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 آناليز شيميايی:  در گزارش پردازش آماری داده ها  

نتايج به دست آمده از هرنوع آناليز و هر نوع اندازه گيری    با  )uncertaintyعدم قطعيت(  و )  errorخطا(   دو واژههميشه  

. به بيان ديگر تقريبا محال است اندازه گيری داشته باشيم که اين دو واژه در آن مصداق نداشته باشد.  مطرح می باشدهمراه و 

  . می باشد) true valueتخمينی از نتيجه واقعی(تمامی آناليزها و اندازه گيری ها نتيجه به اين ترتيب می توان گفت  

) برای هر آناليز  replicateانجام تکرار(  ) به نتايج آناليزcertaintyيکی از راهکارها برای کاهش خطا و افزايش قطعيت(

    باشد.می باشد؛ معمولا سه تکرار برای بيشتر انواع آناليزهای شيميايی و حتی دستگاهی، تعداد تکرار تاييد شده ای می

 

 آماری رايج: و مفاهيم پارامترها  

  کاربرد دارد: ميانه وميانگين دو پارامتر آماری از يک آناليز، برای يک مجموعه تکرار 

 Average (arithmetic mean, mean): X:  ميانگين 

مطابق   )snumber of replicate(بر تعداد تکرارها )N,…, X1X(مجموع نتايج تکرارهای يک آناليز  از تقسيم ميانگين

  فرمول زير به دست می آيد. 

  

  است؛ ميانگين آناليزاعداد نتايج حاصل از در بين  )central value(  ارزش ميانیتخمين برای عدد و ميانگين، يک  

  برای نتيجه آناليز مورد نظر است.   عددی محتملترين ارزش

 Median: ميانه 

  ؛ يک آناليز استهای رتکرااعداد نتايج حاصل از زش و عددی از ميان ار ميانه

  است.  يکسان ميانهاز  بزرگترو تعداد نتايج از ميانه  کوچکترتعداد نتايج 

  )distribution(توزيعاز تکرار يک آناليز، زمانی می توان به آناليز و تکرارهای آن اعتماد کرد که نتايج به دست آمده 

تعداد نتايج کوچکتر از  داشته باشند؛ يعنی مطابق شکل زير را  Guasssian يا منحنی زنگوله ایبه صورت  يکنواخت

  عادل باشد. تنتايج بزرگتر از ميانه م تعدادو ه ميان
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 نگيبرای تفاوت ميان يک مثال  )mean( و ميانه )median( : 
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  پرداخته می شود:يج يک آناليز  با کاربرد رايج در پردازش و مطالعه نتامفاهيم آماری در ادامه به 

 Precision: قتد   

در تکرار  به هم نزديک باشد؛ و نتايج تکرار يک نوع آناليزاست که  اين آناليز يک در )دقت( precisionواژه کليدمفهوم 

يا  reproducibility(  تکرارپذيری قابليت؛ به بيان ديگر به دست آيدنيز نتيجه مشابه آناليز  از آنهای بعدی 

repeatability(  داشته باشد.وجود برای آناليز  

  چيست؟ repeatability و reproducibilityتفاوت بين  -سوال

   می باشد:مطرح   آناليز تکرارهای آنمقايسه نتايج عددی دقت يک آناليز و مقايسه و  توصيفبرای  مفهوم آماری زيرسه 

Standard Deviation (SD or D or d): يا انحراف استاندارد  انحراف معيار  

Variance (واريانس): مربع انحراف استاندارد    

Coefficient of variation (CV):  واريانس ثابت  

 

 Standard Deviation (SD or D or d):  استاندارد انحراف  

عدد  از شده  نتيجه عددی هر يک از آناليزهای تکرار که )deviation(مقدار انحراف بيانی از) SDانحراف استاندارد(

از نتايج  عددی هر يک از محدوده فاصله  dيا  Dيا  SDبديهی است بزرگی باشد؛ داشته حاصل از نتايج آناليز ينميانگ 

  را نشان می دهد. )X(ميانگين

می   البته و ؛محاسبه می شود  قدرمطلقمعمولا به صورت انحراف  عددميزان دقت آناليز را مشخص می کند.  SDراين بناب

  گزارش شود. علامت منفی يا مثبت باتواند 

  

 Accuracy(صحت): closeness of measurement to true or accepted value: 

نتيجه به دست آمده از آناليز به و بزرگی عددی نزديک بودن ارزش  صحت يک آناليزيا   accuracyواژه کليدمفهوم 

می  ) آناليت (برای نمونه مورد آناليز  )accepted valueارزش تعيين شده يا پذيرفته شده() و  true valueارزش واقعی( 

  باشد.

) در بين high و زياد  lowاز نظر انواع حالات ممکن (کم  صحتو  دقت (با طرح دارت و بورد دارت) در شکل زير

  شده است. مقايسه نتايج حاصل از تکرارهای يک آناليز با هدف گذاری بر روی مرکز هدف 
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    وت هستند.بيان علمی اين دو از هم متفا درولي  به نظر می آيد؛مترادف شايد و دقت صحت اصطلاح  بيان محاوره ایدر 

  . خيلي نزديك باشد )true value(به مقدار واقعي ست كها آن accureو يك نتيجه صحيح 

  است.   بوده همراه ) error(  خطاا بآناليز  به معنی آن است کهبه بيانی ديگر اگر نتيجه آناليز صحيح نباشد، 

  بيشتراست.  آناليزت رچه خطا كمتر باشد، صحه

برای يک آناليت  معمولا سخت است، چون ارزش واقعی يک آناليز نتايج  برایبودن(صحت)  و صحيح مقدار صحيحيافتن 

    می باشد.  )unknown(معمولا به طور ناشناختهدر يک آناليز

  توصيف می شود. ) بيان و relative error(خطای نسبی ) و absolute error(خطای مطلق با عبارات يک آناليز صحت 

 Absolute Error(E):  خطای مطلق 

  برای آن آناليت است.  tx ارزش واقعی يا ارزش پذيرفته شده از ixل نتيجه يک آناليزضتفاخطای مطلق حاصل 

 

 Relative error(Er):  خطای نسبی 

 برای آن آناليت واقعیخطای مطلق به ارزش  نسبتبر اساس  همانطور که در فرمول پايين مشخص می باشد خطای نسبی

  . به دست می آيد

  

  محاسبه خطای نسبی برای مثال قبلی از کتاب اسکوگ وست: 

  

  می باشد.  تر از خطای مطلقخطای نسبی کاربردی در گزارش يک آناليز 

و يا قابل پيش بينی  کمتر يا يشتر  ب خطای نسبی ... می شود.  ) کوچکscale( يا ابعاد در اشل اجرای يک آناليزدر  -سوال

  باشد؟ نمی
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نيکوتين و    )  benzyl iso-thioureaيواوره (ت بنزيل ايزودو ترکيب    ژن درمقدار نيتروناليز  آ  صل ازنتايج عددی حا  -سوال

در نمودار زير    )analystگر مختلف (آناليز  ۴به عنوان آناليت با  رهای رسم شده در زيرابا ساخت)  B3ن  (نياسين يا ويتامي  داسي

  .و تفسير نماييدنتايج را بر اساس تفاوت در دقت و صحت مقايسه  آمده است.
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 خطا )error (  :          

از   عبارت  تجزيه  شيمي  در  بين  خطا  يااختلاف  آناليز  يک  شده   نتيجه  تعيين  ارزش   با  )accepted value(ارزش 

  مي باشد.   )true value( حقيقي

  :انواع خطا  

  مي شود:بندی ير تقسيم  سه نوع زخطا بر 

1. Determinate error: systematic errors: affects accuracy 

2. In-determinate or random error: affects precision 

3. Gross errors 

 

1. Determinate or systematic Errors 

                                                                                يا سيستماتيک     ي معين  ها خطا

  ، مشخصدر اثر عواملي  برای آناليت مورد نظر    شده  انتخاب  )analysis method(  آناليز  به روش  با توجهخطاهائي كه  

  determinate)(خطاهاي معين  ،وجود مي آينده  ب  و اجتناب ناپذيرو قابل پيش بينی و به بيانی به صورت سيستماتيک  معلوم  

  ناميده  مي شوند. 

با احتمال مساوي تغيير مي    بوده و   unidirectionalيك جهتي    (مقدار واقعی)  نسبت به ارزش حقيقيمعين  ي  خطاها  معمولا

 تكرار پذير   به صورت غالب  معينخطاهاي    تاثير دارند.  )accuracy of result( نتيجه   روی صحتاين نوع خطاها بر  د.  نكن

نادرست   درجه بندی،  زده )خورده شده يا زنگوزنه  وزنه هاي غيردقيق (  بااندازه گيري    : برای مثالو قابل پيش بيني مي باشند

آناليز  رسوبدر معرف ها، حلاليت قابل ملاحظه  يا ناپايداری شيميايی  ، ناخالصي  بورت ، واكنش جانبي در در مسير يک 

  .. خطاهای معين می باشند. حرارت دادن نمونه .تغييرات حاصل از  تيتراسيون و

  

 معينخطاي و انواع ايجاد کننده  منابع 

 )error method(  روشخطای 

 :  )(instrumental errorدستگاهابزار يا  خطای 

    )personal error(دی يا آزمايشگرخطای فر 
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  روشخطای  )error method( : 

خطای روش  در يک آناليز شود. معين خطای باعث بروز می تواند  انتخاب شده برای آناليز مورد نظرناشي از روش خطای 

مورد   آناليت  ايیخصوصيات شيمي  ودر روش آناليز    مورد استفادهمواد شيميائي  خصوصيات  مراحل روش آناليز،  متاثر از  

  .می باشددر روش آنايز به کار گرفته شده  نظر

   ) Standard Reference Material (SRM)استاندارد (  )مرجع رفرانس (  اين نوع خطا با اجرای آناليز بر روی نمونه های

کاهش    متفاوت  آناليز  روش  يکبا    نتايج  مقايسه، استفاده از نمونه بلانک و نيز  )داخلیاستاندارد  يا  خارجی  در قالب استاندارد  (

   .ف می شودو يا حذ

  چيست؟خارجی استاندارد  -سوال

  چيست؟ ی داخلاستاندارد  -سوال

  چه ويژگی هايی دارد؟ نمونه بلانک  -سوال

  

  

 دستگاه  ابزار يا خطایinstrumental error)(  : 

خطای دستگاهی شود.  خطای  باعث بروز  می تواند  اندازه گيري    مورد استفاده در روش آناليز و  وسائلابزار و  ناشي از  خطای  

دستگاه مورد استفاده (آناليز  مراحل  به کار گيری دستگاه مورد استفاده در    نحوهيا  ،  می تواند به ماهيت دستگاه مورد استفاده

    و يا به تنظيم بودن دستگاه يعنی کاليبراسيون دستگاه مربوط باشد. و ...) اندازه گيری در

  .ف می شودکاهش و يا حذآناليز هر قبل از های منظم  در زمانون دستگاه کاليبراسي  اين نوع خطا با

  دستگاه چيست؟ کاليبراسيون -سوال

 

  يا آزمايشگر ی دفر خطای)personal error:(   

می    ديدهشده اجرا در روش آناليز ) analyst(شخص آزمايش كننده  جربه تته البو  ، دقتهارتم سطح  بر اساس خطا  نوع اين 

   .شود

  .ف می شودکاهش و يا حذ  Standard Operating Process (SOP)  مسير اجرای استاندارد اين نوع خطا با رعايت نظم و
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  دند معرفی شونتوان  می به شرح زير و دسته از خطاهاد درمعين خطاهاي:  

  )  Constant Errorsثابت ( خطای  دسته از معين خطاي

  )Errors Proportional( متناسبی از دسته خطا معين  خطاي

  

  ثابت ( خطای  دسته ازمعين خطايConstant Errors( :  

اين ارزش   باقی بماند،ثابت  به صورت  ارزش مطلق  عدد يا    يک  هموارهخطا  ،  مختلف  )scale(   با ابعادنوع آناليز    در يكوقتی  

بديهی است خطای ثابت در آناليز با ابعاد کوچکتر مهمتر و قابل توجه تر از آناليز با ابعاد    .ثابت معرفی می شود  خطایيک  

ثابت می ماند  ناليز انجام شده  ) آscaleاد (با تغيير در ابع  خطای مطلقدر يک آناليز  خطای ثابت    در حضوربزرگتر می باشد.  

  د. تغيير می کن  ناليز انجام شده) آscaleاد (با تغيير در ابع بیاما خطای نس

  

 متناسبی از دسته خطا معين  خطاي )Errors Proportional(  

در نمونه،  وابسته  )  proportional( خطای متناسب  ارزش مطلق   اجزای موجود  با  يا و  ناخالصي هاي موجود  و متناسب 

با حجم نمونه تغيير مي كند ولي خطاي نسبي ثابت  بديهی است اين نوع خطا    می باشد.در نمونه مورد آناليز  اجزای مداخله گر  

  هم   درتجزيه به روش يدومتري كه جسم اكسيد كننده كلرات است ، چنانچه ناخالصي شامل برمات ويداتبرای مثال  مي ماند.  

خطای    ،ناخالصي بيشتربه دليل    ،بزرگتر  )scale(اد  ابعبا  نمونه هاي    دراين مثال  ؛رخ ميدهد  متناسب  يخطا  ،داشته باشيم

  .خواهند داشت متناسب بزرگتری
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2. In-determinate or random Error  

 يا تصادفی                                             معيننا طاهايخ 

 میدر اعداد نتيجه آناليز   تفاوتتصادفی معروف هستند، قابل پيش بينی نبوده و منجر به   نامعين يااين نوع خطاها که به 

  تواند باشد. 

می توانند مشاهده    ارزش حقيقیاز    تر يا کمتربيششامل  )  bi-directional(در دو جهت    In-determinate)نامعين(خطاهاي  

  شوند.

 

3. Gross errors 

در يک آناليز تغيير بزرگی در نتيجه ع خطا ن نواي. پيش نمی آيدو گاه   پيش می آيد خطاهای نوع سوم خطاهايی هستند که گاه 

در اجرای    فرد آزمايشگربی توجهی  معمولا اين نوع خطا وابسته به    کند.ايجاد    کمتر يا بيشتر می تواندهر يک از دو جهت  

  . به کار گرفته نشود رفته،در مسير روش آناليز از دست می باشد؛ مثلا قسمتی از رسوب يا محلول از آناليز  آناليز
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 Outlier data decision rules to confirm or reject suspected data: 

  پذيرش يا رد نتيجه مشكوك به تصميم گيری وانينق)suspected date() يا داده پرتoutlier data(  آناليزدر : 

احتمال خطاهای  کاهش يا حذف    هبوی يک نمونه در صورتی که  ر  عددی حاصل از تکرارهای يک آناليز بردر ميان نتايج  

يک يا چند    شناخته ایان    grossهای  ه دليل خطاتوجه شده باشد ممکن است ب)  معين (از هر سه نوع خطای معين شناخته شده

داده  يا  و    outlierاين داده ها داده پرت يا    .شته باشندداده به دست آمده از بقيه داده های حاصل فاصله عددی قابل توجه دا

 يا حذف  )retention(  حفظ  بهنين آماری برای تصميم گيری  اينجا می توان از قوا در    .ناميده می شود) suspectedمشکوک (

)rejection(   ا ي داده پرت  outlier  رت برنامه و تابع مشخص نيز نين در نرم افزارهای آماری به صواستفاده برد. اين قوا

  تعريف شده می باشد.

در مقايسه   بيشتر  )replicateهای (تکرارتعداد  با  يک آناليز  در  يک داده پرت    فيا حذ  حفظ  برایصميم گيری  تبديهی است  

  قابليت اعتماد بيشتری دارد.  ترتکرار کم آناليز با تعداد  همان  با

  

  وجود دارد: يا داده مشکوک داده پرت  )rejectionحفظ يا حذف (سه روش برای 

 2.5 D or 4 D 

 Q rejection test 

  2.5روش D  4ياD :  

 :مي شودمحاسبه    زيرترتيب  ه  و بشته  كاربرد دااز آناليز  دست آمده  ه  نتيجه ب  ٨تا    ۴مشكوك بين    دادهين روش براي حذف يك  ا

  شود.  داده های مشکوک جدا ازپذيرش  يا حفظ داده های قابلبايد ابتدا  -١

  X: شودمحاسبه   پذيرش يا  حفظ قابل داده های ميانگين -٢

 X-iX  =Dنيز محاسبه شود:  داده های قابل پذيرشاستاندارد برای  انحرافدر ادامه   -٣

 Dمحاسبه شود:  ٣نداردهای محاسبه شده در رديف  ميانگين انحراف استاس سپ -۴

)  ١در رديف  سبه شدها(محن داده های قابل پذيرش  انحراف استاندارد برای هر يک از داده های مشکوک از ميانگيهمچنين    -۵

  'D: محاسبه شود

) به ميانگين Dَ:  ۵ ده در رديفم(به دست آ  يج قابل پذيرشاز ميانگين نتا  نسبت انحراف هر يک از داده های مشکوک   -۶

    :محاسبه شود )D: ۴به دست آمده در رديف (انحراف استاندارد داده های قابل پذيرش 
َ


 

ميانيگن    برابر  ۴يا  برابر    ۵/٢بيش از    قابل پذيرشنتايج    ميانيگنمشكوك از  هر يک از داده هایر صورتيكه انحراف  د  -٧

درغير اينصورت   ؛شودبايد حذف  مشكوك    داده،  )۶حاصل محاسبه شده در رديف  (  باشد  پذيرشاستاندارد داده های قابل    انحراف

 شود.  حفظ بايد 

  

 



  به نام خدا  
  تهيه توسط دکتر سارا رسول امينی   ه      شيمی تجزي  -خلاصه ای از پردازش آماری داده ها در گزارش آناليز

   ١۴٠٣دوم نيمسال  ويرايش دانشکده داروسازی دانشگاه علوم پزشکی شيراز 
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  روشQ يا Qtest : 

  :مي شودمحاسبه  زيرترتيب ه بمشكوك  دادهين روش براي حذف يك ا

  تفاضل بين بيشترين و كمترين نتايج: شودمشكوك محاسبه  داده هایفتن با در نظر گر داده های حاصلدامنه  -١

  شود. محاسبه  داده به داده مشترک مورد تصميم گيریمشكوك و نزديكترين  دادهختلاف بين ا ينهمچن -٢

 ) ١(به دست آمده در رديف   داده هابر دامنه   )٢داده (به دست آمده در رديف  با نزديکترين  مشکوک داده عدد تفاوت سپس  -٣

  ناميده می شود.  Q(rejection quotient)ضريب حذف  د؛ اين عدتقسيم مي شود

بر حسب تعداد که  )  بسته به تصميم تحقيق(درصد  ٩۵يا    درصد  ٩٠با احتمالات    Qاعداد    آماربا استفاده از جدول    در انتها  -۴

   :صورت مي گيردموجود است، تصميم گيری آناليز  تکرار

  داده بر اساس اين قانون  اشد،  ب  Qد  اعدا  آمارجداول    درمتناسب    Qبيش از ارزش    ٣در رديف  به دست آمده    Q  در صورتيكه

  . شودحذف بايد درصد   ٩۵يا درصد  ٩٠ با اطمينان 

  

  دست آمده است. به شار  اع مبا چهار رقچهار داده زير  با چهار تکرار تعيين نرماليته اسيد در يک تيتراسيون  -سوال

0.1014  

 0.1102  

 0.1001 

 0.0985   

ميان اين داده ها  در  پرت يا قابل حذف    دادها  آيشخص نمائيد كه  هر يک از دو قانون تصميم گيری گفته شده مبا استفاده از  

  وجود دارد يا خير؟

 


