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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

>
01 — Motivation & Szenarien STSEER

Kombinieren von QUANT-EXPRESS mit Quantitativen Methoden — Warum?

1. Eine quantitative Methode benétigt die Messung von
zusatzlichen Elementen

= /usatzliche Elemente nicht Teil der Standard-
Zertifikate bzw. nicht bekannt

= Elemente konnen als individuelle standardlose
Linien aus QUANT-EXPRESS hinzugefugt werden
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

01 — Motivation & Szenarien HSveN

Kombinieren von QUANT-EXPRESS mit Quantitativen Methoden — Warum?

2. Bessere Genauigkeit bestimmter Elemente in
QUANT-EXPRESS bendtigt

= Universeller Fingerabdruck der Probe durch
2 Theta-Scan bendtigt

= Kalibrierte Linien der gewunschten Elemente
konnen in QUANT-EXPRESS hinzugeflgt werden
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

01 — Motivation & Szenarien

= QUANT-EXPRESS und quantitative Methoden teilen T - .
|n Spectraplus S|Ch d|e g|e|Che L|n|eﬂb|b||othek System Anzeige [CASPE CplustLibraries' 6 LineLibrary.fi | 5

D (®) Default Bibliothek.
NIST S |[=
= Nahtlose Integration in beide Richtungen MOglch | e wemm - B
[ fusgewshite Linien zusammenl fassen [ Driftkorrekturdaten Kalibrierdaten Auswahl in Zwischenablage
= Der Unterschied zwischen Linien dedizierter it e s
Kalibrierungen und QUANT-EXPRESS ist die Bome :
Speicherung der Kalibrierparameter letzterer in die & e o R ettt o
Linienbibliothek A P R T
20 CakB1-Maj CEMENT-QUANT .
= Esistmoglich, diese Linien in anderen Methoden zu | & &ae  &evasr  [ow ) » ) = L
verwenden, ohne neue Kalibrierungen zu erstellen W Kk e
25 M KAT-HS -Min CEMENT-QUANT
= In dedizierten Kalibrierungen werden die Details B P coenam
(Sensitivitat/Steigung, Matrixkorrektur, — >

Drefault -» Special ... Gruppe loschen K.al Referenz in Bibl. aktualizsieran F.al Referenz in FCL aktualisieren

Uberlagerungen) in die zugehdrige fcl-Datei der g covenr-quantem |
MethOde geSpelChert u CEMENT-QUANT fel - thediagram erstellen Besnden

¥ CEMENT-QUANT.fgn

skturdaten lgschen...| | &nderungen in Master rickoanaig K.alibr. von Spezieller Bib. kopisren
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

01 — Motivation & Szenarien

= FUr QUANT-EXPRESS wurde die Kalibrierung auf
einem Master-System durchgefuhrt

= Die Ubertragung auf Kunden-Geréte wird durch die
Speicherung der Kalibrierparameter in die jeweiligen
Linien und die Verwendung von Transfer-Proben
ermoglicht

= Kalibrierparameter eigener Methoden konnen
ebenso in die Linienbibliothek gespeichert werden

= PETRO-QUANT nutzt den Ansatz der
Bibliothekskalibrierung ebenso

[ LibManager v2.2.118 — X
System Anzeige |E:\SF'EEplus\Libraries\S8-LineLibrary.fII | o5
D (®) Diefault Bibliothek,
NIST |
EDx Spezielle Bibliothek
et — [ Textformat
Umschalten| [Linien aus Methade wahlen | |
[ Auwsgewshite Linien zusammenfazsen [ Driftkomekturdaten K.alibrierdaten Auzwahl in 2wischenablage
1 aullerhalb der 1249 selektierten Linien. Sortieren: Kommentar
d Linien Mame K.ommentar Linie ket Ref Probe Re #
13 AlKAT-HR-Tr 1.487 QuantE xpress-501 Al
13 AlKAT-HS-Min 1.487 QuantE xpress-501 Al
13 ALEAT-HS-Tr 1.487 QuantE xpress-501 Al
13 AlKAT-Maj 1.487 QuantE xpress-501 Al
33 Az KAT-ALT Min 10,54 QuantExpress-502 Pb
33 Az KAT-ALT-Tr 10,54 QuantExpress-S02 Pb
33 Az Ka1-HR-Min sl = =
33 Az Ka1-HR-Tr As KAT-HS-Ti
33 Az Ka1-HS-Min
) s Kbd-HS-Tr Modus: |Vakuum |Maske: |34 mm | S/ |21 233 | W artungh | |
33 Az KB1-ALT -Min p
Zeit -Feb- - AL mé -
33 Az KB1-ALT-Tr &l |15 Feb-2018 07:40:25 | E7 G Komektur
33 Az KB1-HR-Tr
33 Az KB1-HS-Min ﬂberlagerung: Pb La1, Komigiert mit -7889 * berechneter |ntensitat
e A KB1-HS-Tr Uberagerung: HF LG1, Komigiert mit -550,7 * berechneter Intensitat
- s LATHR Uberlagerung: Ir LB 4, Komigiert mit -708,1 ¥ berechneter Intensitat
& ) Uberlagerung: Ge KA1, Komigiert mit -77.76 * berechneter Intensitat
33 Az LATHS Uberlagerung: Ta LG1, Korigiert mit -24,72 * berechneter [ntenzitat
Fii] A LA1-ALT Min
K] Ay La1-ALT-Tr
K] A La1-HR-Min
K] A La1-HR-Tr
£ >
Drefault -» Special ... Gruppe loschen K.al Referenz in Bibl. aktualizsieran F.al Referenz in FCL aktualisieren
Driftkomekturdaten [dschen... | Sndemngen in Master iickosnoia K.alibr. von Spezieller Bib. kopisren
Dizknminatorlevel anpazzen | Vergleichsdiagram erstellen Eeenden
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QUANT-EXPRESS Linien zu
Quantitativen Methoden hinzufiigen



KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

<)
02 - QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen STSEER
Elemente hinzufligen

& ApplicationWizard - [Glassand=.evm]

[J File Editieren Ansicht Methode Kalibrierung Fenster Optionen  Hilfe

DRSS o+ D =B ¥XBh 4 EE0 9w

| Material |EEEERE

H " Parameter
i 4 ProbengroBe Na Mg
i+ Verunreinigung

2

Materialgruppe: lication:

| emene

h Ve

! [tg] standaras >
TR
-

o 1 RaAc
g Ce| PrNdPmSm|Eu(Gd|Tb Dy [Ho Er Tm|Vb[Lu|
IS Bk Cf Es FmMd No
B Gassands.

B c MIEIEN

Alsi|r EIEI |

e e s kil v B Mo [ Culzn|GalGe|As|se|Br [ Kr I 23
@Massungen o P s
i P 0| St Y Nb|Mo| Tc [Ru[Rh|Pd|Ag[Cd[In [sn(sb[Te[ 1 [xe [ERE K
oW | Cs (Ba|La | Hf| Ta |W [Re|Os] Ir [Pt T1 [ Bi [Po[ At [Rn |
i gﬁara:hnen
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= Zusatzliche Elemente im
Application Wizard hinzuflgen

= |n diesem Beispiel:
Cr, Ni, Zr, Hg und Pb
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

02 — QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen (<0

Scheinprobe hinzufiigen

¥ ApplicationWizard - [Glassand+.evm]
] File Edit View Method Calibration Window Options  Help

DS # D<{ =B ¥XDDh «{ EHEM W

.= Einen neuen Dummy-Standard
hinzuflgen

[2% Glassand
L% sssanc Material group:

Z =
H &
=28 Materials

= s [0 ]

~ | Material;

[ Awito) Mewe standard

of| = Keine Konzentrationsangabe
" Compounds Display Compounds Elements After validation, goto: | Bottom  Right .
@ gruimms Sum(%) [Na20{%) A1203{%)] Si02(%) [P20! P N OtW@ N d | g
e 2. Preparation FLX-QUARTZ 01 100,020,005} 0 T T =
Jg—\{ Parameters FLX-QUARTZ 02 9984 0.0400 0.2000 8.890 8334 01240 06500 0.1600 10,2200 0.0150 13400 48600 T T T %j
=] FLX-QUARTZ 03 9980 00610 10,0820 3,520 90,36 0,2220 0,6500 0,3000 0,2640 0,0200 32200 1,1000 T T T =
- B Size FLX-QUARTZ 04 9996 0.0760 00260 1100 98.32 0.0069 01500 00380 00230 00013 00760 01400 T T T L
8% Contamination FLX-QUARTZ 05 9984 04700 00250 3200 9441 00070 12600 00940 00190 00011 00880 02700 T T T
. FLX-QUARTZ 06 99,87 1.0900 0,1600 5480 89,59 0,07140 20700 03400 0,1020 0.0100 04800 05300 T T T
2 Foil FLX-QUARTZ 07 9972 0.0270 00710 0.800 95.06 T 0.1500 2.8300 04800 T 0.3300 T T T T
‘a Prepared Standards o , 0 g - o - 0 - 0 - g
i "g‘ Measurement I QE_DummyStandard | 100,00 T T T 100.00 T T T T T T T T T T T T I

m MethodWizard

;g Measure Standards
- ‘M Calibration

£ Manage Standards

E Compute
m Modules

2@ Limits Check
g Results Formatting

@ Application

Al

< » 4 Glassand

1 %

Automatic Lnit: FFH

k]

Tppe"B" for Balance, "'T" for Trace or use contextual menu,

Pririt Paste with Titles

1 E Glassand=+...

For Help, press F1

Status NUM
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

C><)
02 - QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen NSy
Standardlose Linien der Methode hinzufiigen

= |m Method Wizard Elemente
Material Name: | Glassand E —— il itiche Messzei i 12105 | ResetZai auswahlen, denen S‘tandardlose
Linien hinzuflgt werden sollen

= Beispiel Zr

-

Sr

Na
K
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

02 — QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen e

Standardlose Linien der Methode hinzufiigen

Linienauswahl 7

Linien zur Mezsung

L i | ks | Eiltar |I(w\n.lr| Epiztall |I"||-I.-v|-r|l(|ih|Urn
1 1 I I 1 1 1

Zr Ka1-HS -Min/Glaszand+ g0 Hone 0.4E LiF200 Scintillation Ci |7 |_

Einfiigen und Schiitzen Einfligen Kopie Entfernen

Linien verfiigbar in der Bibliothek

Lirie Ky Filker Kalimator | Kiistalh | Detektor | Kalb | Worg
Zr KAT-HR Min B0 Mone 0.23 LF200  Scirtilaon G ¥
e o T o " B33 - GrimiatierrEr—e v
+:::.-u'-.1-HE;-r-.-1ir. 50 Mone 0,45 LiFz00 Scintilation © |Gl |l
FEERTIES Mer = == RO o
Zr KB1-HR-Min E0 More 0.23 LiF200 Scintilastion 0 M ¥
Zr KET-HR-Tr =l Mane 0,23 LiF200 Scintilasion s M ¥
Zr KB1-HS Min =l Maone 0,45 LiFz00 Scintilasion s M ¥

ZrkR1.HC . Tr FN Pl iz nAr 1iE2nn Sl 2hmes T IV_ |7 7
€ >

Schilieben

© 2022 Bruker

= Beispiel Zr KAT-HS-Min als Basislinie

= Anpassbare Linienparameter ohne Information
der Basislinie zu verlieren:

= Peakposition

= Untergrund-Messpunkten
= Rohrenstroms (mA)

= Messzeit

= Anderungen an Parametern wie Filter,
Generatorspannung (kV), PHA, Kollimator,
Kristall oder Detektor sind nicht moglich

= Falls einer dieser Parameter verandert wird
oder der Name der Drift-Probe, sind die
Kalibrierparameter der Basislinie ungultig
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN m

02 - QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen NSy
Peak- und Untergrund-Messpunkte anpassen

= Peak- und Untergrund-Messpunkte der
neuen Linie anpassen

= QUANT-EXPRESS Linien wurden als 2Theta-
Scans erstellt

= Messung als Peak/Untergrund wird die
Zahlstatistik und die Nachweisgrenze
(NWG) verbessern

= Die hinzugeflgten Linien verwenden die
globale Driftkorrektur der SQx-Pproben

E— . = Verwenden von spezifischer und globaler
Y o ose ] St 1 . . . . NNt
e Driftkorrektur in einer Methode ist moglich

MMMMM
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN

02 — QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen
Neuen Standard importieren

METHODEN

{8 ApplicationWizard - [Glassand+ .evm *]

[3] File Editieren Ansicht Methode Kalibrierung Fenster

Optionen

Hilfe

DA > >D< &% XDh 4 EES@ 92|

%) Glassand-

Datenwerzeichnis: CASPECplusiLibraries\M aterials\ Glassand\Glassand',

2By Material Fohlsnds desktiv || Ungitins deskify. | Mehr Stds inpertiersn Prapsr 9 susgshl 8 2
£
0y Flemente Prépariete Standard | Importiet  Material Préparation Datei
- @ Verbindungen FLXOUARTZ 01 Glassand Glassand Evistiert
‘;!: Standards FL¥QUARTZ 12 Blasssnd Blassand Existintt
- /2. Pragaration FL¥-QUARTZ 03 Blasssnd Blassand Existintt
= ] ;’ FL¥-QUARTZ 04 Blassand Glassand Existintt
- ERL parameter FLAUARTZ 06 Blassand Glassand Existiort
= Probengrote FL-ALARTZ 06 Blassand Glassand Exitiert
FL%-ALARTZ 07 Blassand Glassand Exitiett
&8 Verunreinigung " .
= Folic
----- {eg] Praprierte standards
£ Messungen -
I MethodWizard v
£ Messung der Standardproben
- J Kalibrierung E
Y Gemessene Standardproben —
8 Berechnen
Zuimportiersnde Standsrdpishe
& Modui
Material Glassand -
6§ Kontrollkarte Pidparation: | Glassand -
@ Formatierung der Erget
B avviiction 5td. Material Fréparation  Prép. Standard Material Masse [a)  Addliiv Masse [l Durchmesser [om)  Masse [g)
FLAALARTZ D1 Glssand  FLXQUARTZ D1 £.0000 £,0000 4,00 12,0000
FLAALARTZ 02 Glhssand  FLXQUARTZ 02 £.0000 £,0000 4,00 12,0000
FL*ALARTZ 03 Glssand  FLXOUARTZ 03 £.0000 50000 4,00 12,0000
FLYAUARTZ D4 Glassand  FLXOUARTZ 04 £.000n £ 40m 12000
FLYAUARTZ 05 Glassand  FLXOUARTZ 05 6,0000 60000 4,000 12,0000
FLYAUARTZ 0B Glassand  FLXOUARTZ 0B 6,0000 60000 4,000 12,0000
FLXAUARTZ 07 Glassand  FLXOUARTZ 07 6,0000 6,0000 4,000 12,0000
3] Glassands.
Die Definition des Materials wurde geandert. Speichern? Status NUM

© 2022 Bruker

= Nach Messung des neuen Standards, kann
dieser in die Kalibration importiert werden
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

C><)
02 - QUANT-EXPRESS Linien zu Quantitativen Methoden hinzufiigen BERER
Neue angepasste Ergebnisanzeige

= Nach Anpassen und Speichern des Ergebnisformats sollten die Ergebnisse im Results Manager, Eval2, Loader
und TouchControl nach der nachsten Messung entsprechend angezeigt werden

= Stellen Sie sicher, dass das entsprechende Auswertemodel (evm) korrekt mit dem richtigen Ergebnisformat
verbunden ist

“Z! RESULTS MANAGER4.1.0.19Admin

Datei Editieren  Ansicht  Werkzeuge  Hilfe

etalansi
Detailansicht wahlen [. » & !3 Bl Exportiere Texdatei « Batch Auswer: tung Quantitativer Scan 4 Datenarchivierung ~

iy vt vt TSRSt s e L Qe s g G

Ausgewertete Ergebnisse: 14 Zeit: 15:13 *

Ungiiltig Parameter Filter: Formatierung Suchfilter fiir Verbindungen: 10

_J _Finden | _véschen |
Probenname - Ende der Messung Kalibriermethode ~ Na20 (%) MgO (%) Al203 (%) SiO2 (%) P205(%) K20 (%) CaO (%) TiO2(%) MnO (%) Fe203 (%) [ZrO2 (%) Cr203 (%) Ni(%) Hg(%) Pb(%) [K20 Na20 (%) CaO_MgO (%)
Glassand_Test 08.06.2022 16:14 Glassand+ 0,0131  0,0030 0092 9978 00036 00132 00210 00260  0,0002 00249 00129 00021 00019 00004 0,0010 0,03 0,02
Test2 08.06.2022 16:55 Glassand+ 00194 0.0093 0109 9976 00048 00139 00215 00271 0.0002 0.0244 " "0.0061 00019 00018 00001 00011 0.03 003
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Kalibrierte Linien zu
QUANT-EXPRESS hinzufiigen



KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

C><)
03 — Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen BRQEER
Voraussetzungen

- o x
Diese Funktion setzt voraus, dass
= o | e S die kalibrierte Linie
& EJ Nururme| Chem. Konzentiation  RFA Kenzenbration  Absalute Abweic...  Relafive Abneic...  LLD (PPM] ;F]
1 FLXOUARTZ 01 1,097 00243 0,253 00015 % 50 e .
Lkor.| @ x 2 FLXQUARTZ 02 9898 02200 02275 0.0075 34 50 sl
3 FLXQUARTZ 03 11,086 02640 02605 10,0035 13 51 &
= a FLXQUARTZ 04 0528 00230 00219 2001 48 50 °
5 FLXUARTZ 05 03862 080 00207 0om? ) 3 &
g 6 FLYUARTZ 0B 3788 01020 00313 010l a8 52 M .
7 FLXQUARTZ 07 17,068 04500 04218 00281 £3 53 at rl X O rre t u r
8 FLXUARTZ 08 2078 00486 00438 0002 =]
C 9 3

. | 2. Indie Linienbibliothek

3 -l == o gespeichert wird

o a 3. Zu einer QUANT-EXPRESS

Messmethode hinzugefugt wird

4. Zu einem QUANT-EXPRESS
Auswertemodell hinzugeflgt
wird

i)

ssssssssssssssssssss

Doppelklick: skt /deakt. Standard| & . —
cgression (gewicl
Quadiat Konelationskoeffizient: |0.337160 2
b

Seuten deakt. | [Auswahl unkehven el eS8 >P'a"a;:':‘?;m”‘i u M u S S fu r jed e I_l n |e e rfo | g e n ) d ie
T 5 D e Plien]s o [ S mit QUANT-EXPRESS verwendet
werden soll
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

<)
03 - Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen NSy
Voraussetzungen

[P . = Sie konnen Uberpriifen, ob die

| D (®) Default Bibliothek

= | g |
|

|

e — g | Linien korrekt in die
Linienbibliothek abgespeichert

Linien [ i 1 I K I Auswahlin Zwischenablage
1 auberhalb der 827 selektierten Linien. Sottierer: Kommentar

z Lirien Name Kommertar Linieke¥  Ref Probe Ref Linie: Kl Rohieky  Rohema  Fiter Kolimator  Kiistal  2ThPeak  2Thlint  Detektor DT uLo Schize A
* Mn KATHS-Tr Glassand 5899 QuantE kpress ST Mn KATHSTr co Max Hone 048 LF200  E2331*  BD3W: . Sei 0 140 s
il Na Kat-HS Min Glassand 1041 QuantE xpress 502 Na KaTHS Min o Mar None W5E5 249201 22273 Gas 0 .
15 P K&THS Min Glassand 204 QuantE kpress 502 P K&THS Min o Ma, None PET B9 @M Gas 0 W U r e n .
Glassand QuantE rpress 503 5i KA1 Ha Ma Hone Gas 0
CrKaT-HS-Hlin Glassands " 5 Min
a0 Hg LAT-HSMin Gilassands+ Kalibrierdetails fir Ti KAT-HS-Min/Glzssand ﬁs-Min b i) Mk [ - D M F M
T e o S @ e e le Fenster sollte Datum/Zeit
82 P LAT-HSMin Glassand+ Modus |'N’akuum ‘Maske |34 mm ‘ M ‘21 6504 | Wartung: l:l 5-Min co &0 Man Nore )
40 21 KATHS Hin Glassands ! 5 Min o Y M, Mone
47 Ag K& HAHin HoFi Zeit [0Bdun2022 140832 | @ Bl | GKonekur RHinMNoFil €D &0 Max Mone s S R T Ty
47 AgKAIHRTr NoFil RTUNoFl €D 80 Mar None 5 e n S |t|V|tat U SW er
& AE KA1HS Min MoFil D&t [ooomess | 4 o | e l:l SMinMoFi €D &0 Max Norne s .
47 AgKATHETr HoFil STUNFl €D &0 Ma Hone s
4 CARATHRMIn NoFil RMinMNGFl €D Y M, Mone s . . .
PR AN fiaes ©  m e e : Kalibrieruna zeigen
4 CAKA1HS Min HoFil SMinMofil €D Y Mar, None s
48 CAKATHSTr HoFil SToNoFl €D 50 Mk None s
13 In KAT-HE-Min noFil RMinNGFil €D &0 Ma Hone s
49 In KATHR-Tr neFil RTUMGFI €D Y M, Mone s
13 In KA1-HS-Hin noFil SMinNoFil €D &0 Ma Hone s
49 In KA1HSTr noFil - {STUNeFl D Y Mar, None s
4 RuKa1-HR-Hin HoFil 1928 QuantE spress 503 CAKATHRMinMNGFI €0 50 Mk None .S
4 RukalHR-Tr HoFil 1928 QuantE xpress 503 CARATHRTUNORI €D 80 Mar None s
4 RukA1HS Min NoFil 19.28 QuantEkpress 503 CARATHS Mintofil €D Y Ma, None s
4 RuKatHs-Tr HoFil 1828 QuantE rpress 503 CAKATHSTWNGFI €D &0 Ma Hone s
46 PARATHRMin noFilter 2118 QuaniE xpress 503 CARATHRMinNGFI €D Y Mar, None s
% PdKATHR-Tr noFiler 718 QuantE xpress 503 CAKATHRTUNORI €O &0 Max Hone s
46 Pd (41HSMin noFiler 2118 QuantE xpress 503 CARATHS MintHofi €D 80 Mar None s
46 PARATHSTr noFilter 2118 QuantEkpress 503 CARATHS THNGFI €D Y Ma, None s
5 R Ka1-HR Min HoFier 022 QuantE rpress 503 CdKaTHRMinNGFI €0 &0 Ma Hone .5
45 RhKATHR-Tr NoFier 022 QuaniEpress 503 CARATHRTUNGRI €D Y M, Mone s
5 R Ka1-HS Hin HoFier 22 QuantE xpress 503 CAKATHS MinfHoRi €0 &0 Max Hone s
5 Rh KaTHs-Tr HoFiter w022 QuantE xpress 503 CARATHSTWNGFI €D 80 Mar None s
%5 Rh L&THR Min HoFilter 269 50 Ma, None 5
5 RhL&THR-Tr HoFier 2897 50 Ma Hone s
45 R LA1-HS Min NoFier 2597 50 M, Mone s
5 RhLATHSTr HoFier 2897 50 Max Hone 5
13 A KBIHRT o 1553 QuantE xpress 501 BIKATHRTr co 30 Mar None 5 .
Defaul » Special. Gruppe lischen Kal Rieferenz inBibl ahtualisieren | | Fal Fieferenz in FLL akbualsicien
Diiftkamehturdeten schen..| | Andetunzen i blasier fiskadhaa

Kalibr. von Spezieller Bib. kapizren

Diskiminstedevel anpasen. | Verglsichsdiagiam erstellen Beenden
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

03 — Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen

Kalibrierte Linie einer QUANT-EXPRESS Messmethode hinzufiigen

B MethodWizard - [Glassand-Vac3dmm.mm
File Editieren Ansicht Fenster Optionen Hilfe

DSl DK

Material Mame:

Zusammenfassung  Methoden Parametd  Linienauswahl

Driftkomektur ~ Linienparamet

EEE ~ < EE

er  Messreherfolge

e [21 | Durchschnitiche Mes 9mn50s) | Resetzei

? et

Ky Filter K.ollimator

Kristall: Detektar | Kalib ‘Volg ‘

TikA1-HR-T/QE

50 None 023

LiF200 Flow Courter

IEinngen g

il Schdtzenl | Einfiigen Kapie

inien verfiigbar in der Bibliothek

TiKaTHR-Min
Ti k&1-HR-Min/QE
Tika1HR-Tr

Ti K1 -HS-Min/Glassand

TiKM-HS-Tl
e

g
s

E
AAER Ci A
Ge
Sb|Te| | [Xel

IHo | Er[TmlYbLu

14:47

© 2022 Bruker

= QUANT-EXPRESS Messmethode

kann erweitert werden
= /usatzliche Linien mussen
hinzugeflgt werden
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

(C><)
03 - Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen BERER
Kalibrierte Linie einer QUANT-EXPRESS Messmethode hinzufiigen

¥ MethodWizard - [Glassand-Vac3dmm.mm] — O *x

—— = QUANT-EXPRESS Messmethode
ol i [ e | e IR kann erweitert werden
= Zusatzliche Linien mussen
| hinzugefiigt werden

(®) Festwent () Scan () Peak+5can

[ File Editieren Ansicht Fenster Optionen Hilfe
DesE DR

Material Mame. | Elemente:

Linien Opt | Ur ™
Cr KAT-HS-Min/Glassand+
Fe KA1-HS-Min/Glassand
Hg LAT-HS-Min/Glassand +
K KAT-H5-Min/Glassand
Mg KAT-HS-Min/Glassand

Y
Y
Y
Y
Y
Mn KA1-HS-Tr/Glassand Y -
Na KAT-HR-THGQE N CSE Nachweisarenze Feste Zeit
Na KAT-HS-Min/Glassand Y OLTS ®dus O300s
Mi KA1-H5-Min/Glassand+ Y O<nix 100 ppr 100
P KA1-H5-Min/Glassand Y
4
Pb LAT-HS-MinGlassand= Y @3 O 10ppm @e
Rh KAT-HR-Tr/QE N O<1% ) 3 ppm @10
S KAT-HR-Tr/QE N O<3% 1 ppm O2s
Si KAT-HR-Tr/QE N
O« o z Olo pem (O 10 s
MG ST MGk os ] i I Feak - Rontiolle zanistal.F et
7 o v Peak - durchschnitl, Bkg. Peak - gemessener Bkg.
Geschitde Linie | Ti KAT-HS-Min/Glassand || U U s -y
Feste Position Scan
Generator Spannung : 50 kY
Fl'?hrgnstmrr_v 21 mA - Voll Steuerung der Untergrundmesszeit v
Pzt e S| ety Qbeametiag zai=pesczen |
Kristall: LiIF200
Detektor: Flow Courter 2| | ® Festwer (®) Jeder Lintergrund = s ® Eil 1] = @ &
Diskriminator: 50 % - 150 % Abhangige Untergrundpositionen erlaubt degr. 2theta LiF200
Zeit und Statistik | Automatische Kontrolle der Anregung
CSE ‘FE!Z‘E Zsit | Feste |10€ | LLD |-“U5 |Tscan+pha ‘KE"" 555"| Stromreduzienng akliv
Totzeitoptimierung aklivieren SchiieBen
Schatzung auf Basis der Standards |
Konz. Linie Unt. Tmax LLD Unig[oo. 157
Max [0 |[Pocht it rache kit I | Mode n S Ut
Min ‘u me kahtHNidvt kam:” H | Gespeich |Faste Zeit ‘ Unt 2 | | | |
® Ausw
1 N S 1 et o
Fertig 0,7775 KCps 81,518 Grad 2theta 1641
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

C><)
03 - Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen BERER
QUANT-EXPRESS Auswertemodell anpassen

@ File  &nsicht Fenster Optionen  Hilfe | - o

OEEEHBD | [ Bl— = Auswertemodell kopieren und im

Info/Speichem  Methoden  Anzsige./Speichem O Nicht existont (Tc=0)

Z s oo | Overweren, o = ApplicationSetup editieren
13 A Use ALKBT-HR () Ficiert Spezifische Initial. And...
13 A203 Inttialize concent oache N H
14 S0z Matrix (Rest zu 1 O Datenbankabfiage Database Wizard... = e| I | S C e e g e ﬂ e I’W@ |te rﬂ O er
145 Use Si KAT-HR- O Matrix
45 Use Si KB1-HR-]
1% P Use P KAT-HS- (O andere Matrixkomponenten mittels Compton-Signal a n p a S S e n
BoP Use P! KAT-HRY E Eandere MatrikamEDnenten mittels Raxlewahftumﬁnn-\a’erhﬁrtnis . . . .o .
15 P205 Inttialize concent
6 5 Use S KAT-HR kalibrierte Linien der Bibliothek ausgewihite Linien fir Auswertung u I n I e Z U r U SWe r u n g | n Z u U g e n U n | e
16 503 Initialize concent§ (@) XRF | Ti KA1-HR-Min A | 1| TiKA1-HS-Min/Glassand
17 d Use Cl KAT-HR- Ti KA1-HS-Min 2 | TiKA1-HR-Tr M i+~
- Pty B el et Prioritat anpassen
) 1KA1-Maj

oK Use K KATHIG Ti KB1-HR-Min
19 K Use K KB1-HR- Ti KB1-HE-Min v
15 K20 Initiglize concent T e T
2 Ca Use Ca KAT-HS! [[] kein XAF falls Stochiometrie bekannt - = -+ =
2 Ca Use Ca KAT-HR
N Ca Use Ca KBT-HR Automatische Wahl bei maximaler Intensitt \orgabe
2 cao Inttiglize concent
21 5c Use Sc KAT-HR Automatische Wahl bei maximalem Uberlapp Vorgabe
21 5e203 Inttiglize concent
zZ m Use Ti KAT-HS OK  [abbrecher
2 T Use Ti KAT-HR-

==z =

[ 22 Initialize concentration at 0.10 %

sl Nean
23 V205 Inttiglize concentration at 0,10 %
24 Cr Use Cr KAT-HS-Min/Glassand+ (£#1)
4 [ o Pe WA LD To iHW N

Material: v Int..
Standardchemie

X Halogene ersetzen
OBemente ®0xide L goverstoff in Verb
Fertig
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

C><)
03 — Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen BRQEER
Adaptierte QUANT-EXPRESS-Methode iiber den Loader starten

1. QuantExpress-Eingabeschema
wahlen

LN 2. Probendetails einfugen
® o0 .
‘o0 ®" 3. Adaptierte Messmethode und
o0 e’ das neue Auswertemodell
Sl auswahlen
.1‘.<-.1<
000 Beispiel
S | .
000 eispiel:
SR Glassand-QE

Glassand-Vac34mm
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

03 — Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen BRYBER
Spektren & Auswertungen in Eval2 iiberpriifen

8 Eval2 - [Quant] - [Standardd1_Glassand-OF] - o x . . . . ey o
et Qo ot Wtone it ... ®» Neue Linien mit Prioritat

& 2R |8 P 3y B & F 2GS kg e
— — v ausgewertet (RFAT/Linie 1
e —

Formel Z Konzent.. Status Linie 1 NettoInt. Ber.Kon.. Stat. Fe.. NWG  Satigun... Linie2 NetioInt.  Ber. Ken... Stat. Fe. NWG  Satfgun... Linie3 NeftoInt.  Ber. Kon...  Stat Fe. NWG  Sattigun.. u U m S C h a |'te n a Uf a n d e re

si02 14 995% Matix SIKATHRTY 796,2 9552 0201%  6913PPM  208um SiKBI-HR-TrOx 131% 122%  243um

A203 13 0111% RFA1 A KA1-HS-Min/Giassand 1932 011 0860% 14APPM  138um A KAIHRTT 733% 2645PPM  136um  AKBI-HR-THOX 0,165 14 TB2% 15,3 um

503 16 603PPM RFA1 5 KAI-HR-Tr 07777 0,060 828 % 1801 FPM  20,8um piig .

Cs20 55 522PPM RFA1 Cs KAT-HR-Tr 5,228 0,052 116% 314,9 PPM 47cm 153 % 217,2 PPM LB1-HR-Tr A u S W e rt e I | l O d e | | e | I I O g | I C h

oz 22 26TPPM RFA1 Ti KA1-HS-Min/Giassand 1126 00267 146% B1PPM  136um PPM TIKB1-HR-Tr

Fe203 26 246 PPM RFA1 Fe KAT-HS-Min/Glassand 7714 0,02457 0,540 % 3,7 PPM 0,38 mm PPM Fe KB1-HR-Tr

Na20 1 ZZIFPM RFA1 Na Kit-HS-Min/Glassand 038 0023 389% 182PPM  52um NaKATHR-Tr

ca0 0 211PPM RFA1 Ca Kii-HS-Min/Glassand 08851 omem 142% 6OPPM  7Bum CaKAI-HRTr Ca KBI-HRTr

K20 19 143FPM RFA1 K KAT-HS-Min/Glassand 07206 00143 165% 40PPM  BBum K KALHRTF K KB1-HR-Tr

Mgo 12 112PPM RFA1 Mg KA1-HS-Min/Gisssand 08058 0pt12  262% 138PPM B5um g KAI-HRTT

202 4 B15PPM RFAT 2 KAT-HS-Min/Glassand+ 1497 00062 0,900% 12PPM BTmm ZrKATHRTE Zr KBA-HR-TE 141,50 22 106,3 PP

P205 15 B48PPM RFA1 P KA1-HS-Min/Glassand 009067 0005  643% BTPPM  148um P KAIHRTT

Ru 44 502PPM RFA1 Ru KAT-HR-Tr 0,4283 0,005 195 % 48,4 PPM 105mm RuKB1-HR-Tr

cuo 29 496FPM RFA1 CuKAT-HR-Tr 194 0005 100% 241PPM  O74mm CuKB1-HR-Tr CuLATHR

Mo03 42 4TPPM RFA1 Mo KA1-HR-Tr 5704 0003 236% 19EPPM  T,8mm hoKBI-HRTT Mo LAT-HR-Tr

cr203 24 ZIBFPM RFA1 CrKAI-HS-Min/Glassand~ 02806 00024 586% 33IPPM 230um  CrKATHRTC 01069 CrKBI-HR-Tr

Nio 28 1T0PPM RFA1 Ni KAT-HS-Hin/Glassand- 1023 00017 432% 16FPM  053MM  HiKALHRTT 04614 NiKB1-HR-Tr 1366 PP

PO 82 GEDPPM RFA1 Pb LAT-HS-Min/Glassands 03784 0001  200% 27PPM 166mm PbLEI-HR-TT 03628 385PPM Pb LAT-HR-Tr 36,5 PPM

Hg 80 314PPM RFA1 Hg LAT-HS-Min/Giassand+ 01437 0000  341% 26PPM 140mm  Hg LATHR-TE 03125 423PPM Hg LB1-HR-Tr PP

& Fertig @ Original-Verbindung

© 2022 Bruker Bruker AXS Anwendertreffen XRF/XRD — Bremen — 19. bis 22. September 2022 | 23. September 2022 | 22



KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN

C><)
03 - Kalibrierte Linien zu QUANT-EXPRESS hinzufiigen NSy
Spektren & Auswertungen in Eval2 iiberpriifen

| @ Eval2 - [Quali] - [Standard01_Glassand-QE:2
File Ansicht Quali Fenster Werkzeuge Hilfe
|GR PSS F S EELS B R

= Neben den erwarteten

QUANT-EXPRESS-
Scanbereichen, werden auch
die Peak/Untergrund-
Messungen der
hinzugeflgten Linien zu
sehen sein

5 55 54 53 &
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KOMBINIEREN VON QUANT-EXPRESS MIT QUANTITATIVEN METHODEN
BRUKER

04 — Zusammenfassung

= QUANT-EXPRESS erlaubt die nahtlose Integration

von quantitativen und semi-quantitative Methoden = Detaillierte Anleitung verfiigbar

= Ermoglicht eine hohere analytische Flexibilitat fur https://fileshare-nano.bruker.com/s/CSjxaaJEsgFMa57
komplexere Applikationen

= Kalibrierte/quantitative Methoden konnen

EEEEEEEEEEEEEEEEEE QUANTITATIVEN ANALYTIK

informativ mit semi-quantitativen Ergebnissen Kombinieren von QUANT'EXPRESS .

mit Quantitativen Methoden

erganzt werden

= QUANT-EXPRESS kann fur bestimmte
Applikationen verbessert werden, wahrend die
hochste Flexibilitat eines universellen analytischen
Fingerabdrucks erhalten bleibt

Anleitung fiir Applikateure, Fortgeschrittene und Experten

S8TIGER #
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