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Grafische und statistische Auswertungen auf Tastendruck im LABS/Q®

In den modernen analytischen Laboratorien wird eine Vielzahl von Messergebnissen erzeugt. Um auf Basis die-
ser vielen Ergebnisse Entscheidungen treffen zu kdnnen, bietet es sich an, diese Ergebnisse als Regelkarten
oder Histogramme grafisch darzustellen sowie statistisch auszuwerten. Dazu mussen die Informationen nach
unterschiedlichen Gesichtspunkten auf einfache Weise zusammengestellt und aufbereitet werden.

Optional zu den standardmaRig im LABS/@® angebotenen, konfigurierbaren SVG-Grafiken (Scalable Vector Gra-
phics; standardisiert durch das W3C-Konsortium), wird die kostenglinstige Option LABS Graphic angeboten. Bei
der Entwicklung von LABS Graphic stand im Vordergrund, durch einfachste Bedienung eine schnelle Méglichkeit
zur grafischen und statistischen Auswertung der Endergebnisse zu ermdéglichen. Nachfolgend werden die wich-
tigsten Eigenschaften der LABS Graphics beschrieben.

Funktionen fir die Qualitats- und In Prozesskontrolle

Neben den Uberpriifungen der Ergebnisse gegen Warn-, Eingriffs- und Spezifikationsgrenzen ist es sehr wichtig,
friihzeitig Trends bei den ermittelten Messergebnissen zu erkennen. Dazu wird im LABS/Q® die Mdéglichkeit an-
geboten, bereits bei der Ergebniserfassung direkt die LABS Graphic aufzurufen. Die historischen Ergebnisse wer-
den gegen die in der LABS Graphic hinterlegten Trendregeln sowie AusreilRertests Uberprift und Verletzungen
in einer Liste sowie in der Regelkarte angezeigt. Die bereits mit dem Programm ausgelieferten Trendregeln kon-
nen vom Anwender geéndert sowie durch weitere Regeln ergéanzt werden.
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Welche Informationen in der Regelkarte angezeigt werden sollen, kann der Anwender selbst festlegen. Die
Benutzereinstellungen werden automatisch gespeichert, so dass sie auch nach Verlassen und Neustart des
Programms direkt wieder zur Verfligung stehen.

Zusatzlich werden weitere statistische Auswertungen angeboten. Hierzu gehéren diverse Regressionsmodelle,
Residuum-Plot sowie Normalverteilungstest.
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Grafische Auswertungen zu Stabilitatsstudien

Auch bei Stabilitats- und Haltbarkeitsuntersuchungen besteht der Wunsch, die bereits vorhandenen Ergebnisse
so einfach wie mdglich grafisch und statistisch auswerten zu kénnen. Uber LABS Graphic werden folgende Mdog-
lichkeiten zur Verfliigung gestellt.

Zu einer Studie, einem Material, Charge, Verpackung sowie Lagerbedingung kénnen die Ergebnisse selektiert
und gegeniubergestellt werden.

BN LABSGraphic Visualisierung und grafische Auswertung von Ergebnisdaten
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Zusatzlich besteht hier die Mdglichkeit, den weiteren Verlauf eines beobachteten Trends auf Basis unterschiedli-
cher Regressionsmodelle vorauszuberechnen.

=N LABSGraphic ¥isualisierung und grafische Auswertung von Ergebnisdaten - [VISKOSITAT - SOP10.0064 - KLIMARAUM2 - 7001 - 16610 - 100 - 009578 - 009578-001] =l J
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Viskpsitat

Wie aus der Auswertung zu erkennen ist, wird moglicherweise nach 975,6 Tagen die Spezifikation
unterschritten.

Folgende statische Verfahren werden angeboten:

Statistische Kenndaten
Die selektierten Ergebnisse kénnen in unterschiedlicher Weise ausgewertet werden. Standardmafiig werden
folgende Kenndaten zu jeder Messwertreihe ausgegeben:

o Mittelwert

e Standardabweichung

¢ relative Standardabweichung

o Prozessfahigkeitskennzahlen C, und Cy

¢ Prifung auf Normalverteilung nach David

¢ Ausreil3ertest nach Grubbs (empfohlen nach DIN 53 804)
e Trendtest nach Neumann

Ausreil3er-Test nach Grubbs
Ausreil3er innerhalb der Messergebnisreihe kénnen nach dem Grubbs-Verfahren ermittelt werden. Ausrei3er
koénnen grafisch markiert oder aus der Messwertreihe entfernt werden:

o empfohlen nach DIN 53 804 fur Messdatenmengen > 30

o Verwendung tabellierter Prifgrof3en fir 95% und 99% Signifikanz (rM-Tabelle)

e Quelle der rM-Tabelle und Berechnungsgrundlagen:
W. Gottwald, Statistik fir Anwender, Wiley-VCH 2004

o Prifgrofen fur nicht-tabellierte Messdatenmengen werden tber Berechnungsformel ermittelt
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Trendtest nach Neumann
Das Auftreten eines Trends innerhalb der Messergebnisreihe kann nach dem Neumann-Verfahren ermittelt wer-
den. Trendverdéchtige Werte kénnen grafisch markiert oder aus der Messwertreihe entfernt werden:

¢ Verwendung tabellierter PrifgroRen fur 99% Signifikanzschranken

¢ Quelle der Signifikanzschranken-Tabelle und Berechungsgrundlagen:
W. Gottwald, Statistik fur Anwender, Wiley-VCH 2004

Test auf Normalverteilung nach David
Eine Messergebnisreihe kann nach dem David-Test auf Normalverteilung gepruft werden. Zur Messwertreihe
wird eine entsprechende Information ausgegeben, ob Normalverteilung angenommen werden kann.

o Verwendung tabellierter PrifgroRen fur 90% Signifikanzschranken

¢ Quelle der Signifikanzschranken-Tabelle und Berechnungsgrundlagen:
W. Gottwald, Statistik fur Anwender, Wiley-VCH 2004

o PrufgrofRen fur nicht-tabellierte Messdatenmengen werden tiber Berechnungsformel ermittelt

Trendregeln (AuRer-Kontroll-Situationen)

Um Trends und Ausreif3er bei den Messwerten erkennen zu kénnen, besteht die Méglichkeit, benutzerdefinierte
Trendregeln zu hinterlegen. Die Ergebnisse werden dann gegen diese Trendregeln geprift, eventuelle Verlet-
zungen protokolliert und in den Regelkarten angezeigt. Folgende Trendregeln sind bereits vorinstalliert:

o 1 Wert liegt aul3erhalb von 2x Sigma

7 aufeinander folgende Werte liegen oberhalb Mittelwert

7 aufeinander folgende Werte liegen unterhalb Mittelwert

7 aufeinander folgende Werte zeigen abfallende Tendenz

7 aufeinander folgende Werte zeigen steigende Tendenz

2 von 3 aufeinander folgenden Werten liegen aufRerhalb einer Warngrenze

Regressionsanalyse

Es kénnen unterschiedliche Regressionsverfahren zur Auswertung der Ergebnisdaten angewendet werden. Das
ist besonders dann von Bedeutung, wenn beispielsweise fur Stabilitatsprifungen Vorhersagen tiber den weiteren
Verlauf der Stabilitatsstudie getroffen werden sollen. Folgende Verfahren werden verwendet und unterstiitzt;

e Lineare Regression, auch mit Konfidenzintervallen
e Nicht-lineare Regression fiur verschiedene Modellfunktionen (z.B. quadratisch, exponentiell)

e Direkter Vergleich zwischen Lineartrend und gewahlter Modellfunktion
e Berechnung extrapolierter x-Werte auf Basis der Regression

Um die Qualitat der Regressionsanpassung beurteilen und vergleichen zu kénnen, werden mit jeder Regression
u.a. folgende statistische Kenndaten ausgegeben:

e Linearer / Nicht-linearer Korrelationskoeffizient

o Freiheitsgrad der Regression

¢ Quadrat des Korrelationskoeffizienten, auch Freiheitsgrad-korrigiert

¢ Reststandardabweichung

¢ Residuum-Diagramm

e Berechnung extrapolierter x-Werte bei Uberschreitung von Grenzwerten

Oktober 2006 Seite 5



experts in laboratory software

—

Konfidenzintervalle (Vertrauensbéander) fiir lineare Regression
Fur die lineare Regression der Messdaten kénnen die Kurvenaste des unteren und oberen Konfidenzintervalls
berechnet und eingezeichnet werden. Berechnete Kenndaten sind hierbei:

¢ Konfidenzintervall an der Stelle x
e Prognoseintervall fir Messwert y
o Extrapolierter Schnittpunkt der unteren bzw. oberen Konfidenzkurve mit Grenzlinie

Quelle fur Berechnungsgrundlagen zu Konfidenzintervallen:
W. Gottwald, Statistik fur Anwender, Wiley-VCH 2004

Grafische Auswertung
Die Ergebnisse inkl. Grenzwerte, statistischen Auswertungen (Regression) und Trendregelverletzungen werden
in der Regelkarte angezeigt. Im Einzelnen sind die folgenden grafischen Darstellungen verflgbar:

o Mittelwert-Regelkarte

o Urwert-Karte (Einzeichnen des kleinsten/gro3ten Rohwertes zum Messergebnis)

¢ Ergebnisse zu Intervallmerkmalen (Anzeige von Intervallbalken zu jedem Ergebniswert)
e Histogramm

e Ergebniskurve mit benutzerdefinierten statistischen Hilfslinien (z.B. Mittelwert+/- 3xStdAbw, Trendlinie
usw.)

¢ Reihengruppierung (Mehrere Ergebnisreihen zu Vergleichszwecken in der selben Grafik gruppieren)
¢ Konfidenzintervalle und Schnittpunkt mit Grenzlinien einzeichnen

Statistische sowie grafische Auswertungen zur Prif- und Messmitteliberwachung
Auch bei der Uberpriifung von Priif- und Messmitteln fallen viele Messergebnisse an. Hier ist es ebenfalls sinn-
voll Trends z.B. Drift eines Messgeréats oder Verdnderung einer Kalibierldsung rechtzeitig zu erkennen.

Zu diesem Zweck wird in Zusammenhang mit dem LABS/Q® eine Auswertung der Ergebnisse der Priif- und
Messmitteliiberwachung angeboten. Dabei kdnnen die Ergebnisse zu einem Priifmittel und einer Kalibriermittel-
charge Uber einen benutzerdefinierten Zeitraum selektiert, statistisch ausgewertet sowie grafisch angezeigt wer-
den. Uber eine priffmittelunabhéngige Auswertung kann schnell erkannt werden, ob eine Veranderung des Priif-
mittel oder des Messmittels vorliegt.

Ubergabe an dritte Anwendungen
Oftmals wird es notwendig die Messergebnisse, die Ergebnisse der statistischen Auswertung sowie die Grafi-
schen Auswertungen in andere Programme wie zum Beispiel MS-Office (Excel oder Word) einzubinden.

LABS Graphics bietet die Moglichkeit tber die Zwischenablage alle Informationen sowie Auswertungen zu kopie-
ren und in eine andere Anwendung zu Gbernehmen.
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Funktionsumfang

Statistische Auswertungen

Die selektierten Ergebnisse kdnnen in unterschiedlichster Weise ausgewertet werden. Standardmafig werden
der Mittelwert, die Standardabweichung, die relative Standardabweichung, die Prozessfahigkeitskennzahlen Cp
und CpK-Werte, die Prifung auf Normalverteilung nach David, AusreiRertest nach Grubbs (empfohlen nach DIN
53 804) sowie ein Trendtest nach Neumann durchgefihrt.

Trendregeln

Um Trends und Ausreil3er bei den Messwerten erkennen zu kdnnen, bestehlt die Mdglichkeit, Trendregeln zu
hinterlegen. Die Ergebnisse werden dann gegen diese Trendregeln geprift, die Verletzungen protokolliert und in
den Regelkarten angezeigt.

Regressionsanalyse

Es kdnnen unterschiedliche Regressionsverfahren zur Auswertung der Ergebnisdaten angewendet werden. Das
ist besonders dann von Bedeutung, wenn beispielsweise fur Stabilitdtsprifungen Vorhersagen getroffen werden
sollen. Folgende Verfahren werden verwendet und unterstitzt:

e Lineare Regression
e Nicht-lineare Regression fiir verschiedene Modellfunktionen

e Direkter Vergleich zwischen Lineartrend und gewahlter Modellfunktion
e Berechnung extrapolierter x-Werte auf Basis der Regression

Um die Qualitat der Regressionsanpassung beurteilen und vergleichen zu kénnen, werden mit jeder Regression
u.a. folgende statistische Kenndaten ausgegeben:

e Linearer / Nicht-linearer Korrelationskoeffizient

e Freiheitsgrad der Regression

e Quadrat des Korrelationskoeffizienten, auch Freiheitsgrad-korrigiert

e Reststandardabweichung

¢ Residuum-Diagramm

e Berechnung extrapolierter x-Werte

Grafische Auswertung
Die Ergebnisse inkl. Grenzwerte, samtliche statistischen Auswertungen (Regression) und Trendregeln werden in
der Regelkarte angezeigt. Neben der Regelkarte kann auch ein Histogramm angezeigt werden.
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