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der Lizenzvereinbarung untersagt sein, die Software zu disassemblieren, zurlickzuentwickeln oder
zuriickzulibersetzen. Es gelten die aufgefiihrten Garantien.

Teile dieses Dokuments kénnen sich auf andere Hersteller und/oder deren Produkte beziehen,

die wiederum Teile enthalten kénnen, deren Namen als Marken eingetragen sind und/oder die
Marken ihrer jeweiligen Inhaber darstellen. Jede Nennung solcher Marken dient ausschlieRlich

der Bezeichnung von Produkten eines Herstellers, die von SCIEX fiir den Einbau in die eigenen
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und ausschlieRlich zuerkannten Zusicherungen, Garantien und Verpflichtungen. SCIEX gibt keinerlei
andere ausdrickliche oder implizite Garantien wie beispielsweise Garantien zur Marktgangigkeit oder
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AB Sciex Pte. Ltd.
BIk33, #04-06 Marsiling Industrial Estate Road 3
Woodlands Central Industrial Estate, Singapore 739256

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
2/80 RUO-IDV-05-15884-DE-A



Inhalt

0L T= T ) O 4
728 oo 12 1= 1 5
FOrMElEAItOr. ... e 5
Einfache ArthmetiK........ ... ettt eeeeeeeeeeeeeeees 7
KompleXere FUNKLONEN ... ... ettt eenssnnennees 8
IF-FUNKLION ..o 9

(@ 01T = 1 (o] =Y o RS SPR 11
Die Option Ergebnistextwerte behandeln als..................ccccooi 12
Einfache Extraktion von nicht standardmafigen Informationen..............cccoooiiiiiieeiinnnn. 13
Beispiele: FOrmeln ... 15

L€ = I 0 o] a0 1= o PP 15
AGGregatfuNKIONEN ... 26
NUMENSChE FUNKLONEN ... ...eiiiiiiiiiiieee ettt e e e e e e e e eeeeees 28
TeXtUNKHONEN ... e 31

| 0 0] QAo o PP 36

3 Bedingtes LOOKUP ......ccuumiieiiiiiiissser s e e n s 42
Editor fir das bedingte LOOKUP ........cuiiii i 42
Beispiele: Bedingtes LOOKUP .......cooiiii i 46

A FOrmelreferenz....... .. annes 56
0 7= 1 79
KUNAENSCRUIUNG ...t a e e 79
(@01 [T g TR =Y g =Y o (0 o SRR SR 79

] 01 = Q] o] o Yo o R 79
CYDErSICNEINEIL. ... 79

[T (U 0 T=T o1 =1 i) o PP 79
Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten

RUO-IDV-05-15884-DE-A 3/80



Uberblick 1

Berechnete Spalten sind Spalten, die entweder mithilfe einer Formel oder einer
Tabelle fiir das bedingte Lookup erstellt werden. Berechnete Spalten werden in einer
Prozessierungsmethode erstellt.

Wahrend der Prozessierung werden die Formeln und Tabellen fir das bedingte
Lookup angewendet, und die Ergebnisse werden in benutzerdefinierten Spalten in der
Ergebnistabelle angezeigt.

Hinweis: Wenn eine berechnete Spalte verwendet wird, die in einer friiheren Version von
SCIEX OS erstellt wurde, dann Uberprifen Sie die Ergebnisse, um sicherzustellen, dass
diese korrekt sind.

In diesem Dokument wird die Verwendung der Funktion ,Berechnete Spalten® dargestellt.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Formeln 2

Hinweis: Formeln kdnnen als frm1-Dateien zur spateren Verwendung oder zur Freigabe
importiert und exportiert werden.

Formeleditor

Die folgende Abbildung zeigt die Oberflache fiir den Formeleditor.

Abbildung 2-1: Formelseite

mponents Use the calculator to create a new formula,
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Element Beschreibung

1 Der Schritt Berechnete Spalten im Arbeitsablauf der
Prozessierungsmethode. Klicken Sie auf diese Option, um die Seite
.Berechnete Spalten” zu 6ffnen und klicken Sie dann auf Hinzufiligen
> Formel.
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Formeln

Element

Beschreibung

2

Das Feld Formelname. Geben Sie einen Namen flir die Formel ein.

Hinweis: Der Formelname darf keine eckigen Klammern oder runde
Klammern enthalten und er darf nicht identisch sein mit dem Namen
einer Funktion.

Hinweis: Nachdem eine Formel in einer Markierungsregel oder einer
anderen Formel verwendet wurde, kann der Name der Formel nicht
mehr gedndert werden.

Tipp! Nach der Prozessierung wird die Formel als Spalte in der
Ergebnistabelle hinzugefugt. Die Kopfzeile der Spalte ist der Name

der Formel. Fur eine optimale Nutzung der Bildschirmflache empfiehlt
es sich, kurze Formelnamen zu verwenden. Ausfiihrliche Informationen
kénnen im Feld Beschreibung hinzugefugt werden.

Tipp! Verwenden Sie bei einer Berechnung mit mehr als einer Formel
aussagekraftige Prafixe und Zahlen, um die Sequenz zu bestimmen, in
der die Formeln verwendet werden.

Das Feld Beschreibung. Die Beschreibung wird auf der Seite
.Berechnete Spalten” angezeigt.

Tipp! Bertcksichtigen Sie die Formel wenn mdglich in der
Beschreibung. So ist es nicht erforderlich, dass der Benutzer die
Formel 6ffnet, um die Inhalte anzuzeigen.

Ein Rechner, der gebrauchliche Funktionen und Operatoren enthalt.
Siehe Abschnitte: Formelreferenz und Operatoren.

Das Feld Formel. Geben Sie die Funktionen, Operatoren, Spalten und
Werte ein, die in den Formeln verwendet werden sollen, bzw. wahlen Sie
diese aus.

Validierungsabschnitt. Wenn das Feld Formel Fehler enthalt, dann wird
in diesem Abschnitt eine Fehlermeldung angezeigt. In der Meldung wird
die Position identifiziert, an der der Fehler aufgetreten ist. Wenn der
Benutzer beispielsweise folgende Formel eingibt:

IFS([Sample Type] == 'Standard'; 'Yes'; 'No')

Dann wird die folgende Fehlermeldung angezeigt:

The Formula contains an invalid function at position
1: IFS.

Eine Option zum Hervorheben der Klammern im Feld Formel.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Formeln

Element Beschreibung

8 Eine Reihe von Optionen, mit denen gesteuert wird, was mit den
Texteintragen geschieht. Das Feld Ergebnistextwerte behandeln als
ist wichtig in Spalten der Ergebnistabelle, die sowohl Zahlen- als auch
Textausgaben enthalten kénnen, z. B. N/A, degenerate, <0, <0, >0,
not enough points, less than n points und das Symbol fir
unendlich. Weitere Informationen finden Sie im Abschnitt: Die Option
Ergebnistextwerte behandeln als

9 Verfugbare Spalten der Ergebnistabelle. Klicken Sie auf eine Spalte, um
diese zum Formel-Feld hinzuzufiigen.

10 Verfigbare Regressionsparameter. Klicken Sie auf einen Parameter, um
diesen zum Formel-Feld hinzuzufltigen.

Hinweis: Regressionsparameter werden ausschlieR3lich im Teilfenster
.Kalibrierkurve® angezeigt. Diese werden nicht als Spalten in der
Ergebnistabelle aufgenommen.

Hinweis: Regressionsparameter werden in berechneten Spalten nur
fur die Regressionstypen ,Linear, ,Linear durch Null®, ,Quadratisch”
und ,Quadratisch durch Null“ unterstitzt. Sie werden nicht unterstutzt
fur die Regressionstypen Leistung, Wagner, Hill oder Mittlerer
Reaktionsfaktor.

11 Verfugbare Probentypen. Wahlen Sie die Probentypen aus, bei denen
die Funktion ausgefuhrt wird.

Hinweis: Dieser Abschnitt wird flir Aggregatfunktionen angezeigt, d. h.
Funktionen, die auf mehrere Zeilen angewendet werden.

12 Option zum Einfiigen von Proben, flr die das Kontrollkastchen
Verwendung nicht aktiviert wurde.

Hinweis: Dieser Abschnitt wird flir Aggregatfunktionen angezeigt.
Standardmalfig werden nur Zeilen mit aktiviertem Kontrollkastchen
Verwendung in Berechnungen einbezogen, die Aggregatfunktionen
verwenden.

13 Optionen zum Speichern oder Verwerfen der Formel.

Einfache Arithmetik

Einfache Formeln kénnen erstellt werden, um grundlegende mathematische Operationen
durchzufiihren.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Formeln

Beispiel: R?
[r]*[r]

In diesem Beispiel wird der Multiplikationsoperator (*) verwendet, um den R-Wert mit sich
selbst zu multiplizieren, um den R2-Wert zu berechnen.

Beispiel: Gesammelte Punkte pro Sekunde

[Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60)

In diesem Beispiel werden die Punkte entlang der Grundlinie durch die Sekunden vom Start
bis zum Ende eines integrierten chromatografischen Peaks geteilt. Diese Formel verwendet
die Operatoren Division (/), Multiplikation (*) und Subtraktion (-).

Komplexere Funktionen

Es sind viele weitere Funktionen und Kontrollstrukturen verfiigbar. Einige gebrauchliche
Funktionen wie z. B. MEAN, MAX und MIN werden im Rechner unter der Formelleiste
angezeigt. Driicken Sie flr eine vollstandige Liste der Syntaxdetails, Operatoren und
Funktionen auf F1 auf der Seite des Formeleditors.

Beispiel: MEAN([Area]) fir Standards

Bei der Verwendung einer Funktion, die mit allen Werten arbeitet, kann der Benutzer die
Proben auswahlen, die in die Berechnung einbezogen werden.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Formeln

Abbildung 2-2: Nur den Mittelwert der Peak-Flache der Standardproben erhalten
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Beispiel: Funktionen zusammenfiigen

Einfache Arithmetik und komplexere Funktionen kénnen zusammengefligt werden.
Verwenden Sie zum Beispiel die folgende Formel, um die gesammelten Mittelpunkte pro
Sekunde zu berechnen:

MEAN ( [Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60))

Hinweis: Die Kombination von Aggregatfunktionen wird nicht empfohlen. Erstellen Sie eine
separate Spalte fir jede Aggregatfunktion, und erstellen Sie dann eine Formel, die diese
Spalten verwendet.

IF-Funktion

Die IF-Funktion flhrt einen logischen Test durch und gibt dann als Ergebnis true oder
false zurlck. Testen Sie mit verschachtelten IF-Funktionen mehr als eine Bedingung. Die
IF-Funktion kann mit anderen logischen Funktionen wie und und oder verwendet werden,
um einen logischen Test zu erweitern.

Die grundlegende Syntax fur die IF-Anweisung lautet wie folgt:

IF (condition; value 1if true;value 1f false)

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Formeln

Wobei Folgendes gilt:

» condition ist ein Wert oder ein logischer Ausdruck, der wahr oder falsch sein kann.

« value if true ist ein Wert, der in der Spalte der Ergebnistabelle angezeigt werden soll,
wenn condition wahr ist.

» value if false ist ein Wert, der in der Spalte der Ergebnistabelle angezeigt werden soll,
wenn condition falsch ist.

Hinweis: Die Zeichen && und || kdnnen fur und und oder verwendet werden. Die
Operatoren und und oder missen von Leerzeichen umgeben sein, die Operatoren && und ||
jedoch nicht.

Hinweis: Das Symbol der IF-Funktion kann tGber den Rechner ausgewahlt, eingegeben
oder aus einer anderen Quelle kopiert werden. Bei der IF-Funktion muss die Grol3-/
Kleinschreibung nicht beachtet werden.

Hinweis: Bei IF-Anweisungen mit mehr als einer <condition>, kann die fehlende Bewertung
selbst einer <condition> dazu fuhren, dass ein <value if false> in der benutzerdefinierten
Spalte in der Ergebnistabelle angezeigt wird.

Die IF-Funktion erlaubt die Verwendung anderer numerischer Funktionen (wie Mittelwert
und STDEV) in der Formel in den Ausdrticken condition, value if true oder value if false .

condition

Einige Beispiele einer condition umfassen:

[Area]>5000

[Component Name]='Analyte 1'

[Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2

value if true und value if false

Die Ausdrlicke value if true und value if false konnen entweder eine Zahl oder Text sein.

if ([Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2; 'l-2 min RT
window';
'not applicable')

Hinweis: Zeilenumbriche sind in Formeln nicht zulassig. Wenn eine Beispiel-Formel in das
Formel-Feld eingefligt wird, dann entfernen Sie die Zeilenumbriiche.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Formeln

Operatoren
Tabelle 2-1: Operatoren (im Rechner enthalten)
Operator Beschreibung
/ Dividiert den Wert vor dem Operator durch den Wert nach dem
Operator.
* Multipliziert den Wert vor dem Operator mit dem Wert nach dem
Operator.

- Subtrahiert den Wert vor dem Operator vom Wert nach dem
Operator.

= Zeigt die Ausgabe der Funktion an.

+ Addiert den Wert vor dem Operator zu dem Wert nach dem
Operator.
() Gibt die Reihenfolge der Operationen an. Die zuerst

durchzufuhrenden Berechnungen mussen in Klammern
eingeschlossen werden.

Tabelle 2-2: Vergleichende und logische Operatoren (konnen manuell eingegeben
werden)

Operator Beschreibung

< Wenn der Wert vor dem Operator kleiner ist als der Wert nach
dem Operator, dann lautet das Ergebnis true. Andernfalls ist das
Ergebnis false.

<= Wenn der Wert vor dem Operator kleiner oder gleich dem Wert nach
dem Operator ist, dann lautet das Ergebnis true. Andernfalls ist
das Ergebnis false.

> Wenn der Wert vor dem Operator grofRer ist als der Wert nach
dem Operator, dann lautet das Ergebnis true. Andernfalls ist das
Ergebnis false.

>= Wenn der Wert vor dem Operator gréRer oder gleich dem Wert nach
dem Operator ist, dann lautet das Ergebnis true. Andernfalls ist
das Ergebnis false.

1= Wenn der Wert vor dem Operator nicht gleich dem folgenden
Wert ist, dann ist das Ergebnis true. Andernfalls ist das Ergebnis
false.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Formeln

Tabelle 2-2: Vergleichende und logische Operatoren (konnen manuell eingegeben
werden) (Fortsetzung)

Operator Beschreibung

&& Wenn die Ausdriicke vor und nach dem Operator beide ,true“ sind,
dann ist das Ergebnis true. Wenn einer oder beide Ausdriicke
Lfalse® sind, dann ist das Ergebnis false. Zeichendarstellung des
booleschen Operators und. &&, und oder beide kdnnen in Formeln
verwendet werden.

Il Wenn der Ausdruck vor oder nach dem Operator ,true® ist, dann ist
das Ergebnis true. Wenn beide Ausdrlicke ,false” sind, dann ist
das Ergebnis false. Zeichendarstellung des booleschen Operators
oder. ||, oder oder beide kénnen in Formeln verwendet werden.

true Bei Spalten mit Kontrollkdstchen werden Spalten identifiziert, bei
denen das Kontrollkastchen aktiviert ist.

Beispiel1: IF ([Sample Type] = 'Standard'é&s&[Used]

= trueé&&[Reportable] = true; 'Qualified STD
reported';"'")

false Bei Spalten mit Kontrollkdstchen werden Spalten identifiziert, bei
denen das Kontrollkastchen deaktiviert ist.

Die Option Ergebnistextwerte behandeln als

Die Option Ergebnistextwerte behandeln als steuert, wie Text in einer angepassten Spalte
der Ergebnistabelle, die Text oder eine Kombination aus Zahlen und Text enthalt, behandelt
wird. Zum Beispiel enthalt die Spalte Probentyp nur Text, die Spalte Vorlaufermasse enthalt
nur Zahlenwerte und die Spalte Berechnete Konzentration enthalt eventuell Zahlenwerte
und Text.

Die Option Ergebnistextwerte behandeln als kann fiir jede Formel auf den Wert festgelegt
werden, der fir die in der Formel verwendeten Funktionen angewendet werden kann. Die
folgenden Werte sind verfligbar:

* Null
* Ignorieren (Leerprobe)
* Fehler (n. z.)

* Originaltext

Hinweis: Weitere Informationen zu diesen Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Wenn Berechnungen mit den folgenden Funktionen durchgefuhrt werden, dann sind die
empfohlenen Optionen Null, Ignorieren (Leerprobe) oder Fehler (n. z.): ANZAHL, MAX,

1 Zeilenumbriiche sind in Formeln nicht zulassig. Wenn eine Formel in das Formel-Feld eingefligt wird, dann
entfernen Sie die Zeilenumbriiche.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Formeln

STDEV, SUM, MIN, MEDIAN, GET, GETGROUP, SLOPE, INTERCEPT, MAD, GETSTAT,
GETSAMPLECLOSEST, GETSAMPLECLOSESTHIGH, GETSAMPLECLOSESTLOW oder
GETSAMPLEEQUAL. Diese Optionen werden auch bei den IF-Anweisungen empfohlen,
wenn die Formel Spalten enthalt, die mdglicherweise numerische Werte enthalten.

Die Option Originaltext wird flr die Verknlpfung von Textwerten empfohlen.
Beispiel

In diesem Beispiel werden zwei Spalten verknipft, die Textwerte enthalten. In diesem Fall
wird die Option Originaltext empfohlen.

[Sample Name] +' ‘+ [Sample Type]

Mit dieser Formel wird eine Zusammenfassungsspalte hinzugefiigt, die den Namen der
Probe und deren Typ enthalt. Lautet der Probenname beispielsweise Calibrator 1 und der
Typ Standard, dann enthalt die berechnete Spalte Calibrator 1 Standard. Bei dieser
Formel wird Ergebnistextwerte behandeln als auf Originaltext festgelegt.

Mithilfe von ' ' wird eine Leerstelle hinzugefligt.

Einfache Extraktion von nicht standardmaRigen
Informationen

Mit den berechneten Spalten kdnnen Benutzer Informationen anzeigen, die nicht
standardmaRig in den Ergebnistabellen verfigbar sind.

Um beispielsweise R? als Spalte in der Ergebnistabelle anzuzeigen, klicken Sie auf R2 in der
Liste Regressionsparameter.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Formeln

Abbildung 2-3: Eine benutzerdefiniert Spalte mit berechneten Spalten erstellen
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SCIEX OS Software Berechnete Spalten
14/80

Funktionshandbuch
RUO-IDV-05-15884-DE-A



Formeln

Beispiele: Formeln
GET-Funktionen

Das lonenverhéltnis des Standards mit der Flache suchen, die der Flache der unbekannten Probe am néachsten ist

(GETSAMPLECLOSEST)

Abbildung 2-4: Formel: Ref MRM Ratio

€ Accept changes and return to Calculated Columns X Discard
Fermula name = Ref MRM Ratio

Description Find ion ratio of a standard closest in area to unknown sample

I A =

¥ Formula Details

-

Columns V p Regression parameters

4 0O P

Note: The “"Original text" option is recommended for formulas
that contain functions, such as the IF function, that compare
non-numeric values to numeric values.

Treat resulting text values as | Error (N/A) hd

Accuracy

Accuracy Acceptance
Acq. Method Name
Acq. Start Time (min)
Acquisition Date & Time
Actual Concentration
Adduct / Charge

Area

Area / Height

Area Ratio

Area Ratio of comparison
Asymmetry Factor

Barcode

é
"2

Slope

Intercept

Quadratic coefficient
Linear coefficient

Constant term

GETSAMPLECLOSEST value will be calculated using the following sample types:

Unknowns

Only if the sa

mple name contains...

Type comma separated text

+/ Standards

Only if the sa

mple name contains..

Type comma separated text

QCs

Only if the sa

Blanks

Only if the sar

mple name contains..

mple name contains,

Type comma separated text

Type comma separated text

Hinweis: Die folgende Tabelle gibt einen Uberblick iber die in der vorhergehenden Abbildung angezeigten Einstellungen.
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Formeln

Tabelle 2-3: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
Ref MRM GETSAMPLECLOSEST ( [Ion Das lonenverhaltnis eines Standards Fehler (n. z.) Nein
Ratio Ratio]; [Areal) Standards mit der Flache, die der

Flache der anderen Proben am
nachsten ist. Siehe Spalte 1 in der
Abbildung: Abbildung 2-5.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
16/80 RUO-IDV-05-15884-DE-A



Formeln

Abbildung 2-5: Ergebnistabelle: Berechnete Spalten mit Ref MRM Ratio, High Ref MRM Ratio, Low Ref MRM Ratio, Equal Ref

MRM Ratio
Index Sample Name 7| Sample Type 7 € N;me ¥ (e T;pe b G{rnu; iy e Area lon Ratio 7| "Ref MRM Ratio 7| "High Ref MRM Ratio ¥| *Low Ref MRM Ratio 7| "Equal Ref MRM Ratio 7| Actual Concentrat...
1 BLANK Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 9.172e1 0.782 1177 1.7 N/A N/A N/A
B T ; BLANK Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 6.818e2 0.536 1177 1177 N/A N/A N/A
13 ; STD.01 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 9.507e3 1477 1177 1177 1477 1177 4.50
19 ; STD_02 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 5.67%e4 1.128 1.128 1.128 1.128 1.128 18.76
25 I STD 03 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.128e5 1.217 1.217 1.217 1.217 1.217 37.50
31 I STD_04 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.709e5 1.130 1.130 1.130 1.130 1.130 75.00
37 ;STD,Os Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 2.099e5 1.153 1.153 1.153 1.153 1.153 112,50
43 ; STD_06 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 2.806e5 1.196 1.196 1.196 1.196 1.196 150.00
49 | BLANK Unknewn vitd3 1 Quantifiers vitd3 6.084e2 0.858 1177 1177 N/A N/A N/A
163 ‘ 2920810037 Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 5.721ed 1.159 1.128 1.217 1.128 N/A N/A
169 | 2120910317 Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.039e5 1.087 1.217 1.217 1.128 N/A N/A
| 175 ‘ 1320702698 Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 5.332e4 1.178 1.128 1.128 1177 N/A NFA
[ 181 ‘ 4420804700 Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 4.264e4 1.212 1.128 1.128 1177 N/A N/A
Funktionshandbuch
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GETSAMPLECLOSESTHIGH, GETSAMPLECLOSESTLOW und GETSAMPLEEQUAL

Tabelle 2-4: Einstellungen

ausschlieBlich fur Standards.

Siehe Spalte 4 in der Abbildung:

Abbildung 2-5.

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
High Ref MRM |GETSAMPLECLOSESTHIGH ([Ion [Das lonenverhaltnis des Standards Fehler (n. z.) Nein
Ratio Ratio]; [Areal) nachstgelegenen Standards mit
einer Flache gréRer oder gleich
der Flache der unbekannten
Probe. Siehe Spalte 2 in der
Abbildung: Abbildung 2-5.
Low Ref MRM |[GETSAMPLECLOSESTLOW ([Ion |Das lonenverhaltnis des Standards Fehler (n. z.) Nein
Ratio Ratio]; [Areal) nachstgelegenen Standards mit
einer Flache kleiner oder gleich
der Flache der unbekannten
Probe. Siehe Spalte 3 in der
Abbildung: Abbildung 2-5.
Equal Ref GETSAMPLEEQUAL ( [Ton Das Ergebnis Standards Fehler (n. z.) Nein
MRM Ratio Ratio]; [Areal) von GETSAMPLEEQUAL

SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Die Flache zweier aufeinanderfolgender Proben vergleichen: GETVALUE fir die Analyse der Wiederherstellung und Verschleppung

Tabelle 2-5: Einstellungen

[Sample Index])

wurde.

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBRen
Previous [Sample Index]-1 Der Index der vorherigen Probe in | N/A Fehler (n. z.) N/A
SampleIndex der Ergebnistabelle.
Previous GETVALUE ( [Area]; Die Flachen der Komponenten in | Standards Fehler (n. z.) Nein
SampleArea [PreviousSampleIndex]; der Probe, die vor dieser erfasst

Funktionshandbuch
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Abbildung 2-6: Ergebnistabelle: PreviousSampleArea

S'T;‘: v | Actual ol omponentType | Area ¥| “PreviousSampleAres ¥ sl‘:;:’ v *PreviousSampleindex
Unknown  N/A Quantifiers 8.699%6 N/A 1 0.000
Solvent  N/A Quantifiers 86996 2 1.000
Solvent  N/A Quantifiers 5.963e3 3 2,000
Solvent N/A Quantifiers 3220e3 5.963e3 L) 3.000
Solvent N/A Quantifiers 5013e3  3.220e3 5 4.000
Blank N/A Quantifiers 1.694e6 5.013e3 6 5.000
Blank N/A Quantifiers 1.680e6  1.694e6 7 6.000
Blank N/A Quantifiers 1.706e6 1.680e6 8 7.000
Standard  0.000050 Quantifiers 1.498e6 1.706e6 9 8.000
Standard  0.000050 Quantifiers 1.488e6 1.498e6 10 9.000
Standard  0.000050 Quantifiers 1476e6 1.488e6 1" 10.000
Standard  0.000100 Quantifiers 1.627e6 1.476e6 12 11.000
Standard  0.000100 Quantifiers 1.569e6 1.627eb6 13 12,000
Standard  0.000100 Quantifiers 1.727e6  1.569e6 14 13.000
Standard  0.000500 Quantifiers 2.186e6 1.727eb 15 14.000
Standard  0.000500 Quantifiers 2.333e6 2.186e6 16 15.000
Standard  0.000500 Quantifiers 2077e6 2.333e6 17 16.000
Standard  0.001000 Quantifiers 2833e6 2077eb 18 17.000
Standard  0.001000 Quantifiers 3.514e6 2.833eb 19 18.000
Standard  0.001000 Quantifiers 26596 3514eb 20 19.000
Standard  0.002500 Quantifiers 4.150e6 2.659e6 21 20,000
Standard  0.002500 Quantifiers 4256e6  4.150e6 22 21.000
Standard  0.002500 Quantifiers 4333e6 4.256e6 23 22,000
Standard  0.005000 Quantifiers 7.957e6 4.333e6 24 23.000
SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Werte aus zwei Ubergéngen in eine Zeile verschieben: GETGROUP

Tabelle 2-6: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
GET Ametryn |GET ([Calculated Die gesamte berechnete Unbekannte Fehler (n. z.) Nein
Group Concentration]; 'Ametryn Konzentration fur Ametryn 1 und
CalcConc 1")+GET ([Calculated Ametryn 2.
Concentration]; 'Ametryn
2")
GETGROUP GETGROUP ( [Calculated Die berechnete Konzentration fur |Unbekannte Fehler (n. z.) Nein
Qual Concentration];2) den zweiten Ubergang in der
CalcConc Gruppe.

Funktionshandbuch
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Abbildung 2-7: Ergebnistabelle: GET Ametryn Group CalcConc und GETGROUP Qual CalcConc

Sample Type ¥ ;:m ¥ Component Name r! ;‘:::::ﬂ ¥ *GET Ametryn Group CalcConc ¥ -:;fd“;m vl  ComponentType ¥
Unknown Ametryn Ametryn 1 0.0070940 0.0138135 0.0067196 Quantifiers
Unknown Ametryn Ametryn 2 0.0067196 0.0138135 0.0067196 Qualifiers
Blank Ametryn Ametryn 1 0.0001011 N/A <0 Quantifiers
Blank Ametryn Ametryn 2 <0 N/A <0 Qualifiers
Blank Ametryn Ametryn 1 0.0000261 N/A <0 Quantifiers
Blank Ametryn Ametryn 2 <0 N/A <0 Qualifiers
Blank Ametryn Ametryn 1 0.0000620 0.0001700 0.0001081 Quantifiers
Blank Ametryn Ametryn 2 [ 0.0001081 0.0001700 0.0001081 Qualifiers
Unknown Ametryn Ametryn 1 0.0746195 0.1501806 00755612 Quantifiers
Unknown Ametryn Ametryn 2 | 0.0755612 0.1501806 00755612 Qualifiers
Unknown Ametryn Ametryn 1 0.0782140 0.1561682 0.0779542 Quantifiers
Unknown Ametryn Ametryn 2 0.0779542 0.1561682 0.0779542 Qualifiers
Unknown Ametryn Ametryn 1 0.0752105 0.1515225 00763120 Quantifiers
Unknown Ametryn Ametryn 2 00763120 0.1515225 00763120 Qualifiers
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Statistikwerte fur die Markierung und Berichterstellung verfiugbar machen: GETSTAT

Tabelle 2-7: Einstellungen

Prefix'")

Probennamen-Prafix gruppierte
Proben.

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBRen
CV%STD GETSTAT (' Percent Der Prozent VK-Wert fur die N/A Fehler (n. z.) N/A
CV';'Calculated Berechnete Konzentration aus
Concentration') der Statistiktabelle flr Standards
und QCs.
Av_RT GETSTAT ('MEAN'; 'Retention |Der Mittelwert fir die Standards Fehler (n. z.) Nein
Prefix Time';'Sample Name Retentionszeit flir nach

Funktionshandbuch
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Abbildung 2-8: Ergebnistabelle: CV$STD

i T
ki Sampis Hame -r"“':r: o o T CCVNSTD Y AVATPvefx 7 ComponentType {u— v] Setench o ""wﬂ":‘"-]i:"""' v Aooarary Jl ” Mass v‘
1 | |
|12 | 025 ngimeg hair exar_3 Sandird | 0250000 026 an Cuantfens 150668 02 am ez 021778 1671 290200
[ 12 | 05 nging hair exr_1 Standard 0500000 129 an Tuantifaery 20898 Q1 an a2 0531807 106538 290200
13_ | 05 ng/mg hair extr_2 Standard 0500000 129 an Cuantiters 29348 Q1 an az 05263514 10528 200200
13_ | 05 ngimg hair exr 3 Standard  0:500000 129 an Cuantifaers 27708 | 000 Az 4z 05183921 101,68 200200
[~ 13 | 075 ngume mair exr 1 Swncard 0750000 158 an Cuantifars a096e8 | 002 4 a2z Q7080770 a1 290200
| 13 | 075 ngime hair exar_2 Sundard 0730000 198 an Cuantifiers 426008 001 an azz arTaT e 290200
| 14 | 075 ngime mair exti_3 Swandard | 0730000 1358 an Cuantitsers arz0ed QM an a2 0T BE0E02 %4 290.200
[T 142 | 10 ngting hsie exar_ 1 Standard | 1000000 162 azn Chasiifeers S032e8 | 001 ) 422 CA63634T 8636 200200
[ 14_ | 1.0 ngimg hair extr_2 Stancard 1000000 182 an Cuantitiers iBdGed | 000 an 4z OMETTH e 290200
b 14 | 10 ngimg hairexr 3 Sundard | 1000000 182 an Cuanbifiers L026e8 000 420 4 T 5055 290200
€
_ ORI i Concerirvion » JRKEONNN iurard = [KVERSNNY Coiciiatot Conentration » I ave esuls and txpor | 4]
] Meec.. Q0970 3011 GDOGEETT  DO0OR4T 173 11583 000G OOCBEETT  DOROIIT
s Moee.. QU000 1013 QMM ODOMIIS 152 11346 QOWDB4ED OOVENID  ROTISTD
B Mose .. Q025000 1083 QOZEOBAE OD0T4BET 513 11554 QDITZTH OOMSE 00297200
710 hosc.. ans000 103 QDSEIBAZ  O0014ET2 151 11637 Q0SS2XET OOSESI4S  0.OSEADGS
Il mn Moec .. 0075000 Tl arga1s: LY M LS ] 0reas
I 12 Moee ., | 0L DOOD00 E R QATIATED QnesTI7 1N 17348 (iR Q1T DT
713 Meec.. 0250000 2012 aIEeE  D00OTSH 026 11692 02928423 02917TED
714 hoee.. 0500000 1003 Q5IS5618  DO0ETIIY 129 0.1 05319017 OS24 0SB
715 hoec. 0750000 3011 QF205283 DOT4MIT 198 w607 QT0ROTTD  OTITAATT 07360602
716 hoec. 1000000 1013 QATIOZEE OO3NBME 162 &710 QBE363ET | QBAMTTI 05088441
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Abbildung 2-9: Ergebnistabelle: Av_RT Prefix

T

mi Samiple Name J|T:. P '“”"l T CYESTD ¥ "AvRTPrefx T ComponantTyps ¥ Ares 'm..' m.m":'“ 'B:r""" cmu v Accurscy ¥ ProcwsorMas T

46 | 001 ngimg hairexir 3 Tandad | 0010000 ] T Cuaniifers 12487 00 an P T T T
&7 | 0.00% ngrmg hair evar_1 Stancand | 0028000 FTY) L Cuisniters 26387 001 an a0 ooees 9988 304300
" 900 | 0.005 ngrmeg mair e 2 Swncan 0005000 251 4 Cuaniifes 29527 001 4 410 oozeosss 10824 104200
1927 | 0005 ngm hair exr_3 Swncwd | 0025000 251 a0 Cuanifiens 28127 000 4 410 o0ze0ne 10406 304200
o4 | 005 ngymeg hair exar_1 Sancad 0050000 ¥ 409 Quanifiers S426e7 | 002 e a0 aodeTs 2875 104200
U 1 | 008 ng/me hair extr 2 Sancad 0080000 a0 409 Quaniifers L180eT | 000 FET a0 ooarave T 104200
[ 10_ | 0:08 ngimeg nair e 3 Sncad 0080000 120 409 Quantifaes 56197 002 ane &9 aoseam 10082 04200
[ 90- | Uknowecx_1 [TerEr——— Y rA 400 Cuantifers 74507 | 000 4 40 ooneess A 104200
10 | Uknowecx_1 Uninown  N/A A 400 Cuamifen 21107 | 00 T a0 oo Ma 104200
[ 10_ | Uinowercx_1 Unimown /A MiA 409 Quantifiers s461e7 002 ame a0 aomsangs A 104200

oo TN ot ETS e [N SIS B

Mow |Com..|  SampleMame | Mum.Values |  Mean  Standard Devi.| Percent€V | Value#1 | Value#2 | Vake#3 | Vakesd | Veke#S | Vahoo#6 | Vahue#T |
L] Coga... | 005 ngmg P st dofl 409 o [=Fa] 409 410 Sl

Tn Cosca . LY ngimdg Fuar ear Qafl LT LT B 40 4 450

112 Coca... 025 nguimg R extr doll [ WA hiA Iy FE™ Ao

|13 Coca_ 05 ngimg hair extr oofl KA WA WA 4R 4% 430

[ 1a Coga... 075 ngumyg Puer exdr Qof3 A A M& 408 408 408

I 15 Coca.. 10 ngimg R enr Dafl LT WA WA ] Aar Al

| 16 Costar... Blank hair extr Jald 410 eTig} oy 4 410 410

il LF Coca... Pogtspike e extr 05 ng-. Tofl 41 BA B 411

18 Coca.. uanowncx 3of3 am 00 018 410 a0 am

1 % Coa... 'Waemp - MeDH Blank Tal7 E ] oI5 387 mn 14 182 19 176 v 408
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Aggregatfunktionen

Aggregatfunktionen sind Funktionen, die auf mehrere Zeilen angewendet werden. Beispielsweise sucht die Funktion MIN nach dem niedrigsten

Wert flir eine Spalte in allen Zeilen der Ergebnistabelle. Die Funktion MEAN berechnet den Durchschnittswert fir eine Spalte.

Tabelle 2-8: Einstellungen

Standardproben

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieRen
STD COUNT COUNT ( [Area]) Die Anzahl der Werte flr eine Standards Ignorieren Nein
Area Flache, die fur Standardproben
gefunden wurde
STD MAX Area |[MAX([Area]) Der grofite Wert fur eine Flache, [Standards Ignorieren Nein
der fur Standardproben gefunden
wurde
STD MEAN MEAN ( [Area]) Der Durchschnittswert fir eine Standards Ignorieren Nein
Area Flache flr Standardproben
STD MEDIAN MEDIAN ( [Area]) Der Mittelwert fur eine Flache fur |Standards Ignorieren Nein
Area Standardproben
STD MIN Area |[MIN([Areal) Der Mindestwert fur eine Flache Standards Ignorieren Nein
fur Standardproben
STD STDEV STDEV ( [Area]) Die Standardabweichung Standards Ignorieren Nein
Area des Flachenwertes flr

SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Tabelle 2-8: Einstellungen (Fortsetzung)

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
STD SUM Area [SUM([Area]l) Der Gesamtwert aller Standards Ignorieren Nein
Flachenwerte fiir Standardproben
Abbildung 2-10: Ergebnistabelle: Aggregatfunktionen
Component *STD *STD *STD *STD *STD *STD *STD
Index | Sample Name 7} Sample Type ¥~ \ome 7| Area  V|Used ¥l N Area”| MAX Area *| MEAN Area *| SUM Areas | MEDIAN Area *| STDEV Area *| COUNT Area
45 |STD 0.0 Standard Ametryn 1 74381.256 74351.280 | 81066809.991 | 14078224550 | 98547571.847 | 783230401 29749063.663 | 7.000
56 STD 0.01 Standard Ametryn 1 74351.280 74351.280 | 81066809.991 | 14078224.550 #98547571.847 783230401 29749063.663 | 7.000
67 |STDOA Standard Ametryn 1 783230401 74351.280 | 81066809.991 | 14078224550 | 98547571.847 | 783230401 29749063.663 | 7.000
78 |STDOA Standard Ametryn 1 778397852 74351.280 | 81066809.991 | 14078224550 | 98547571.847 | 783230401 29749063.663 | 7.000
83 |STD1 Standard Ametryn 1 7933715370 74351.280 | 81066809.991 | 14078224550 | 98547571.847 | 783230401 29749063.663 | 7.000
100 |STD 1 Standard Ametryn 1 7836685.698 74351.280 | 81066809.991 | 14078224.550 1 98547571.847 783230401 29749063.663 | 7.000
111 |STD 10 Standard Ametryn 1 81066809.991 74351.280 | 81066809.991 | 14078224550 | 98547571.847 | 783230401 29749063.663 | 7.000
» 122 |STD 10 Standard Ametryn 1 79964706.071 [} 74351.280 | 81066809.991 | 14078224550 | 98547571.847 | 783230401 29749063.663 | 7.000
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Numerische Funktionen

Tabelle 2-9: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
Rounded ROUND ([Calculated Berechnete Konzentration, N/A Fehler (n. z.) N/A
Calc. Conc Concentration];3) gerundet auf 3 Dezimalstellen.
Calc. Conc CEILING([Calculated Die kleinste Ganzzahl, die N/A Fehler (n. z.) N/A
Ceiling Concentration]) groRer oder gleich Berechnete
Konzentration ist.
Calc. Conc FLOOR ([Calculated Die grolite Ganzzahl, die kleiner | N/A Fehler (n. z.) N/A
Floor Concentration]) oder gleich der Berechnete

Konzentration ist.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Abbildung 2-11: Ergebnistabelle: Numerische Funktionen

Index | Sample Na... ¥ Sample Type ¥ g N;me «+© e v Grroup N v Area ¥ c L . V] fCllcull!e'd v é::u::: 7| *Ceiling ¥ *Floor +
1| BLANK |Unknown vitd3 1 |Quantifiers  vitd3 9.172e1  N/A <0 N/A N/A N/A
7 | BLANK Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 6.818e2 N/A <0 N/A N/A N/A
13 |STD_O1 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 9.501e3 450 1.62324 1.623 20 1
[+ 19 STD_02 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 5.679%4 18.76 25.07507 25.075 26.0 25
¢ 25 |STD_03 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.128e5 37.50 52.83989 52.840 530 52
-.‘ 31 |STD_04 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.709e5 75.00 81.65117 81.651 820 81
¢ 37 |STD_0S Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 2.099e5 112.50 100.99784 100.998 101.0 100
# 43 |STD_06 Standard vitd3 1 Quantifiers vitd3 2.806e5 150.00 136.07280 136.073 137.0 136
| 49 |BLANK Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 60842 N/A <0 N/A N/A N/A
¢ 55 |QC_Low_6040 Quality Control  vitd3 1 Quantifiers vitd3 2.162e4 8.00 7.63356 7634 8.0 7
2 61 |QC_L1_6041 Quality Control vitd3 1 Quantifiers vitd3 4.458e4 20.00 19.01736 19.017 20.0 19
[ s 67 |QC_L2_6042 Quality Control  vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.282e5 60.00 60.48824 60.488 61.0 60
¢ 73 |LO Pool Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.363e4 N/A 3.67084 3671 40 3
¢ 79 |LO Pool Unknown vitd3 1 Quantifiers vitd3 1.354ed N/A 3.62390 3.624 40 3
ERSEASS  Results Table Display Settings x A S il i
# 91 |MID LO P 31.20914 31.209 320 31
97 |MIDLOPq Project BIQ3 4031222 40312 41.0 40
7 103 MID LO P Show and hide specific columns in the results table 40.44256 40.443 1.0 40
s 109 | MID Pool | - column Groups 67.19331 67.193 68.0 67
.’ 115 | MID Pool m 72.37389 72.374 73.0 72
¢ 121 MID Pool 74.28161 74.282 75.0 74
| 2 127 | MID HI Pol Column Name Visible Number Format | Number Format Precision | LIS Supported 92.50405 92504 93.0 92
# 133 | MID Hi Po| | C&ling @ |Dedmdl s 102.30208 102302 1030 102
(7 139|MiD HIPo| | I Lo ) : 10447659 104.477 105.0 104
Rounded Cak. Conc =] Decimal 0.000 n]
Column display settings are saved as a part of a layout _

Hinweis: In diesem Beispiel verwendet die Funktion ROUND drei Dezimalstellen, wie angezeigt in der Formel: ROUND ( [Berechnete
Konzentration]; 3). Die Funktion CEILING gibt die kleinste Ganzzahl zurtick, die groRer oder gleich Berechnete Konzentration ist.
Der Wert wird als eine Dezimalstelle im Dialogfeld ,Einstellungen fir die Anzeige der Ergebnistabelle“ konfiguriert. Die Funktion FLOOR gibt
die grof3te Ganzzahl zurlick, die kleiner oder gleich der Berechnete Konzentration ist. Der Wert wird als null Dezimalstellen im Dialogfeld
,Einstellungen fur die Anzeige der Ergebnistabelle” konfiguriert.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Zahlenformat

Tabelle 2-10: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben

einschliefen

Calc. Conc. |[IF([Calculated Berechnete Konzentration, N/A Fehler (n. z.) N/A
Format Concentration]<1;TEXT ([Ca |formatiert entsprechend den
lculated Grenzwerten fur das Ergebnis.

Concentration]; "#0.00") ;I
F([Calculated
Concentration]<10; TEXT ([C
alculated
Concentration];'#0.0");TE
XT ([Calculated
Concentration]; "#, ###")))

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Textfunktionen

Verwenden der berechneten Konzentration zum Bestimmen von Peaks, die eine Uberpriifung erfordern: ISNUMBER

Tabelle 2-11: Einstellungen

Conc. Review]= true;
[Area] ;' 'Review Needed’)

Konzentration um eine Zahl
handelt, dann die Flache. Wenn
es sich bei der berechneten
Konzentration um einen Text
handelt, dann ,Review Needed".

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieRfen
Calc. Conc. |ISNUMBER([Calculated true wenn Berechnete N/A Fehler (n. z.) N/A
Review Concentration]) Konzentration eine Zahl enthalt
oder false, wenn keine Zahl
enthalten ist.
Review Peak |ISNUMBER([Calc. Wenn es sich bei der berechneten | N/A Fehler (n. z.) N/A
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Abbildung 2-12: Ergebnistabelle: Calc. Conc. Review und Review Peak

' I
Component _ Area ¥ Actual A Calculated A *Calc. Ret... |Ret.. |lon

Index Sample Na... ¥ Sample Type ¥ S oy,

Name Type Group Name Concentration = Concentration = Conc. Rn'iul 1 | oG E’I?I'h+ | Time |T'n| v| Ratio |

1 |BLANK "Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 9172e1  N/A <0 Talse Review Meeded 021 022 001 0782 |
| 7 | BLANK Uniknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 681802  MN/A <0 false ReviewNeeded 021 020 001 0536
13 |sTD.0% Standard vitd3 1 Quantifiers | vitd3 9501e3 450 162360 true 9.501e3 021 021 000 1a77
19 | STD.02 Standard vitd3 1 Quantifiers | vitd3 56794 1876 250801 true 56794 021 021 000 1128
| 25 |stD.03 Standard vitd3 1 Quantifiers  vitd3 1128¢5 3750 5.284e1 true 1.128¢5 021 021 000 1217
[ 31 |sTD.04 Standard vitd3 1 Quantifiers | vitd3 17095  75.00 B.165¢1 true 1.709¢5 021 021 000 1130
" 37 |sTD05 Standard vitd3 1 Quantifiers  vitd3 20095 11250 1.010e2 true 2.099¢5 021 021 000 1153
43 |STD_06 Standard vitd3 1 Quantifiers  vitd3 280605  150.00 1361¢2 true 2.806¢5 021 021 000 1196
[ ] 49 | BLANK Unknown witd3 1 Quantifiers vitd3 6.084e2 M/A <0 false Review Meeded 0.20 020 0.0 0.858
| 55 |QC_Low 6040 Quality Control  vitd3 1 Quantifies | vitd3 2162e4 200 7.634¢0 true 2.162¢4 021 021 000 1119
61 |QC_L1.6041  Quality Control  vitd3 1 Quantifiers  vitd3 445864 2000 1.902e1 true 445864 021 020 000 1177

67 QCL2 6042  Quality Control  witd3 1 Quantifiers vitd3 1.28205 60.00 60491 true 1.282e5 021 0.20  0.00 1.126

L(

79 |LO Pool Unknown Quantifiers witd3 1.354ed MN/A 3624e0 true 1.354ed 021 0.20 . 1174

85 |LO Poal Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 13884  N/A 3.793¢0 true 1.388e4 021 020 O 1.242
| 91 MIDLOPool  Unknown witd3 1 Quantifiers  vitd3 6916ed  N/A 312101 true 691604 021 020 001 1153
| 97 |MIDLOPool  Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 8752e4  N/A 4031e1 true 8.752e4 021 020 000 1926
103 MIDLO Pool  Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 BI78e4  N/A 4.044e1 true 8.778e4 021 020 001 1138
| 109 MID Pool Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 1417e5  N/A 6.71%1 true 141765 021 021 000 1158
[ 115! MID Pool Uninown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 1522e5  N/A 7.237¢1 true 1.522¢5 021 020 000 1332
[ 121 | MID Pool Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 15605  N/A 742801 true 1.560¢5 021 020 001 1116

127 |MID Hi Pool  Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 1928¢5  N/A 9.250e1 true 1.928e5 021 020 000 1470

133/ MIDHIPool  Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 21255  M/A 1.023e2 true 2.125¢5 021 020 001 1185

| 139/ MIDHIPool  Unknown vitd3 1 Quantifiers  vitd3 21695  N/A 1.045¢2 true 2.169¢5 021 020 000 177
SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Informationen aus den Spalten fiir Proben-ID und Barcode extrahieren: LEFT, TRIM und RIGHT
Tabelle 2-12: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben

einschliefen

Assay LEFT ([Sample ID];4) Die ersten vier Zeichen N/A Fehler (n. z.) N/A
(Buchstaben oder Zahlen) der
Proben-ID.

Barcode Trim [TRIM([Barcode]) Die Inhalte der Spalte Barcode, N/A Fehler (n. z.) N/A
wobei alle Leerzeichen entfernt
wurden.

Req # RIGHT ([Barcode Trim];8) Die letzten 8 Zeichen von N/A Fehler (n. z.) N/A
Barcode Trim.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Abbildung 2-13: Ergebnistabelle: Berechnete Spalten mit den Funktionen LEFT, TRIM und RIGHT

@ @ 6

Sample Type Y| Component Type ¥ Sample ID V| *Assay ¥ Barcode V| *Barcode Trim V| *Req# ¥
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Alprazolam 1 ABCD AB 01234 PX |AB01234PX 01234 PX
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Amphetamine 1 ABCD AB 98020 PX | AB98020 PX 98020 PX
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Benzoylecgonine1 | ABCD AB 09432 PX H AB09432PX 09432 PX
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Benztropine 1 ABCD OB 01234 DN |0OB01234DN 01234 DN
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Bromazepam 1 ABCD BN 01234 HD |BNO01234HD 01234 HD
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Buprenorphine 1 ABCD AB 000834 PX | AB000834PX 00834 PX
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Cannabidiol 1 ABCD OB 65849 DN A 0OB65849 DN 65849 DN
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Cannabigerol 1 ABCD AB 23854 PX AB 23854 PX 23854 PX
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Cannabinol 1 ABCD AB 01783 PX AB 01783 PX 01783 PX
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Carboxy THC 1 ABCD BN 30004 HD | BN 30004 HD 30004 HD
Unknown Quantifiers ABCD-EE_Carisoprodol 1 ABCD AB 01234 PX AB 01234 PX 01234 PX

Element Beschreibung
1 Die ersten vier Zeichen aus der Spalte Proben-ID.
2 Alle fuhrenden, nachstehenden und internen Leerstellen, mit Ausnahme der einzelnen Leerstellen zwischen
Zeichenfolgen, werden aus der Spalte Barcode entfernt.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Element

Beschreibung

3

Die letzten acht Zeichen aus der Spalte Barcode Trim.

Hinweis: Die Funktionen LEFT und RIGHT werden fir die Verwendung mit numerischen Spalten nicht empfohlen. Die Zahlenformat-
Genauigkeit der numerischen Werte, die im Dialogfeld ,Einstellungen fur die Anzeige der Ergebnistabelle“ angewendet werden, wird in die
Berechnung nicht einbezogen. Diese Funktionen werden auf den gesamten zugrunde liegenden Wert angewendet.

Textformat

Tabelle 2-13: Einstellungen

3

& Time]; 'dddd MMM dd,
yyyy"')

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben

einschlieBen

Date Format |[TEXT([Acquisition Date & [2022-May-04 N/A Fehler (n. z.) N/A

1 Time]; 'yyyy—-MMMM-dd')

Date Format |[TEXT([Acquisition Date & |05/04/2022 N/A Fehler (n. z.) N/A

2 Time]l; 'MM/dd/yyyy")

Date Format |TEXT ([Acquisition Date Wednesday May 04, 2022 N/A Fehler (n. z.) N/A

Funktionshandbuch
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IF-Funktion

Die mittlere Flache fiir interne Standards verwenden, um eine Uberpriifung der Leistung des internen Standards durchzufiihren

Der Mittelwert des Bereichs des internen Standards (IS) wird Uber die anwendbaren Proben berechnet und mit einem Wert von 1e6 verglichen.
Wenn MITTELWERT ([IS Flache]) grof3er als 1e6 ist, d. h. wenn condition ,true® ist, dann wird der mittlere Wert fur die 1S-Flache in der
zugehdrigen Spalte der Ergebnistabelle angezeigt. Wenn MITTELWERT ([IS Flache]) kleiner als 1e6 ist, d. h. wenn condition ,false” ist, dann

wird IS-Leistung liberpriifen angezeigt.

Tabelle 2-14: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieRen
IS IF(MEAN([IS Wenn ,true”, die mittlere IS- N/A Fehler (n. z.) N/A
Performance |Area])>=1e6;MEAN([IS Flache, wenn ,false“, der Text IS-
Area]l); 'Review IS Leistung liberpriifen.
performance')

Funktionshandbuch
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Stellen Sie sicher, dass die Retentionszeit des Analyten in der unbekannten Probe mit der Retentionszeit des Kalibrierungsstandards

tibereinstimmt (mit einer Toleranz von * 0,1 Minute)

Tabelle 2-15: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
RT Check IF([Sample Wenn die Differenz zwischen Standards Fehler (n. z.) Nein
Type]="'Unknown';IF (ABS (ME |der Retentionszeit fir die Probe
AN ([Retention Time]- und der Retentionszeit flir den
[Retention Standard mehr als 0,1 betragt,
Time])<=0.1;'RT Pass';'RT |dann RT Fail. Betragt die
Fail');'N/A'") Differenz weniger, dann RT Pass.
Wenn es sich bei der Probe
nicht um eine unbekannte Probe
handelt, dann N/A.
STD Mean RT |MEAN ([Retention Time]) Die durchschnittliche Standards Ignorieren Nein
Retentionszeit fir alle
Standardproben.
RT delta ABS ([STD Mean RT]- Der absolute Wert der Alle Fehler (n. z.) Nein
[Retention Time]) Differenz zwischen der
mittleren Retentionszeit und der
Retentionszeit flr die Probe.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Tabelle 2-15: Einstellungen (Fortsetzung)

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieBen
Check RT IF([RT delta]l>0.1;'RT Wenn die Differenz zwischen N/A Fehler (n. z.) Nein
delta Fail'; 'RT Pass') der Retentionszeit fur die Probe

und der Retentionszeit fur die
unbekannte Probe mehr als 0,1
betragt, dann RT Fail. Betragt
die Differenz weniger, dann RT

Pass.
Check RT IF ([Sample Die unbekannten Proben in der N/A Fehler (n. z.) Nein
Unknowns Typel="Unknown'; [Check RT |Ausgabe von Check RT delta.
deltal; 'N/A'")
SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Abbildung 2-14: Ergebnistabelle: STD Mean RT, RT delta, Check RT Unknown

Index |Sample Na...¥| Sample Type v N;m:nt v R ;im.e. 7| Used v *:,;_1 ::::? A M;:[:ﬂv *RT delta ¥ ;_?;Zc:av RT :f::::wn

1 Solvent Solvent Ametryn 1 N/A N/A 2.192 N/A RT Pass N/A
12 |solvent Solvent Ametryn 1 N/A N/A 2.192 N/A RT Pass N/A
] 23 | Double Blank Double Blank Ametryn 1 2.75 N/A 2.192 0.557 RT Fail N/A
|34 [Bank Blank Ametryn1 226 N/A 2192 0070 RTPass  N/A
| 45 [sTDoo1 Standard Ametryn 1 220 N/A 2192 0004 RTPass  N/A

56 |STD 0.01 Standard Ametryn 1 2.19 N/A 2.192 0.003 RT Pass N/A
| Te7 |sTDO1 Standard Ametryn 1 2.18 N/A 2.192 0.008 RT Pass N/A
| 178 |stDo1 Standard Ametryn 1 2.19 N/A 2.192 0.004 RT Pass N/A
| le9 [sTD1 Standard Ametryn 1 2.18 N/A 2.192 0.009 RT Pass N/A
100 iSTD‘I Standard Ametryn 1 2.20 N/A 2.192 0.013 RT Pass N/A
| 1111 |sTD 10 Standard Ametryn 1 2.20 N/A 2.192 0.007 RT Pass N/A
| 1122 |sTD 10 Standard Ametryn 1 2.19 N/A 2.192 0.001 RT Pass N/A
| 133 | Double Blank Double Blank Ametryn 1 N/A N/A 2192 N/A RT Pass N/A
144 |Low Qc Quality Control Ametryn 1 219 N/A 2.192 0.001 RT Pass N/A
155 |Medium QC  Quality Control  Ametryn1 2,20 N/A 2192 0013 RTPass | N/A
] 166 | High QC Quality Control Ametryn 1 2.20 N/A 2.192 0.004 RT Pass N/A
177 | Blank Blank Ametryn 1 N/A N/A 2.192 N/A RT Pass N/A
188 Unknown 1 Unknown Ametryn 1 2.19 RT Pass 2.192 0.003 RT Pass RT Pass
] 199 |Unknown 1 Unknown Ametryn 1 2.18 RT Pass 2.192 0.010 RT Pass RT Pass
il 210 |Unknown 2 Unknown Armetryn 1 2.20 RT Pass 2.192 0.006 RT Pass RT Pass
il 221 | Unknown 2 Unknown Ametryn 1 2.20 RT Pass 2.192 0.005 RT Pass RT Pass

Die Ampelleuchten fiir Konfidenz des lonenverhiltnisses zum Identifizieren von Peaks verwenden, die eine Revision erfordern

Die IF-Funktion kann verwendet werden, um eine Uberpriifung der Spalten durchzufiihren, die Ampelleuchten enthalten. Ampelleuchten
kénnen die folgenden Werte aufweisen: Rot, Gelb, Griin und Grau.
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Tabelle 2-16: Einstellungen

Name Formel Ausgabe Probentypen Ergebnistextw |Nicht
erte behandeln | verwendete
als Proben
einschlieRen
MRM Ratio IF([Ion Ratio Wenn Konfidenz des N/A Fehler (n. z.) N/A
Fails Confidence]='Red' || [Ion |lonenverhaltnisses rot, gelb oder
Ratio grau ist, dann Needs Revision.
Confidencel="Yellow' || Wenn nicht, dann Pass.

[ITon Ratio
Confidence]="'Grey'; 'Needs
Revision'; 'Pass')

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Abbildung 2-15: Ergebnistabelle: MRM Ratio Fails

len

Ra..., *MRM Ratio Fails 7 (%0
®  NeedsRevision A
®  NoedsRevision 0.6654
¥ Pass 1.2094
¥  Pass 1.1556
¥ Pass 1.2207
¥ Pass 1.1515
¥  Pass 1.1595
¥ Pass 1.2052
& MeedsRevision 0.7779

Funktionshandbuch
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Bedingtes Lookup 3

Eine Spalte fur das bedingte Lookup enthalt einen Wert, der durch den Wert einer anderen
Spalte gesteuert wird, wie in einem Tabelleneintrag fur das bedingte Lookup angegeben.

Eintrage in der Tabelle fur das bedingte Lookup enthalten folgende Informationen:

» Eine standardmaRige oder benutzerdefinierte Spalte der Ergebnistabelle
+ Eine Bedingung, wie beispielsweise Equals
* Einen Lookup-Wert

» Den Ausgabewert, der in der Spalte fiir das bedingte Lookup in der Ergebnistabelle
angezeigt wird

Wenn die Lookup-Spalte mehrere Bedingungen verwendet, dann werden die Bedingungen
mit dem booleschen Operator AND (nicht OR) verwendet. Wenn die Kombination von
Bedingungen ,false® ist (d. h. sie weist keine Ergebnisse auf), dann wird der Wert im Feld
Standardausgabe verwendet.

Wahrend der Prozessierung wird flr jedes bedingte Lookup eine Spalte der Ergebnistabelle
erstellt. Wenn mindestens ein Ergebnis in der Spalte numerisch ist, dann ist die Spalte

eine numerische Spalte und es kann ein Zahlenformat fur die Spalte ausgewahlt werden.
Wenn keines der Ergebnisse in der Lookup-Spalte numerisch ist, dann ist die Spalte eine
Textspalte.

Die Markierung kann fur Spalten der Ergebnistabelle verwendet werden, die mithilfe des
bedingten Lookup erstellt wurden. Diese Spalten kénnen auch in Formeln verwendet werden.

Editor fur das bedingte Lookup

Die folgende Abbildung zeigt die Oberflache des Editors flir das bedingte Lookup.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Abbildung 3-1: Editor fur das bedingte Lookup

[AutoPeak] Modify Method %

x
Mark sample a5 'RL" i the actual conoentration is equal 1o the Reporting Limit
Niite: The "Origin ecommended for  Treat resulting te values as
roperties:  Cohamncount | 3 © ovcom 1t Q ke ks o A - ®
©O)
Actual Concentration ¥  Component Mame ¥ Sample Type ¥
L Output
Equals v  Equals v fquals v
005 Ameteyn 1 Sndard RL
005 Ametryn 2 Suandard RL
@ 005 Atraging 1 Sandard AL
ons Atragine 2 Stardacd RL
oot Prometon 1 Standard RL
o0t Prometon Suandard RL
Drnnnpin 3 ——
@ Drefault output
I O T
Element Beschreibung
1 Der Schritt Berechnete Spalten im Arbeitsablauf der

Prozessierungsmethode. Klicken Sie auf diese Option, um die Seite
.Berechnete Spalten® zu 6ffnen und klicken Sie dann auf Hinzufiligen
> Bedingtes Lookup.

2 Das Feld Name. Geben Sie einen Namen flr die Formel ein.

Tipp! Das bedingte Lookup wird nach der Prozessierung als Spalte

in der Ergebnistabelle hinzugefugt. Die Kopfzeile der Spalte ist

der Name des bedingten Lookup. Fir eine optimale Nutzung der
Bildschirmflache empfiehlt es sich, kurze Namen zu verwenden.
Ausfuhrliche Informationen kdnnen im Feld Beschreibung hinzugeflgt
werden.

3 Das Feld Beschreibung. Die Beschreibung wird auf der Seite
.Berechnete Spalten” angezeigt.

4 Die Anzahl der Zeilen und Spalten in der Tabelle. Um die Anzahl der
Spalten und Zeilen zu andern, geben Sie eine Zahl im Feld Spaltenzahl

bzw. Zeilenzahl ein. Oder klicken Sie auf das entsprechende o ,um
eine Spalte oder Zeile hinzuzuflgen.

5 Eine Reihe von Optionen, mit denen gesteuert wird, was mit den
Texteintrdgen geschieht. Das Feld Ergebnistextwerte behandeln als
ist wichtig in Spalten der Ergebnistabelle, die sowohl Zahlen- als

auch Textausgaben enthalten kénnen, z. B. N/A und die Symbole

fur ,degeneriert’ und ,unendlich’. Weitere Informationen finden Sie im
Abschnitt: Die Option Ergebnistextwerte behandeln als

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Element Beschreibung
6 Klicken Sie auf diese Option, um alle Zeilen auszuwahlen.
7 Klicken Sie auf diese Option, um die ausgewahlten Zeilen zu lI6schen.
8 Die Spalten, die im bedingten Lookup verwendet werden sollen. Es

kénnen benutzerdefinierte Textspalten, berechnete Spalten und Spalten
fur das bedingte Lookup verwendet werden.

Hinweis: Dieses Feld besitzt ein Kontextmen(, das zum Hinzufiigen,
Léschen, Kopieren und Einfligen von Spalten verwendet werden kann.

9 Die Bedingung, die in der Tabelle fur das bedingte Lookup verwendet
werden soll. Folgende Bedingungen sind verfugbar:
+ lIst gleich

* Ungleich

* Beginnt mit

* Enthalt

* Weniger als

* Weniger als oder gleich
* Mehrals

» GroRer als oder gleich

10 Der Wert, der in der Bedingungsanweisung verwendet werden soll. Der
Wert muss angemessen sein flr den Typ der Spalte der Ergebnistabelle.
Bei dem Wert kann es sich um einen numerischen, booleschen (true
oder false) oder einen Textwert handeln.

Hinweis: Dieses Feld besitzt ein Kontextmen, das zum Hinzufiigen,
Léschen, Kopieren und Einfigen von Spalten und Zeilen verwendet
werden kann.

11 Der Wert oder Text, der in der Spalte flr das bedingte Lookup angezeigt
werden soll, wenn alle Bedingungen erflllt werden.

Hinweis: Dieses Feld besitzt ein Kontextmenl, das zum Hinzufiigen,
Loschen, Kopieren und Einfligen von Spalten und Zeilen verwendet
werden kann.

12 Aktivieren Sie das Kontrollkdstchen, um eine Zeile auszuwahlen, die
geldscht werden soll.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
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Element Beschreibung

13 Der Wert oder Text, der in der Spalte flir das bedingte Lookup angezeigt
werden soll, wenn keine der Bedingungen erflillt wird.

Hinweis: Dieses Feld besitzt ein Kontextmenu, das zum Ausschneiden,
Kopieren und Einfigen von Inhalten aus diesem Feld bzw. in dieses Feld
verwendet werden kann.

14 Optionen zum Speichern oder Verwerfen des bedingten Lookup.
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Beispiele: Bedingtes Lookup

Beispiel: Unterer und oberer berichtbarer Grenzwert, der gesteuert wird durch den Analyten (Verbindungsname) und Probenmatrixtyp

(Proben-ID)

Abbildung 3-2: Tabelle fiir das bedingte Lookup: Ausgabe-Wert, der auf einen niedrigeren berichtbaren Grenzwert in Bezug auf den
Analyten und den Probenmatrixtyp festgelegt wird

Formula Finder

& Accept ch

Name

Description

Table Properties:

Column

Condition

LRL

Column count | 2

Delete Selected Rows

Component Name
Equals

BZE 1

BZE 1

BZE 1

BZE 1
Cocaethylene 1
Cocaethylene 1
Cocaethylene 1
Cocaethylene 1
Cocaine 1
Cocaine 1
Cocaine 1
Cocaine 1
m-OH-BZE 1
m-OH-BZE 1
m-OH-BZE 1
m-OH-BZE 1

-

-

Indicate the lower reportable limit depending on the matrix type and analyte

e Row count | 45 o

Sample ID

Equals v

Urine
Serum
Oral Fluid
Hair
Urine
Serum
Oral Fluid
Hair
Urine
Serum
Oral Fluid
Hair
Urine
Serum
Oral Fluid
Hair

Default output

Output

0.01
0.025
0.01
0.025
0.001
0.0025
0.001
0.0025

0.001
0.001
0.001
0.01
0.05
0.025
0.05

Note: The “Qriginal text” option is recommended for  Treat resulting text values as

numeric columns that might have non-numeric values.
9 Original text b

SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Abbildung 3-3: Tabelle fiir das bedingte Lookup: Ausgabe-Wert, der auf einen héheren berichtbaren Grenzwert in Bezug auf den

Analyten und den Probenmatrixtyp festgelegt wird

Integration

Library Search :
Table Properties:

Calculated Columns  »

Flagging Rules
Column

Condition

Formula Finder

Workflow € Accept changes and return to Calculated Columns
Components Name URL
Description

Indicate the upper reportable limit depending on the matrix type and analyte

Column count | 2

Component Name v
Equals v
BZE 1

BZE 1

BZE 1

BZE 1

Cocaethylene 1
Cocaethylene 1
Cocaethylene 1
Cocaethylene 1

Cocaine 1

Cocaine 1

Cocaine 1

Cocaine 1

m-OH-BZE 1

m-OH-BZE 1

m-OH-BZE 1

m-OH-BZE 1

o Row count | 45

Sample ID v

Equals v

Urine
Serum
Oral Fluid
Hair
Urine
Serum
Oral Fluid
Hair
Urine
Serum
Oral Fluid
Hair
Urine
Serum
Oral Fluid
Hair

Default output

Note: The “Original text” option is recommended for  Treat resulting text values as

o numeric columns that might have non-numeric values.

Output

Original text v
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Abbildung 3-4: Ergebnistabelle: LRL und URL Spalten fiir das bedingte Lookup

48/80

c°’;;";’::"t Y| SamplelD V| Sample Type Y c:r:’::"’.t"‘:;‘:m v| *IRL ¥| *URL ¥
Ecgonine 1 Cral Fluid Unknown 0.062 0.050 1.000
EME1 Cral Fluid Unknown 0.054 0.075 1.000
BZE1 Cral Fluid Unknown 0.052 0.010 1.000
Norcocaine 1 Oral Fluid Unknown 0.053 0.003 0.010
Cocaine 1 Oral Fluid Unknown 0.054 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Oral Fluid Unknown 0.061 0.001 0.100
Ecgonine 1 Hair Unknown 0.058 0.750 2.000
EME1 Hair Unknown 0.041 0.100 2.000
BZE 1 Hair Unknown 0.055 0.025 1.000
Norcocaine 1 Hair Unknown 0.056 0.005 0.100
Cocaine 1 Hair Unknown 0.058 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Hair Unknown 0.063 0.003 0.100
Ecgonine 1 Urine Unknown 0.077 0.050 1.000
EME1 Urine Unknown 0.077 0.075 1.000
BZE 1 Urine Unknown 0.084 0.010 1.000
Nercocaine 1 Urine Unknown 0.088 0.003 0.010
Cocaine 1 Urine Unknown 0.096 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Urine Unknown 0.097 0.001 0.100
Ecgonine 1 Serum Unknown 0.079 0.750 2.000
EME1 Serum Unknown 0.065 0.100 2.000
BZE 1 Serum Unknown 0.083 0.025 1.000
Norcocaine 1 Serum Unknown 0.086 0.005 0.100
Cocaine 1 Serum Unknown 0.092 0.001 0.100
[Cotaethytene 1 Serum Unknown 0102 0003 0100

SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Beispiel: Der fiir die berechneten Konzentrationen unbekannter Proben (Probentyp) zu verwendende Verdiinnungsfaktor, der durch

den Probenmatrixtyp (Proben-ID) gesteuert wird

Abbildung 3-5: Tabelle fiir das bedingte Lookup: Ausgabe-Wert, der auf einen Verdiinnungsfaktor in Bezug auf den Probenmatrixtyp

festgelegt wird
& Accent chan & a e b 3
Name x Dil. Factor
Description Dilution Factor applied to different matrices

Column count | 2 o
Delete Selected Rows

Sample ID v

Table Properties: Row count | 3

Select All Rows

Column Sample Type +

Condition Equals ¥ | Equals v
Unknown Oral Fluid 3
Unknown Hair 2

Default output

Output

4]

Note: The "Original text” option is recommended for
numeric columns that might have non-numeric values.

Treat resulting text values as

Original text v
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Abbildung 3-6: Formel: Die Spalte fiir das bedingte Lookup, die angewendet wird auf Berechnete Konzentration

€ Accept changes and retumn to Calculated Columns X Discard

Fermula name | Corrected Conc.

I I I
I I I
4 00O p

Note: The “Original text™ option is recommended for formulas
that contain functions, such as the IF function, that compare
non-numeric values to numeric values.

Treat resulting text values as | Error (N/A) v

Description Recalculates Calculated Concentration of unknown samples based on dilution factor

ﬂ [Calculated Concentration]*[x Dil. Factor]

¥ Formula Details

Columns |x

x Dil. Factor
XIC Width (Da)
XIC Width (ppm)

Regression parameters

r

L]

Slope

Intercept

Quadratic coefficient
Linear coefficient
Constant term
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Abbildung 3-7: Ergebnistabelle: Angepasste berechnete Konzentration

c°';a";':"' v| SamplelD 7| Sample Type Y c:n‘c'::lt’r‘;‘i’m ¥| *xDil.Factor ¥| *CorrectedConc. ¥| *LRL ¥| *URL V|
Ecgonine 1 Qral Fluid Unknown 0.062 3.000 0.185 0.050 1.000
EME 1 Cral Fluid Unknown 0.054 3.000 0.162 0.075 1.000
BZE1 Oral Fluid Unknown 0.052 3.000 0.157 0.010 1.000
Norcocaine 1 Oral Fluid Unknown 0.053 3.000 0.160 0.003 0.010
Cocaine 1 Oral Fluid Unknown 0.054 3.000 0.162 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Oral Fluid Unknown 0.061 3.000 0.182 0.001 0.100
Ecgonine 1 Hair Unknown 0.058 2.000 0.117 0.750 2.000
EME 1 Hair Unknown 0.041 2.000 0.082 0.100 2.000
BZE1 Hair Unknown 0.055 2.000 0.109 0.025 1.000
Norcocaine 1 Hair Unknown 0.056 2.000 0.111 0.005 0.100
Cocaine 1 Hair Unknown 0.058 2.000 0.117 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Hair Unknown 0.063 2.000 0.126 0.003 0.100
Ecgonine 1 Urine Unknown 0.077 N/A 0.050 1.000
EME 1 Urine Unknown 0.077 N/A 0.075 1.000
BZE 1 Urine Unknown 0.084 N/A 0.010 1.000
Norcocaine 1 Urine Unknown 0.088 N/A 0.003 0.010
Cocaine 1 Urine Unknown 0.096 N/A 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Urine Unknown 0.097 N/A 0.001 0.100
Ecgonine 1 Serum Unknown 0.079 N/A 0.750 2.000
EME 1 Serum Unknown 0.065 N/A 0.100 2.000
BZE 1 Serum Unknown 0.083 N/A 0.025 1.000
Norcocaine 1 Serum Unknown 0.086 N/A 0.005 0.100
Cocaine 1 Serum Unknown 0.092 N/A 0.001 0.100
Cocaethylene 1 Serum Unknown 0.102 N/A 0.003 0.100

Die Zahlenformat-Genauigkeit der numerischen Werte, die im Dialogfeld ,Einstellungen fiir die Anzeige der Ergebnistabelle angewendet
werden, wird in mathematischen Formeln nicht berlcksichtigt. Formeln werden auf den gesamten zugrunde liegenden Wert angewendet.
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Dasselbe gilt fur den Vergleich numerischer Werte. Wenn ein bedingtes Lookup auf eine Zahl in der Ergebnistabelle angewendet wird,

dann muss die Zahl in der Tabelle flr das bedingte Lookup identisch sein mit dem gesamten zugrunde liegenden Wert, und zwar mit
mindestens 15 glltigen Stellen. Wenn der Vergleich mit der in der Ergebnistabelle angezeigten Zahl erfolgt, dann gibt es méglicherweise keine
Ubereinstimmung.

Abbildung 3-8: Zahlenformat-Genauigkeit=2

Column Name : l Visible l Number Format Number Format Precision
Expected RT %] Decimal 0.00
€ Accept changes and return to Calculated Column XD
Name MNumeric Comparison
Description Comparing numeric value in lookup table with Results Table values

Note: The “Original text” option is recommended for  Treat resulting text values as
Table Properties:  Celumn count | 2 o Row count | 3 o numeric columns that might have non-numeric values. Original text v

Select All Rows. Delete Selecte

Column Component.. ¥ | Expected RT %
- QOutput
Condition Equals ¥ | Equals v
Methadone 105 2.38 On time
Tapentadol 107 1.86 On time

Default output
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Abbildung 3-9: Ergebnistabelle: Zahlenformat-Genauigkeit=2

Component Name V| ExpectedRT ¥ C::':Jpr::i;i:n
Methadone 105 2.38
Tapentadol 107 1.86
Methadone 105 2.38
Tapentadol 107 1.86
Methadone 105 2.38
Tapentadel 107 1.86
Methadone 105 2.38
Tapentadeol 107 1.86
Methadone 105 2.38
Tapentadol 107 1.86
Methadone 105 2.38
Tapentadol 107 1.86
Funktionshandbuch SCIEX OS Software Berechnete Spalten
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Abbildung 3-10: Formel: Zahlenformat-Genauigkeit=3

Column Name / | Visible ‘ Number Format ‘ Number Format Precision
Expected RT M Decimal 0.00000000000000
# Accept changes and return to Calculated Columns X Discard
Name Numeric Comparison
Description Comparing numeric value in lookup table with Results Table values

Mote: The “Original text” option is recommended for  Treat resulting text values a5
Table Properties:  Column count | 2 o Row count | 3 o numeric columns that might have non-numeric values. Original text v

Column Component... % | Expected RT #
. QOutput
Condition Equals v | Equals v
Methadone 105 | 2.383 On time |
Tapentadol 107 | 1.864 On time |

| _ |
Default output I:l
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Abbildung 3-11: Ergebnistabelle: Zahlenformat-Genauigkeit=3

Component Name hd Expected RT v C-:nu;:i;rn
Methadone 105 2.38300000000000 On time
Tapentadol 107 1.86400000000000 On time
Methadone 105 2.38300000000000 On time
Tapentadol 107 1.86400000000000 On time
Methadeone 105 2.38300000000000 On time
Tapentadol 107 1.86400000000000 On time
Methadone 105 2.38300000000000 On time
Tapentadol 107 1.86400000000000 On time
Methadone 105 2.38300000000000 On time
Tapentadol 107 1.86400000000000 On time
Methadene 105 2.38300000000000 On time
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Tabelle A-1: Funktionen

Funktion Beschreibung

ABS Gibt den Absolutwert der festgelegten Zahl zurtick.
Syntax:
ABS (n)

Beispiel: ABS (-1)

ACOS Gibt den Winkel mit dem Kosinus zurlick, bei dem

es sich um den Wert einer Spalte der Ergebnistabelle
oder die angegebene Zahl handelt. Die ACOS-Funktion
ist auf dem Rechner nicht verflgbar, sie kann jedoch
eingegeben werden.

Syntax:
ACOS (n)
Wobei Folgendes qilt:

* nist der Kosinus, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

ASIN Gibt den Winkel mit dem Sinus zurlick, bei dem es
sich um den Wert einer Spalte der Ergebnistabelle
oder die angegebene Zahl handelt. Die ASIN-Funktion
ist auf dem Rechner nicht verflgbar, sie kann jedoch
eingegeben werden.

Syntax:
ASIN (n)
Wobei Folgendes qilt:

* nist der Sinus, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

ATAN Gibt den Winkel mit dem Arkustangens zurlick, bei dem
es sich um den Wert einer Spalte der Ergebnistabelle
oder die angegebene Zahl handelt. Die ATAN-Funktion
ist auf dem Rechner nicht verflgbar, sie kann jedoch
eingegeben werden.

Syntax:
ATAN (n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist der Arkustangens, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

CEILING 23 Gibt die kleinste Ganzzahl zurlick, die gréRer oder gleich
dem Wert in der Spalte der Ergebnistabelle oder der
angegebenen Zahl ist.

Syntax:
CEILING ([Results Table column])

Beispiel: CEILING ([Calculated Concentration])

COS Gibt den Kosinus eines Winkels zuriick, der als Wert
einer Spalte der Ergebnistabelle oder als eine Zahl
angegeben werden kann. Die COS-Funktion ist auf dem
Rechner nicht verfligbar, sie kann jedoch eingegeben
werden.

Syntax:
COS (n)
Wobei Folgendes gilt:

» nist der Winkel, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

ANZAHL Gibt die Zahl der Elemente in einem Satz zuruck.

2 Die Funktion kann fiir Funktionen innerhalb von Funktionen und mit benutzerspezifischen Zahlen
verwendet werden.

3 Die vom Benutzer ausgewahlte Spalte, auf die diese Funktionen angewendet werden, muss im
Zahlenformat sein.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

EXP Gibt e potenziert mit der angegebenen Zahl zurick,
wobei es sich um den Wert einer Spalte der
Ergebnistabelle oder den angegebenen Wert handeln
kann.

Syntax:
EXP (n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist die Potenz, die als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

Hinweis: Wenn die Potenz hoher als 709 ist, dann wird
n. z. angezeigt.

SCIEX OS Software Berechnete Spalten Funktionshandbuch
58/80 RUO-IDV-05-15884-DE-A



Formelreferenz

Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

FIND 4

Gibt die Position der angegebenen Zeichen im Text
einer standardmaRigen oder benutzerdefinierten Spalte
der Ergebnistabelle zurlick.

Syntax:

FIND (‘search string’;[Results Table
column]; n)

Wobei Folgendes gilt:

Suchzeichenfolge ist der zu suchende Text oder
numerische Wert.

n ist die Zeichenposition, von der aus die Zahlung fur
ein Textsegment beginnt.

Hinweis:

Die Funktion FIND kann in einer FIND-Funktion oder
einer anderen Funktion verwendet werden.

Wenn die Funktion FIND in einer FIND-Funktion
verwendet wird, dann wird die innere FIND zuerst
ausgefuhrt. Die nachfolgende Position wird als
Startindex fur die aul3ere FIND verwendet.

Wenn die innere FIND einen unglltigen Wert
zurtickgibt, d. h. wenn die Suchzeichenfolge nicht
gefunden wird, dann wird die Formel als ungultig
behandelt und die fiir Ergebnistextwerte behandeln
als ausgewahlte Option steuert den Ausgabewert.

Wenn die Funktion FIND auf einen ungultigen Eintrag
angewendet wird und Ergebnistextwerte behandeln
als auf Originaltext festgelegt ist, dann wird n. z.

in der entsprechenden Spalte der Ergebnistabelle
angezeigt.

Die Funktion FIND unterstitzt keine Platzhalter.

4 Bei in dieser Funktion verwendetem Text muss die Grol3-/Kleinschreibung beachtet werden.

Funktionshandbuch
RUO-IDV-05-15884-DE-A

SCIEX OS Software Berechnete Spalten
59/80



Formelreferenz

Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

FLOOR?3 Gibt die gréRte Ganzzahl zurlick, die kleiner oder gleich
der Zahl in der angegebenen Spalte der Ergebnistabelle
oder der angegebenen Zahl ist.

Syntax:

FLOOR ([Results Table column])

Beispiel: FLOOR ( [Calculated Concentration])

GET Gibt den Wert fur die festgelegte Komponente zuruck.
Syntax:
GET ([Results-Table-column]; 'Component-
Name'")

GETGROUP Gibt den Wert fiir den festgelegten Ubergang in einer

Gruppe zurick.

Syntax:

GETGROUP ( [Results-Table-column]; n)
Wobei Folgendes gilt:

+ nist die Nummer des Ubergangs in der Gruppe.

Hinweis: Wenn im Abschnitt ,Komponenten*

keine Gruppen identifiziert werden, behandelt die
GETGROUP-Funktion alle Komponenten als Mitglieder
der gleichen Gruppe.

GETSAMPLE 56 Gibt die Werte einer standardmafigen oder
benutzerdefinierten Spalte der Ergebnistabelle fiir die
Probe des ausgewahlten Typs zurtck.

Syntax:

GETSAMPLE ( [Results Table column];'Sample
Name')

Beispiel: GETSAMPLE ( [Area]; ‘Low QC’)

5 Wenn mehrere Proben denselben Probennamen aufweisen, dann liefert die Software Daten der ersten
prozessierten Probe, die eine Ubereinstimmung aufweist.

6 Wenn der angegebene Probenname in der Ergebnistabelle nicht gefunden wird, dann wird das Ergebnis
Uber die fiir Ergebnistextwerte behandeln als ausgewahlte Option gesteuert.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

GETSAMPLECLOSEST 78° 10
11

Gibt den Wert einer standardmaRigen oder
benutzerdefinierten Spalte der Ergebnistabelle fiir die
Probe des ausgewahlten Typs zurlick, dessen Wert dem
benutzerdefinierten Wert am nachsten ist.

Syntax:

GETSAMPLECLOSEST ( [Results Table column
11; [Results Table column Z2])

Wobei Folgendes gilt:

« Spalte 1 der Ergebnistabelle ist der Ausgabewert.
» Spalte 2 der Ergebnistabelle ist der Eingabewert.

Beispiel'?: GETSAMPLECLOSEST ( [Ion Ratio];
[Areal])

GETSAMPLECLOSESTLOW 7 8
910 11

Gibt den Wert einer standardmafigen oder
benutzerdefinierten Spalte der Ergebnistabelle flr die
am nachsten gelegene Probe des ausgewahlten
Typs zurlck, dessen Wert kleiner oder gleich dem
benutzerdefinierten Wert ist.

Syntax:

GETSAMPLECLOSESTLOW ( [Results Table column
11; [Results Table column 2])

Wobei Folgendes gilt:

» Spalte 1 der Ergebnistabelle ist der Ausgabewert.
» Spalte 2 der Ergebnistabelle ist der Eingabewert.

Beispiel'2: GETSAMPLECLOSESTLOW ( [Ion Ratio];
[Areal])

7 Der Eingabewert muss eine numerische Spalte sein.
8 Die Funktion verwendet die Prazision des numerischen Wertes in den gespeicherten Daten fiir den
Vergleich, nicht die in der Ergebnistabelle konfigurierte Prazision.
9 Wenn mehrere prozessierte Proben denselben Eingabewert aufweisen, dann liefert die Software Daten der
ersten prozessierten Probe, die eine Ubereinstimmung aufweist.
10 Wenn der angegebene Eingabewert in der Ergebnistabelle nicht gefunden wird, dann wird das Ergebnis
Uber die fiir Ergebnistextwerte behandeln als ausgewahlte Option gesteuert.
11" Die Auswahl des Probentyps ist fir den Eingabewert verfligbar.
12" Zeilenumbriiche sind in Formeln nicht zulassig. Wenn eine Formel in das Formel-Feld eingefligt wird, dann

entfernen Sie die Zeilenumbrtiche.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung
GETSAMPLECLOSESTHIGH 7 8| Gibt den Wert einer standardméRigen oder
9 10 11

benutzerdefinierten Spalte der Ergebnistabelle fiir die
am nachsten gelegene Probe des ausgewahlten
Typs zurlck, dessen Wert gréflier oder gleich dem
benutzerdefinierten Wert ist.

Syntax:

GETSAMPLECLOSESTHIGH ( [Results Table
column 1]; [Results Table column Z2])

Wobei Folgendes gilt:

« Spalte 1 der Ergebnistabelle ist der Ausgabewert.
» Spalte 2 der Ergebnistabelle ist der Eingabewert.

Beispiel'2: GETSAMPLECLOSESTHIGH ( [Ion Ratio];
[Areal])

GETSAMPLEEQUAL 789101

Gibt den Wert einer standardmafigen oder
benutzerdefinierten Spalte der Ergebnistabelle flr die
Probe des ausgewahlten Typs zurtick, dessen Wert dem
benutzerdefinierten Wert entspricht.

Syntax:

GETSAMPLEEQUAL ( [Results Table column 1];
[Results Table column Z2])

Wobei Folgendes gilt:

» Spalte 1 der Ergebnistabelle ist der Ausgabewert.
« Spalte 2 der Ergebnistabelle ist der Eingabewert.

Beispiel: GETSAMPLEEQUAL ([Ion Ratio];
[Areal])
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

GETSTAT Flgt die Spalte Mittelwert, Standardabweichung,
Prozent VK oder Durchschnittliche Genauigkeit fir
Replikate, die im Fensterteil ,Statistiken* angezeigt
werden, zur Ergebnistabelle hinzu.

Syntax:

GETSTAT ('Statistics—-pane-
column'; 'Metric';'Grouping')

Wobei Folgendes gilt:

» Statistics-pane-column muss exakt mit dem Namen
der Spalte wie im Teilfenster ,Statistiken“ angezeigt
Ubereinstimmen.

» Metrik ist die Eigenschaft, wofiir die Statistik
berechnet wird. Statistiken konnen fir Berechnete
Konzentration, Flache, Hohe und Y-Wert der
Kalibrierung berechnet werden.

* (Optional) Gruppierung gibt an, wie die Proben flir
einen Analyten fur die Berechnung der Statistiken
in Gruppen eingeteilt werden. Die folgenden
Optionen sind verfiigbar: Ist-Konzentration,
Probenname, Proben-ID, Probennamen-Prifix,
Probenkommentar, Barcode, Gescannter
Barcode und Injektionsposition. Wenn keine
Gruppierungsoption festgelegt ist, dann wird Ist-
Konzentration verwendet.

Hinweis: Wenn keine Gruppierungsoption ausgewahit
ist, dann extrahiert GETSTAT statistische

Werte (Mittelwert, Standardabweichung, %VK und
durchschnittliche Genauigkeit fir Replikate) fur
Standard- und QC Probentypen, gruppiert nach Ist-
Konzentration.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

GETVALUE? Vergleicht die Werte in zwei Spalten der Ergebnistabelle
oder den Wert einer Spalte der Ergebnistabelle und
einen benutzerspezifischen Wert. Wenn die Werte
identisch sind, dann gibt die Funktion den Wert

einer dritten Spalte der Ergebnistabelle zurtick. Die
GETVALUE-Funktion ist auf dem Rechner nicht
verflgbar, sie kann jedoch eingegeben werden.

Syntax:

GETVALUE ( [Results Table Column 1)];nl;
[Results Table Column 2)]

Wobei Folgendes gilt:

» Spalte 1 der Ergebnistabelle ist die Spalte, von der
die Funktion den Wert zurlickgibt, wenn n7 identisch
ist mit Spalte 2 der Ergebnistabelle.

* n1ist die Spalte oder ein benutzerdefinierter
Wert zur Verwendung im Vergleich. n1 kann
eine Spalte der Ergebnistabelle, eine berechnete
Spalte, eine benutzerdefinierte Textspalte, eine Zahl
oder ein Text sein. Spalten missen in Klammern
eingeschlossen sein: []. Text muss in einfachen
Anfuhrungszeichen eingeschlossen sein. Zahlen
durfen nicht in Anfuhrungszeichen eingeschlossen
sein.

» Spalte 2 der Ergebnistabelle ist eine Spalte der
Ergebnistabelle, eine berechnete Spalte oder eine
benutzerdefinierte Textspalte zur Verwendung im
Vergleich.

Hinweis:

*  Wenn mehr als eine Probe denselben Eingabewert
aufweist, dann gibt die Funktion die Daten der ersten
Probe zurtick, die prozessiert wird.

* Wenn die Eingabewerte in der Ergebnistabelle nicht
gefunden werden, dann wird das Ergebnis Uber die
fur Ergebnistextwerte behandeln als ausgewahlite
Option gesteuert.

» Die Auswahl des Probentyps ist fur den Eingabewert
verflugbar.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

IEEEREMAINDER

Gibt den Rest zuruck, der sich aus der Division einer
Spalte der Ergebnistabelle oder benutzerdefinierten
Zahl durch eine Spalte der Ergebnistabelle oder eine
benutzerdefinierte Zahl ergibt. Die IEEEREMAINDER-
Funktion ist auf dem Rechner nicht verfugbar, sie kann
jedoch eingegeben werden.

Syntax:

IEEEREMAINDER (nl; n2)
Wobei Folgendes gilt:

* n1ist der Dividend, oder die Zahl, die dividiert werden
soll, der/die als eine Spalte der Ergebnistabelle oder
als eine Zahl angegeben werden kann.

» nZ2ist der Divisor, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

IF

Fahrt einen logischen Test durch und gibt dann als
Ergebnis ,true” oder ,false* zurtick. Testen Sie mit
verschachtelten IF-Funktionen mehr als eine Bedingung.
Die IF-Funktion kann mit anderen logischen Funktionen
wie und und oder kombiniert werden, um einen
logischen Test zu erweitern.

Syntax:

IF (condition; value 1f true;value 1if
false)

Wobei Folgendes gilt:

» condition ist ein Wert oder ein logischer Ausdruck,
der wahr oder falsch sein kann.

* value if true ist ein Wert, der in der Spalte
der Ergebnistabelle angezeigt werden soll, wenn
condition wahr ist.

* value if false ist ein Wert, der in der Spalte
der Ergebnistabelle angezeigt werden soll, wenn
condition falsch ist.

Hinweis: Das Symbol der IF-Funktion kann tber

den Rechner ausgewahlt, eingegeben oder aus einer
anderen Quelle kopiert werden. Bei der IF-Funktion
muss die Grol3-/Kleinschreibung nicht beachtet werden.

Hinweis: Die Zeichen && und || kdnnen fir und und
oder verwendet werden. Die Operatoren und und oder
missen von Leerzeichen umgeben sein, die Operatoren
&& und || jedoch nicht.

Die numerischen Funktionen kdnnen in einer Formel
mit einer IF-Funktion verwendet werden. Numerische
Funktionen wie beispielsweise MEAN und STDEV
konnen verwendet werden in der Ausdrucken condition,
value if true oder value if false .

IF-Bedingungen kdnnen die Testkonfidenz-Ampeln fur
diese Spalten testen:

+ Masse/Konfidenz

* Fragmentmassenfehler-Konfidenz
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

* RT-Konfidenz

* Isotop/Konfidenz

+ Bibliothek/Konfidenz
* Formel/Konfidenz

» Kombinierte Regeln

Konfidenzampeln kénnen fiur die Werte Griin, Gelb,
Rot, oder Grau getestet werden.

IN Stellt fest, ob ein Element sich in einer Reihe von

Werten befindet. Wenn sich das Element in der Reihe
befindet, dann wird true ausgegeben. Wenn sich das
Element nicht in der Reihe befindet, dann wird false

ausgegeben.

Syntax:

IN ([Results Table column] | number |
string | function; value 1;value 2;value
3)

Wobei Folgendes gilt:

* Results Table column, number, string oder function
wird angegeben, um eine Spalte der Ergebnistabelle,
Zahl, Textzeichenfolge oder Funktion zu suchen.

« Wert 1;Wert 2;Wert 3 ist eine Liste mit bis zu 100
Werten, die in der Reihe gefunden werden. Werte
kdnnen Zahlen, Text oder Funktionen sein.

Beispiel: IN ([Actual Concentration]; 1;2;3)
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

INTERCEPT

Gibt den Punkt zurtick, an dem sich das Diagramm einer
Funktion oder Beziehung mit der gegenuberliegenden
Achse des Koordinatensystems Uberschneidet.

Syntax:
e INTERCEPT ([X-value];|[Y-value])

e INTERCEPT ([Y-value])

Hinweis: Ist nur ein Wert festgelegt, dann wird er als
Y-Wert und Ist-Konzentration als X-Wert verwendet.

INTERCEPT bezieht sich auf eine lineare Regression (y
=ax+b).

ISNUMBER

Identifiziert einen Wert in einer Zelle in der
Ergebnistabelle als numerisch oder nichtnumerisch.
Wenn es sich bei dem Wert um eine Zahl handelt,
dann wird true ausgegeben. Wenn es sich bei dem
Wert nicht um eine Zahl handelt, dann wird false
ausgegeben.

Syntax:
ISNUMBER ( [Results Table column])

Beispiel'?: ISNUMBER ( [Calculated
Concentration])

Hinweis:

Wenn ISNUMBER in komplexen Anweisungen
verwendet wird, beispielsweise mit einer IF-Funktion,
dann muss das Ergebnis (true oder false)klein
geschrieben sein und darf nicht in Anflhrungszeichen
stehen.

Beispiel: IF (ISNUMBER ( [Area]) =
true; 'compound present'; 'compound not
present')
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

LEFT 131415 Gibt eine festgelegte Anzahl von Zeichen vom Anfang
des Textes zuruck.

Syntax:
LEFT ([Results Table column];n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist die Anzahl der Zeichen, die zurtickgegeben
werden sollen.

Beispiel: LEFT ( [Sample ID];4)

LOG Gibt den Logarithmus des Wertes einer Spalte der
Ergebnistabelle oder die angegebene Zahl zurlick.

Syntax:

LOG(1;10)

LOG10 Gibt den dekadischen Logarithmus des Wertes einer
Spalte der Ergebnistabelle oder die angegebene Zahl
zuruck.

Syntax:
LOG10 (1)

MAD (Mittlere absolute Abweichung) Gibt ein Malf} fur die
Variabilitat einer univariaten Probe quantitativer Daten
zurlck. Die MAD-Funktion ist auf dem Rechner nicht
verfugbar, sie kann jedoch eingegeben werden.

MAX Gibt den grofiten Wert in einer Reihe zurtck.

MEAN Gibt die Summe einer Liste von Zahlen dividiert durch
die Anzahl der Zahlen in der Liste zurtick.

MEDIAN Gibt den Wert zuriick, der die hohere Halfte

einer Datenprobe, eine Population oder eine
Wahrscheinlichkeitsverteilung von der unteren Halfte
dividiert.

MIN Gibt den kleinsten Wert in einer Reihe zurtick.

13 Die Funktion kann mit anderen Funktionen verwendet werden.
14 Die Funktion kann in Zahlen-, Text- und booleschen Spalten verwendet werden.
15 Es wird empfohlen, die Funktion in Textspalten zu verwenden.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

POW

Gibt eine festgelegte Zahl potenziert mit der
angegebenen Zahl zurlck.

Syntax:
POW (nl; n2)
Wobei Folgendes gilt:

* n1ist die Zahl, die potenziert werden soll, die als eine
Spalte der Ergebnistabelle, als eine Funktion oder als
eine Zahl angegeben werden kann.

* nZ2ist die Potenz, die als eine Spalte der
Ergebnistabelle, als eine Funktion oder als eine Zahl
angegeben werden kann.

Beispiel: POW (2, 3)

Hinweis: Wenn das Ergebnis hdher als 1,7E+308 ist,
dann wird n. z. angezeigt.

RIGHT 1314 15

Gibt die festgelegte Anzahl von Zeichen vom Ende des
Textes zuruck.

Syntax:
RIGHT ([Results Table Column];n)
Wobei Folgendes gilt:

» nist die Anzahl der Zeichen, die zurtickgegeben
werden sollen.

Beispiel: RIGHT ( [Barcode] ; 3)
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

ROUND 23

Rundet die Zahl in der angegebenen Spalte

der Ergebnistabelle oder die vom Benutzer

angegeben wurde zur nachstgelegenen Ganzzahl oder
angegebenen Zahl der Dezimalstellen auf oder ab.

Syntax:

ROUND ([Results Table column];n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist die Anzahl der Dezimalstellen.

« Wenn n > 0, dann wird die Zahl auf die
angegebene Anzahl der Dezimalstellen gerundet.

« Wenn n = 0, dann wird die Zahl auf die
nachstgelegene Ganzzahl gerundet. Das heil’t, es
werden keine Dezimalstellen verwendet.

« Wenn n < 0, dann wird die Zahl auf die Stelle links
neben dem Dezimalzeichen gerundet.

Beispiel: ROUND ( [Calculated Concentration];O0)

SEARCH 13 16 17

Gibt die Position der angegebenen Zeichen im Text
einer standardmaRigen oder benutzerdefinierten Spalte
der Ergebnistabelle zurlck.

Syntax:

SEARCH ('search string’; [Results Table
column] }; n)

Wobei Folgendes gilt:

» Suchzeichenfolge ist der zu suchende Text oder
numerische Wert.

* nist die Zeichenposition, von der aus die Zahlung fur
ein Textsegment beginnt.

SEARCH unterstitzt die Verwendung von Platzhaltern.
Siehe die Tabelle: Tabelle A-2.

16 Bei in dieser Funktion verwendetem Text muss die Grol3-/Kleinschreibung nicht beachtet werden.

17 Wenn die Suchzeichenfolge nicht gefunden wird, dann wird das Ergebnis Uber die fiir Ergebnistextwerte
behandeln als ausgewahlten Option gesteuert. Wenn Ergebnistextwerte behandeln als auf Originaltext
festgelegt wird, dann gibt die Funktion n. z. zurtick.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

SIGN Gibt einen Wert zuriick, der das Zeichen des Wertes
einer Spalte der Ergebnistabelle oder die angegebene
Zahl identifiziert. Die SIGN-Funktion ist auf dem
Rechner nicht verfligbar, sie kann jedoch eingegeben
werden.

Syntax:
SIGN (n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist die Potenz, die als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

SIN Gibt den Sinus eines bestimmten Winkels zurlck, der
als der Wert einer Spalte der Ergebnistabelle oder als
eine Zahl angegeben wird. Die SIN-Funktion ist auf dem
Rechner nicht verfligbar, sie kann jedoch eingegeben
werden.

Syntax:
SIN (n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist der Winkel, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

SLOPE Gibt eine Zahl zurlck, die sowohl die Richtung als auch
die Steilheit der Linie identifiziert. Wird auch als Gradient
bezeichnet.

Syntax:
e SILOPE ([X-value]; [Y-value])

e SIOPE ([Y-value])

Hinweis: Ist nur ein Wert festgelegt, dann wird er als
Y-Wert und Ist-Konzentration als X-Wert verwendet.

SLOPE bezieht sich auf eine lineare Regression (y = ax
+b).
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

SQRT Gibt die Quadratwurzel des Wertes einer Spalte der
Ergebnistabelle oder die angegebene Zahl zurlick.
Syntax:
SQRT (4)

STDEV (Standardabweichung) Gibt ein Mal} zurtick, das

verwendet wird, um den Umfang der Variation
oder Dispersion eines Satzes von Datenwerten zu
quantifizieren.

SUBSTITUTE 4 13

Erstellt eine Spalte in der Ergebnistabelle, die

einen alphanumerischen Wert durch einen anderen
alphanumerischen Wert aus einer standardmaRige oder
benutzerdefinierte Spalte der Ergebnistabelle ersetzt.

Syntax:

SUBSTITUTE ( [Results Table
column] ;' original alphanumeric
value’ ;' new alphanumeric value’;n)

Wobei Folgendes gilt:

» n (optional) ist das Auftreten des urspriinglichen
alphanumerischen Wertes, der ersetzt wird durch den
neuen alphanumerischen Wert. Wenn n festgelegt
wird, dann wird nur die n-te Instanz des Wertes
ersetzt. Andernfalls wird jede Instanz des alten
Wertes auf den neuen Wert geandert.

Beispiel: SUBSTITUTE ( [Sample
Name]; ‘STD’;’STD 00")

SUM

Gibt die Summe der Liste der Zahlen in einem Satz
zuruck.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion

Beschreibung

TAN

Gibt den Tangens eines Winkels zurlck, der als Wert
einer Spalte der Ergebnistabelle oder als eine Zahl
angegeben werden kann. Die TAN-Funktion ist auf dem
Rechner nicht verfligbar, sie kann jedoch eingegeben
werden.

Syntax:
TAN (n)
Wobei Folgendes gilt:

* nist der Winkel, der als eine Spalte der
Ergebnistabelle oder als eine Zahl angegeben
werden kann.

TEXT

Wendet Formatcodes auf eine Zahl an, um zu

andern, wie die Zahl angezeigt wird. Die Funktion

kann verwendet werden, um Zahlen in einem besser
lesbaren Format anzuzeigen oder um Zahlen, Text und
Symbole zusammen zu verwenden. Die Formatierung
kann auf Zahlen- oder Textspalten angewendet werden.
Die Formatierung kann nicht auf boolesche Spalten
angewendet werden. Die TEXT-Funktion ist auf dem
Rechner nicht verfligbar, sie kann jedoch eingegeben
werden.

Syntax:

TEXT ( [Results Table Column]; ‘format
code’)

Wobei Folgendes gilt:

» Spalte der Ergebnistabelle ist die zu formatierende
Spalte.

* Formatcode steuert, wie der Inhalt der Spalte
angezeigt wird. Siehe die Tabellen: Tabelle A-3 bis
Tabelle A-9.
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Tabelle A-1: Funktionen (Fortsetzung)

Funktion Beschreibung

TRIM 13 Entfernt zusatzliche Leerstellen aus einem Text. Alle
fiuhrenden, nachstehenden und internen Leerstellen, mit
Ausnahme derer, die Worter teilen, werden aus einer
standardmaRigen oder benutzerdefinierten Spalte der
Ergebnistabelle entfernt.
Syntax:
TRIM([Results Table column])
Beispiel: TRIM ( [Barcode])

TRUNCATE Gibt den ganzzahligen Bestandteil einer Zahl in einer

Spalte der Ergebnistabelle zurtick.
Syntax:

TRUNCATE ([Results Table column])

Tabelle A-2: Platzhalter

Platzhalter |Beschreibung
? Ein Fragezeichen (?) findet jedes einzelne Zeichen.
Beispiel: SEARCH (' ?ard'; [Component Comment];1)
2ard findet card im Text Test wild card characters (?) and (*). Die
Ruckgabeposition ist 11.
Hinweis:
Um nach einem Fragezeichen (?) zu suchen, geben Sie einen Backslash (\)
vor dem Zeichen ein.
Beispiel: SEARCH ('\?'; [Component Comment];1)
\ 2 findet 2 im Text Test wild card characters (?) and (*). Die
Ruckgabeposition ist 28.
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Tabelle A-2: Platzhalter (Fortsetzung)

Platzhalter |Beschreibung

*

Ein Sternchen (*) findet jede Zeichensequenz.
Beispiel: SEARCH (' *ard'; [Component Comment];1)

*ard findet Test wild card im Text Test wild card characters (?) and (*).
Die Rickgabeposition ist 1.

Hinweis:

Um nach einem Sternchen (*) zu suchen, geben Sie einen Backslash (\) vor
dem Zeichen ein.

Beispiel: SEARCH ('\*'; [Component Comment];1)

\* findet * im Text Test wild card characters (?) and (*). Die
Ruckgabeposition ist 36.

Formatcodes

Tabelle A-3: Jahr

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
00 bis 99 vy TEXT ([Results Table 23

Column];'yy")

1900 bis 9999 1%9%%Y% TEXT ( [Results Table 2023
Column]; 'yyyy"')

Tabelle A-4: Monat

Format Formatcode'® |Syntax Beispielergebni
s
1 bis 12 M TEXT ([Results Table 9

Column];'M")

01 bis 12 MM TEXT ([Results Table 09
Column]; 'MM"')

Jan bis Dez MMM TEXT ([Results Table Sep
Column]; '"MMM'")

18 Beim Formatcode muss die GroR3-/Kleinschreibung beachtet werden. Ein kleingeschriebenes m wird
verwendet, um Minuten zu formatieren.
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Tabelle A-4: Monat (Fortsetzung)

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
Januar bis MMMM TEXT ([Results Table September
Dezember Column]; 'MMMM")
Tabelle A-5: Tag
Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
1 bis 31 d TEXT ([Results Table 4
Column];'d")
01 bis 31 dd TEXT ([Results Table 04
Column]; 'dd")
So bis Sa ddd TEXT ( [Results Table Mon
Column]; 'ddd")
Sonntag bis dddd TEXT ([Results Table Montag
Samstag Column]; 'dddd")

Tabelle A-6: Stunden

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
S

0 bis 12 (12- h TEXT ([Results Table 9

Stunden-Uhr) Column];'h'")

01 bis 12 (12- hh TEXT ([Results Table 09

Stunden-Uhr) Column]; 'hh'")

AM oder PM AM/PM TEXT ([Results Table 9PM

(12-Stunden- Column];'h AM/PM'")

Uhr)

0 bis 24 (24- H TEXT ([Results Table 21

Stunden-Uhr) Column]; 'H'")

00 bis 24 (24- HH TEXT ([Results Table 09

Stunden-Uhr) Column]; "HH")

Tabelle A-7: Minuten

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
0 bis 59 m TEXT ([Results Table 7

Column]; 'm")
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Tabelle A-7: Minuten (Fortsetzung)

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
00 bis 59 mm TEXT ( [Results Table 07

Column] ; mm)

Tabelle A-8: Sekunden

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
0 bis 59 S TEXT ([Results Table 2
Column];'s")
00 bis 59 ss TEXT ([Results Table 02

Column];ss)

Tabelle A-9: Zahlen

e Schreibweise

Format Formatcode [Syntax Beispielergebni
s
Dezimalstellen Dezimaltrennzei | TEXT ( [Results Table .24
chen, gefolgt |Column]; ‘#.00")
von einer 0 fir
jede
erforderliche
Dezimalstelle
Null an die 0 an die TEXT ([Results Table 0,245
Einerstelle flr Einerstelle Column]; ‘0.000")
Zahlen kleiner
als eins
Prozentsatz % TEXT ( [Results Table 24 %
Column];'0%")
Tausendertrennz | # oder 0 fUr jede | TEXT ( [Results Table 12.200.000
eichen Ziffer bis zur | Column]; #, ###)
Tausenderstelle,
mit dem
erforderlichen
Trennzeichen an
der
entsprechenden
Position
Wissenschaftlich E+0 TEXT ( [Results Table 1.2E+7

Column]; ‘0.0E+0")
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Kontakt

Kundenschulung

* In Nordamerika: NA.CustomerTraining@sciex.com
* In Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

* Die Kontaktinformationen fur Lander auf3erhalb der EU und Nordamerikas finden Sie
unter sciex.com/education.

Online-Lernzentrum

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX Support

SCIEX und seine Vertretungen verfligen weltweit tGber einen Stab an voll ausgebildeten
Servicekraften und technischen Spezialisten. Der Support kann Fragen zum System oder
anderen auftretenden, technischen Problemen beantworten. Weitere Informationen erhalten
Sie auf der SCIEX Website unter sciex.com, oder verwenden Sie einen der folgenden Links,
um Kontakt mit uns aufzunehmen.

» sciex.com/contact-us

+ sciex.com/request-support

Cybersicherheit

Die aktuellsten Hinweise zur Cybersicherheit von SCIEX-Produkten finden Sie unter
sciex.com/productsecurity.

Dokumentation

Diese Version des Dokuments ersetzt alle vorherigen Versionen.

Um dieses Dokument elektronisch anzuzeigen, ist der Adobe Acrobat Reader erforderlich.
Die neueste Version finden Sie unter https://get.adobe.com/reader.

Software-Produktdokumentationen entnehmen Sie den Versionshinweisen oder dem mit der
Software mitgelieferten Software-Installationshandbuch.

Informationen zur Hardware-Produktdokumentation finden Sie in der mit dem System oder
der Komponente gelieferten Dokumentation.

Die neuesten Versionen der Dokumentationen sind auf der Website von SCIEX unter
sciex.com/customer-documents verfugbar.
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Kontakt

Hinweis: Wenn Sie eine kostenlose gedruckte Ausgabe dieses Dokuments wiinschen,
wenden Sie sich bitte an sciex.com/contact-us.
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