Erklarung zur Rangliste der Substanzen

Details zur Identifikation (Rangliste)

Apo-ldent vergleicht das gemessene Spektrum mit allen in der Referenzdatenbank hinterlegten Proben. Maximal
20 Ergebnisse der hdchsten Ubereinstimmung kénnen in der Rangliste angezeigt werden. Zum Anzeigen der
Rangliste klicken Sie bitte in der Ergebnisanzeige zur Messung auf den Hyperlink <Bewertung>.

Narne: Natriumcitrat

. NIR Ergebnis: Entspricht
Ergebnis

Bewertung: 99, 9% (soliwert 925 bis 100%)

Validierung: > Verfagbar

Danach 6ffnet sich die Ansicht mit den Details zur Identifikation. Wenn Sie die Schaltflache <Als PDF anzeigen>
auswahlen, erhalten Sie die dargestellte Tabelle im PDF-Format und kénnen sie gemeinsam mit dem Protokoll
drucken und ablegen.

An 1. Stelle (Rang 1) wird die Referenzprobe angezeigt, welche die hochste Ubereinstimmung mit der
aufgestellten Probe aufweist. Sind die Kriterien fur die Identifikation der Substanz erfiillt, wird diese griin
dargestellt.

Danach folgen rot gekennzeichnet die nachstliegenden Referenzproben. Diese werden bei der Bewertung
des gemessenen Probenspektrums nicht direkt berticksichtigt. Das bedeutet, Proben ab Rang 2 kénnen zu
keinem ,Entspricht® Ergebnis fihren, da eine andere Probe naher liegt. Bei Substanzen, welche in Gruppen
zusammengefasst werden, ist zu beachten, dass der in der Rangliste aufgefuhrte Name (Klassifikation) vom
Substanznamen abweichen kann. Es wird dann der Gruppenname angezeigt (z.B. ,Triglyceride®).

Die Ansicht dient der Nachvollziehbarkeit und Uberpriifung des Identifikationsergebnisses durch den Nutzer.
Eine Erlauterung der einzelnen Begriffe finden Sie auf der nachfolgendene Seite.

& Details zur ldentifikation X
Rang Klassifikation Proben-ID Signifikanz  Kenfidenz  Korrelation Abstand  Bewertung
1 Matriumcitrat 20862 0,9997 09997  0,9994 1,6 99,94%

2 Gentamicinsulfat 20661 0,8963 0,8142 0,9743 27 0,003

3 Gentamicinsulfat 20640 0.8647 0,6198 0,9471 58,1 0,00%

4 NOJD 2118651 0,8572 0,5635  0,6345 629 0,00%

5 Minoxidil 20879 0,8436 0,1809 0,6616 73,5 0,00%

il NO_ID 21190 08254 0,671 0,7675 953 0,00%

7 NOJD 2119081 0,8242 01283 07015 97,2 0,00%

8 Gentamicinsulfat 21081 0,819 0,1138 09367 105,5 0,00%

9 Riboflavin 20925 0.8141 0,0000 0,9301 18,3 0,00%

10 Riboflavin 20825 0,8103 0,0000 0,9497 1299 0,003

1 Thiaminchloridhydrochlerid 20366 03056 0,0000 0,6087 148,2 0,00%

12 Riboflavin 20914 0,8055 0,0000 09502 1495  0,00%

Die Liste zeigt die ermittelten Prifparameter des gemessenen Probenspektrums beziiglich der nachstliegenden
20 Referenzproben an.
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ermittelter Rang der Ubereinstimmung der zu bewertenden Messung mit den in
der Datenbank hinterlegten Referenzproben

Von Apo-ldent eindeutig unterscheidbare

Substanz oder Substanzgruppe; eine

Substanzgruppe reprasentiert mehrere

Substanzen, die von Apo-ldent nicht

eindeutig trennbar sind, jedoch fur die

Messung zur Verfuigung stehen (z.B.
»Iriglyceride®).

Diese Klassifikationen sind gelb
gekennzeichnet (mehrdeutiges
Ergebnis).

Von der HiperScan GmbH vergebene Identifikationsnummer der
Referenzproben, aus deren Spektren die Apo-ldent Referenzdatenbank
aufgebaut wurde. Detaillierte Informationen zu allen Referenzproben kénnen der
Validierungsdokumentation enthommen werden.

MaR fur den Abstand des
Messergebnisses bezogen auf den
Mittelwert der Referenzmessungen
einer Probe bzw. Klassifikation

Ausreilderbewertung

statistisches MaR fiir die Ahnlichkeit
der Ruckprojektion des Mittelwerts
der hinterlegten Referenzspektren
zur Ruckprojektion des gemessenen
Probenspektrums

Distanzmalf’ zwischen dem Mittelwert
der hinterlegten Spektren einer
Referenzprobe und dem gemessenen
Spektrum im Hauptkomponentenraum
(Mahalanobis-Distanz)

gibt die Gesamtbewertung (bezlglich
der oben genannten Kriterien) des
gemessenen Spektrums an, wie sie
auf dem Bildschirm und dem Protokoll
angezeigt wird (bzw. angezeigt wirde)

Je héher der Wert (Maximum 1),
desto naher liegt das gemessene
Probenspektrum an den hinterlegten
Referenzwerten.

Je héher der Wert (Maximum 1),
desto besser passt das gemessene
Probenspektrum in die Verteilung der
hinterlegten Referenzwerte.

Je hoher der Wert (Maximum 1), desto
héher ist die Ubereinstimmung der
Ruckprojektionen.

Je kleiner der Wert, desto naher
liegt das Probenspektrum an den
hinterlegten Referenzwerten.

Je hoher der Wert (Maximum

100 %), desto naher liegt die Probe
an den hinterlegten Referenzwerten.
Der definierte Mindestwert fir eine
Identifikation liegt bei 98 %.

Die Spezifitat einer Klassifikation ist die Richtig-Negativ-Rate. Sie bezeichnet
den Anteil der wahrend der Validierung richtig als Nicht-ldentitat klassifizierten

Spektren.

Das ist die Richtig-Positiv-Rate. Sie bezeichnet den Anteil der wahrend der
Validierung richtig als Identitat klassifizierten Spektren.

kundenservice@apo-ident.de oder telefonisch unter +49 351 212 496 33
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