace, které mohou byt pouzivany kvypoctu
semikvantitativnich koncentraci vsech prvk(, které jsou detekovany ve vzorku. Vramci daného
instrumentu jsou pripravené kalibracni fady pro vSechny pozorovaci médy - tedy axidlni, radidlni,
Vertikalni Dual View ¢&i Synchronni VertikdIni Dual View a je zajiSténo, Ze uzivatelé maiji pristup k
vychozim kalibracim vhodnym pro typ jejich pfistroje (5800 RV, VDV; 5900 SVDV). Pro zvySeni presnosti
mohou byt vychozi nebo jiné existujici kalibrace aktualizovany premérenim vlastnich standard(, nebo
rozsireny domérenim vétsiho poctu kalibraénich bodd. Toto je také hlavnim pfinosem pro ty uZivatele,
ktefi uprednostnuji pravidelné rekalibrace jen nékolika prvk(, oproti rekalibracim prvkd vsech.

UZivatelé také mohou snadno vytvaret a méfit své vlastni kalibrace pro funkci IntelliQuant.
Takovéto kalibrace mohou byt plné prizplsobeny a mohou zahrnovat libovolné prvky a ty mohou byt
méreny v potifebném koncentracnim rozsahu.

Smart Views

Funkce Smart Views (chytré zobrazeni) poskytuje uZivatelllm jednoduchy zpUsob, jak filtrovat
namérena data z IntelliQuantu tak, aby byly zobrazeny jen ty vysledky IntelliQuant, které Vas zajimaji,
coz data zprehlednuje a minimalizuje se tak riziko pfehlédnuti dalezitych vysledk( v zaplavé Cisel, ktera
viak nejsou predmétem Vaseho zadjmu. Vramci Smart Views lze definovat prahové hodnoty
koncentraci, pfi kterych budete upozornéni barevnym oznacenim téch vysledkd, které jsou ve srovnani
s Vami definovanymi hodnotami abnormalné nizké nebo vysoké. UZivatelé si také mohou presné
vybrat, které vysledky chtéji mit zobrazeny, a mohou také definovat pravidla zaloZena na koncentracich
prvkd, kterd urci, které vzorky budou zobrazeny ve vysledkové tabulce. Pokud napfiklad analytik
analyzuje 500 vzorkd pomoci IntelliQuantu, mlze pomoci Smart Views okamzité vyfiltrovat list
vysledkl a zobrazit v ném pouze ty vzorky, které obsahuji dany prvek v koncentraci vyssi nez je ndmi
definovana mez.

UZivatel mGze kdykoliv zménit, ktera pravidla Smart Views jsou na vysledky pouZita nebo vytvofit a
uloZit pravidla nova a to i v prlilbéhu méreni.
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Hlubsi porozuméni Vasemu vzorku diky IntelliQuant

IntelliQuant poskytuje dllezité informace o vzorcich, které Ize pouzit riznymi zpUsoby, v zavislosti na
cilech a rozsahu analyzy.

Screening vzorkd

IntelliQuant dokdze béhem nékolika sekund identifikovat a vypocitat semikvantitativni koncentrace
az 70 prvkd v nezndmych a necharakterizovanych vzorcich, coz z néj déla idedlni ndastroj pro rychly
screening vzork(. Zobrazenim vysledk(l v barevné kédované periodické tabulce mohou uZivatelé na
prvni pohled vidét, které prvky jsou ve vzorku - a na jaké koncentraéni Urovni (Obrazek 3.). P¥i vychozim

icv nastaveni jsou prvky pfitomné v

" #  nizkych koncentracich zbarveny zluté,

¢ wx Stfedni koncentrace oranZové a
vysoké koncentrace cervené.
Nicméné, tyto prahové hodnoty
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Obrazek 3. IntelliQuant umoznuje
uzivatellim zobrazit obsah jejich vzork( a vyuziva barevné kédovani detekovanych prvki na zakladé uZivatelem definovanych
prahovych koncentraci.

Pomoc pfi identifikaci chyb v pFipravé vzorkd

IntelliQuant Ize pouzit k identifikaci chyb pfi pripravé vzork(. Naptiklad pochybeni s pridavkem
spravného mnozstvi kyseliny chlorovodikové v pribéhu digesce vzorku muze vést k potencidlné
nedostatecnému rozkladu vzorku a generovani nespravnych vysledkd. Takovéto chyby lze obtizné
odhalit. Nicméné IntelliQuant lIze nastavit tak, aby ve vzorcich oznacil vysledky s nizkym obsahem
chléru. Rychlou kontrolou vysledkd z IntelliQuantu mohou analytici zjistit, zda je Cl pfitomen a potvrdit
si pred reportovanim vysledk, Ze rozklad byl proveden spravné. Stejny pfistup je vhodny pro vétsinu
kyselin pouzivanych pro traveni vzork(.

| kdyZ je IntelliQuant funkci techniky ICP-OES, neni divod omezit jeho vyuZiti pouze na vzorky
specifické pro ICP-OES. IntelliQuant mlZe poskytnout dulezité informace o vzorcich, které byly
pfipraveny pro analyzu pomoci ICP-MS, AAS, chromatografie nebo dokonce titrace.
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Kontrola kvality reagencii

Rozdily v pfipravé jednotlivych Sarzi ¢inidel jsou béZznou pri¢inou odchylek v analytickych vysledcich.
S IntelliQuantem mohou uzZivatelé snadno a rychle porovnat sloZeni dvou nebo vice Sarzi pravé
pfipravenych reagencii. Jakékoli rozdily budou okamZité zvyraznény, coZz umozini fesit potencidlni
problémy dfive, neZ ovlivni kvalitu koneénych vysledkd. IntelliQuant pfinasi jednoduchy zplsob, jak
provérit kvalitu ¢inidel pouzivanych v technice ICP-OES nebo i v ramci jinych analytickych technik.

Jednodusi vyvoj metod a pomoc s validaci vysledku

IntelliQuant zahrnuje nastroj, ktery napomaha uZivatelllm vyhnout se interferencim. Tento
algoritmus poskytuje uZivateldm pro kazidy detekovany prvek podrobné informace o mozinych
interferencich, které vinové délky jsou ovlivnény a které vinové délky pravdépodobné nebudou
spektralné ruseny.

Tyto informace jsou uZitecné pfi vyvoji metod, ale také mlzZou byt uzity jako Géinny nastroj, ktery
pomaha pri ovérovani vysledkd zavedenych metod. Pokud si uZivatel neni jisty, zda byl vysledek jejich
kvantitativni metody ovlivnén interferenci, mGze IntelliQuant poskytnout dalsi informace. Identifikaci
pravdépodobné interference na vinové Cafe pouZité v metodé pro kvantitativni méfeni daného prvku,
muze IntelliQunat identifikovat prvek zpUsobujici nezadouci interferenci.

UZivatel se pak mlze rozhodnout, jakym zplsobem bude interference resit. MlizZe se ji vyhnout
volbou jiné emisni ¢ary, nebo pro jeji odstranéni vyuzit jeden z dostupnych korekénich model( - FACT
(rychlé kalibracné nezavislé rozloZzeni slozeného spektra) nebo IEC (mezi-prvkovou korekci).

Identifikace chemické nekompatibility ve vzorku

Pokud jsou vysledky analyzy vzorku nizsi, nez jste ocekavali, mize to mit nékolik pficin a to véetné
chemické nekompatibility prvkd ve vzorku. IntelliQuant Ize pouZit k odhaleni situaci, kdy je chemicka
nekompatibilita mezi prvky potencidlnim problémem. Pfikladem je nizky vysledek kvantitativni analyzy
barya. Je moiné, Ze vysoké hladiny sirand ve vzorku mohly zpUsobit vysraZzeni barya jesté pred
samotnym mérenim. Stanoveni siry nemusi byt béZnou soucasti kvantitativni metody. Sira vSak bude
identifikovdna a semikvatifikovdna pomoci IntelliQunatu. Vysledky IntelliQuantu tak mohou
poskytnout veskeré potiebné informace k identifikaci problému a mohou V3s tak ochranit pred
reportovanim nespravnych dat v zavérecné zpravé z analyzy vzorku.
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fpc e Fe 3 Mg Mn Na P b s sb Si T Zn a N
mg/l mgl mgL mglL mgl mglL mgl mgl mgl mgh mgl mglL Unadj %
Soil 1 2019-08-05 12:30:30 60417 7131 6313 3082 1052 1673 11295 1052 1050 1229 S448] 28 236,
Soil 2 2019-08-05 123051 64512 7289 6504 3147 1023 1519 11269 1028 1948 1204 5589 22 L.,
Soil 3 2019-08-05 12:31:31 65796 7371 6685 3325 1038 1497 11423 1038 5476 22 2630
Soil 4 2019-08-05 12:3217 70805 €568 7160 3271 1105 1462 11250 5260 2200
Soi 5 2019-08-05 12:33:23 65796 7423 6489 3131 1049 1355 11029 1049 j092 1398 5200/ 28 2510

Obrazek 4. Pohled z analyzy IntelliQuant, ktera upozornuje na nékteré problémy s ,pldou 4“. VSimnéte si neptitomnosti Sb
a Cl vtomto vzorku.

Priklad analyzy

V nésledujicim prikladu bylo provedeno 5 replik lu¢avkovych rozkladd vzorku pldy a nasledné byly
analyzovany pomoci Agilent 5900 SVDV ICP-OES s IntelliQuantem. Vysledky semikvantitativni analyzy
pro vsechny detekované prvky ve vzorcich vykazuji dobrou opakovatelnost ve vSech ptipadech, s
vyjimkou nékterych prvkl ve vzorku pldy Soil 4. K filtrovani dlleZitych hodnot byla pouZita funkce
Smart Views. Obrazek 4 byl vytvoren pro zobrazeni vysledk( nejdalezitéjsich prvka. Vysledkova tabulka
poukazuje na problém s Sb a Cl ve vzorku Soil 4. Nepfitomnost Cl naznacuje, Ze vzorek byl nespravné
pripraven/rozlozen, a to spise pomoci kyseliny dusicné nez lucavky.
Pomoci IntelliQuantu je moZné ziskat tento typ informaci o vzorku pouze jednim nebo dvéma
kliknutimi mysi. IntelliQuant s funkcemi Smart Views umoZziuje uzivateli rychle a snadno identifikovat
neobvyklé vysledky a prozkoumat je pred reportovanim jakychkoli nespravnych dat.
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