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Was ist die Analytische Qualitatssicherung?

Schon seit vielen Jahren ist die Qualitatssicheringinverzichtbarer Teilbereich jedes
Industrieunternehmens. Aber jedes Qualitatssiclymsystem steht und féallt mit der Mdglichkeit, die
Qualitatseigenschaften der Produkte tberhaupt sstg messen zu kdnnen. Bei einfachen
physikalischen Messverfahren (z.B. Abmessungen Ge&richt eines Werkstlicks) mag das nicht so
offensichtlich sein, aber besonders in der analyda Chemie bringen komplexe Messverfahren oft
eine Vielzahl an Fehlermoglichkeiten mit sich, ssslauch hier eine Art Qualitatssicherung
unvermeidbar ist. Dieser Aufgabenbereich wird aliga als AQS (analytische Qualitatssicherung)
bezeichnet.

»Ziel der Analytischen Qualitatssicherung ist egyerlassige Analysenergebnisse zu gewinnen, deren
Genauigkeit ermittelt, regelmafig Uberprift und wokentiert ist* (Funk, Dammann und Donnevert,
Qualitatssicherung in der Analytischen Chemie, 2005

Besonders im regulierten Umfeld bzw. in akkredigarLaboratorien ist eine geeignete Analytische
Qualitatssicherung schon aus rechtlichen Grindenasolute Notwendigkeit.

Fehlermoglichkeiten kann man allgemein in systesnhg Fehler (z.B. falsche Lagerung oder
Konservierung) und zufallige Fehler (z.B. Detekdoigchen) klassifizieren. So gut wie jeder einzelne
Schritt in der Analytik kann verschiedene Fehlet sich bringen.

Proben- Proben-

Untersuchungs- | Probenahme Rohprobe | | ereitun aufbereitun Aufbereitete
objekt 9 9 Probe -
i Q‘ z.B. Homo- z.B. Bu
#58. Deponie genisierung Aufschluss u @ o
o] O
5|g
21T
O )
=~
Endergebnisse Auswertung Rohdaten
-
z.B. 17,5 mg/l ,;g\ W 2 "

Zur Erreichung der Ziele der AQS (siehe oben)nshier eine Kombination aus methodisch-
planerischen und empirischen Verfahren notwendigch geeignete Planung bzw. methodisches
Vorgehen lassen sich viele Fehlerquellen bereischalten. Diese erfordern Fachkenntnisse und
zZielgerichtetes Denken und bleiben daher Domarspesthend ausgebildeter Personen.



Statistisch-Mathematische Verfahren in der AQS

Demgegeniiber nitzen empirische Verfahren zur Ubknpg der Moglichkeiten einer analytischen
Methode vor allem die mathematische Statistik uiishien sehr oft nach vorgegebenem Schema
durchgefuhrt werden. Damit sind sie geradezu ptides fir den Einsatz moderner Werkzeuge der
Informationstechnologie (IT). Aus diesem Grund wolWwir uns im Folgenden besonders mit diesem
Teilbereich beschéftigen.

Zuné&chst muss man sich im Klaren sein, dass dialfaes statistischer Verfahren immer im Kontext
mit einer vorgegebenen Irrtumswahrscheinlichkeisebien sind. Es kann also mit einer gewissen
Wabhrscheinlichkeit eine sachlich falsche Aussagmtien werden. Aus diesem Grund ist neben der
korrekten Durchfiihrung eine lickenlose Dokumentagibsolut unverzichtbar.

Fir jedes angewendete Messverfahren kann manrdieleen Aufgaben der Analytischen QS in etwa
in vier verschiedene Phasen einteilen: Methodenekiiing, die Vorbereitung fiir den Routineeinsatz,
die Begleitung des Routineeinsatzes selbst sowiexterne Qualitatssicherung (z.B. Ringversuche).

In der Methodenentwicklung geht es vor allem umBkstimmung der Verfahrenskenndaten, z.B.
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« Arbeitsbereich, Bestimmungs- und Nachweisgrenzesgdunsicherheiten
« Einflusse von Aufbereitungsschritten oder Matrig&te

Die Vorbereitung fiir den Routineeinsatz ermittetinikidaten und Fehlerquellen bei einem
zukiinftigen Routineeinsatz. Bei letzterem hingeigedie regelmaRige Uberpriifung der
Analysenqualitat im laufenden Betrieb die Hauptsactazu dient vor allem die automatische Fihrung
von Regelkarten mit Warnung bei Uberschreiten damtkoll- bzw. Eingriffsgrenzen.

Zusatzlich sind Verfahren der externen QS meisgeschrieben, z.B. Ringversuche.

Wichtig ist jedenfalls, dass es immer wieder vorkeen kann (und wird), dass ein Teil oder alle
Phasen von Zeit zu Zeit wiederholt werden misseispkelsweise nach Anderungen oder
Reparaturen am Analysengerat.

Umsetzungsmaglichkeiten

Es ist leicht zu erkennen, dass die sachgerechiéugg aller Anforderungen einen erheblichen
Aufwand fiir jedes Labor darstellt. In Kombinatioit olem teilweise hohen Konkurrenzdruck in
manchen Bereichen (z.B. Umweltanalytik) ist einggtimiist effiziente und zeitsparende
Durchfiihrung eine absolute Notwendigkeit. Aus dieg&rund ist der Einsatz moderner
Computertechnologie eigentlich fast unvermeidbaer igibt es aber unterschiedliche Ansatze:

A. Birosoftware

,Office-Pakete” wie Microsoft Office oder die kostesen Alternativen OpenOffice bzw. LibreOffice
bieten vor allem im Tabellenkalkulation-Modul (zBicrosoft Excel) von Haus aus eine Vielzahl
von Werkzeugen im Bereich Statistik und Grafik, sligh gut fir die analytische Qualitatssicherung
einsetzen lassen. Viele Laboratorien entwickelbsiédrbeitsblatter fir diese Aufgaben, es gibt aber
auch geniigend vorgefertigte Lésungen, kommeraigieboten wie auch kostenlos.

Ein gravierendes Grundproblem aller ,Excel-LésurfgemLabor besteht aber auch hier, namlich die
Schwaéchen im Bereich Datensicherheit und DokumiemtaDurch die Speicherung als einzelne



Dateien und die eingeschrankten Moglichkeiten b&ugriffsschutz ist die Sicherheit gegentber
spateren Veranderungen (unabsichtlich oder voisélfzmmer ein Thema. Dazu ist auch die
automatische Dokumentation aller — zulassiger —eAmaigen nicht immer leicht und zuverlassig
realisierbar. Besonders bei Audits werden derattiggingen nicht selten in Frage gestellt.

LAufzeichnungen mussen leserlich sein, leicht wieddéfindbar, datengesichert und
datengeschutzt tiber eine definierten Zeitraum avdbet werden. Dies kann in
geeigneter elektronischer Form oder in Papierfomiolgen.

Bei fehlerbedingten Anderungen von Aufzeichnungess isichergestellt werden,
dass flr jeden Fehler nachvollziehbar Korrekturengenommen wurden.”
(Leitfaden Computer in Priflaboratorien — L 18)

B. Spezialsoftware fur AQS

Aufgrund dieser Schwéachen der Office-Anwendungerdese von verschiedenen Softwarehausern
spezialisierte Softwarepakete fur die AQS angebdd@n Pakete bieten eine mehr oder weniger
umfangreiche Ausstattung an statistischen VerfabhrehMoglichkeiten zur Dokumentation an, dazu
werden auch die Anforderungen an Zugriffsschutz Nadhvollziehbarkeit automatisch erfullt.
Haufig gibt es auch vorgefertigte Schnittstellervatgelagerten Systemen (z.B. Analysengerate mit
Datenschnittstellen) und/oder Ubergeordneten Irditionssystemen (z.B. LIMS).

C. Integration in LIMS

Noch nicht Standard hingegen ist die IntegratianAdelytischen Qualitdtssicherung in ein bereits
bestehendes Laborinformationssystem (LIMS). Tedmigsst sich das entweder durch ein direkt
vom LIMS-Anbieter erstelltes Modul realisieren o@déer durch eine sehr enge Verzahnung mit
externer AQS-Spezialsoftware (siehe oben).

In dieser Variante ergeben sich zusatzliche Varteia die im LIMS verwalteten Daten
(Untersuchungsergebnisse von Proben oder auclindiesetzten Prufmittel) direkt mit den
Ergebnissen der AQS verknipft werden kénnen undtdach sowohl Zeitersparnisse als auch
Verbesserungen der Nachvollziehbarkeit aller Datatisieren lassen. Beispiele daftr sind:

« Automatische Erfassung der AQS-Daten im Routinegmsusammen mit den ,echten”
Messdaten (z.B. Fuhrung von Regelkarten aus Stdpa#yen innerhalb der
Untersuchungsproben)

« Direkter Zugriff aus Messergebnissen auf die dashbggen AQS-Daten

« Automatische Setzung von Maflinahmen durch das LIWMES Blockierung weiterer
Messwerteingaben, wenn die Regelkarte eine AuRetrklb-Situation meldet)

« Automatische Ubertragung neuer VerfahrenskenndatBn Bestimmungs- und
Nachweisgrenzen oder Messunsicherheit) in die Glaiteh des Parameters im LIMS

« Automatische Anforderung einer Neubestimmung defaheenskenndaten, wenn im
zugehorigen Prifmittel Anderungen vorgenommen wukdeB. Austausch einer
Komponente)



