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مطمئن باشم كه يك ماده معدني نبود.    چيزي ديدم شبيه به يك موجود زنده، اما نمي توانم كاملاً  من شخصاً 
تر است كه همه  سادهفكر مي كنم آنچه بود انرژي اش از ماده بيشتر بود. اگر بخواهم به صورت نسبي بگويم، 

رنگ، شكل، بو، جرم، طول و   گاه ه يتك  يها، رو با ابعاد و نام  ي كه در مرز  مكن فيتوص  ياده يعنوان پد را به  زيچ
  و غيره ساده ترين چيز خواهد بود.  معلق است ره يو غ يكيتار ها،ه يعرض، خطوط، سا

  

  " زيت  پ ياستر"مروژك،  ر ياسلاووم

  ادوارد روترت  ترجمه
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  ارزيابي عملكرد و عدم قطعيت در تجزيه وتحليل شيميايي كيفي 

  ) ٢٠٢١ويرايش اول ( 

  ويراستاران: 
  بتنكورت داسيلوا (ليسبون)ريكاردو 

  استفن ال آر اليسون (انگلستان)
  

  

    تركيب گروه كاري: 
  Eurachemاعضاي  

پرتقال)   -آر. بتنكورت داسيلوا (دانشگاه ليسبون
  رئيس –

  انگلستان  –اس. آليسون (منشي) 
  فرانسه –الف. توگولا 
  اوراشيم بلغارستان –دي. ايوانووا 

  سوئد –اي. تئودورسون 
  روماني  –دانشگاه پوليتنيكا بوخارست  –اي. توتو 

  كميسيون اتحاديه اروپا  –اچ. ايمونز 
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  اوكراين  –ا. لوبرگ 
  پرتغال    –ا. پلگرينو 
  پرتقال  –پي. پريرا 

  آلمان  –آر. كائوس 
  فرانسه   –اس. لاردي فونتان 

  استراليا –آ. وسچيدر 
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با تركيب نشان داده شده    Eurachem/CITACاين سند توسط كارگروه  

در سمت راست تهيه و تدوين شده است. ويراستاران از همه سازمان ها  
و افراد قدرداني مي نمايد. همچنين افرادي كه در ارائه نظرات، مشاوره و  
و   علم  سازمان  وسيله  به  محتوا  اين  توليد  اند.  داشته  شركت  همكاري 

  د. تكنولوژي كشور پرتغال مورد حمايت واقع گردي 
  

 CITACاعضاي  
  جنوب افريقا   –الف. بوتا 

  برزيل  –الف. لورنسو 

  
  ترجمه به فارسي:

 دكتر مهدي نبي 
E-mail: mhdnabi@yahoo.com 

  دكتر سارا براتي
  ذكر شود:  زير  به صورت سند اين توصيه مي شود 

عملكرد و عدم   يابيارز: Eurachem/CITACراهنماي  بتنكورت داسيلوا و اس ال آر اليسون (ويرايشگران)  آر.
 ISBN 978-0-948926-39-6.)٢٠٢١(  يوراكم. ويرايش اول، يفي ك ييايمي ش  ل يوتحل  هي در تجز  تيقطع

    http://www.eurachem.org :سايت
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  فهرست 

  ٦  گفتار  شيپ
  ٧  دامنه كاربرد

  ١٠  مقدمه  ١
  ١٣  ي فيك هي انواع تجز  ٢
  ١٥  ي فيك هي تجز  يعملكرد برا ياب يارز  ٣

  ١٥  ي اصطلاحات كل        ١.٣
  ١٦  ي ف يك  هي عملكرد تجز ي ساز يكم        ٢.٣
  ٢١  كاذب   يمثبت كاذب و منف  ي نرخ ها ي ابيارز        ٣.٣
  ٢٧  ي ريپذ  نشيو گز  صيحد تشخ        ٤.٣

  ٢٩  ي فيك هيدر تجز نانياطم  يعبارت ها  ٤
  ٢٩  ي ملاحظات كل        ١.٤
  ٢٩  نسبت عدد احتمال        ٢.٤
  ٣٣  ن ياحتمال پس        ٣.٤
  ٣٤  ارها ي مع نانياطم تيقابل         ٤.٤
  ٣٥  نسبت ها ت يعدم قطع        ٥.٤

  ٣٨  ي فيك يا  هيتجز  جهيگزارش نت  ٥
  ٣٩  ه يو توص يريگ جهينت  ٦
  ٤٠  مثال ها  ٧

با   نييپا يريپذ  كيبا تفك ي جرم يسنج فيتوسط ط باتيترك ييشناسا ١م  ١.٧
  ٤٠  مشخصه  ي ونهايوجود  ا يداده  گاهيپا ياستفاده از جستجو 

  ٤٧  مادون قرمز  يسنج  فيخالص شده توسط ط باتيترك ييشناسا ٢م  ٢.٧
چندگانه   ياس  مونوي مجاز در ادرار توسط فن ا ريغ  ي دارو ها ييشناسا ٣م  ٣.٧
  ٥٠  ن يگزيفن جا  كي) وEMIT( يميآنز

  ٥٣  : qPCRبا ي كيولوزيدر موارد ب يانسان SRYژن  ييشناسا ٤م  ٤.٧
بر اساس   GC-MS/MSتوسط   ييآفت كش ها در مواد غذا يايبقا ييشناسا ٥م  ٥.٧

  ٥٥  ون ي ي و نسبت فراوان  يزمان بازدار 

  ٥٩  د ياس  كينوكلئ ري تكث شيبا آزما RNA SARS-COV-2 ييشناسا ٦م  ٦.٧
  ٦٢  و نسبت عدد احتمال  ياحتمال نسب ز، يب يتئور  )الف وستيپ

  ٦٢  ز يب ي تئور ١الف.

  ٦٣  ياحتمال و احتمال نسب  ٢الف.

  ٦٣  و نسبت عدد احتمال ز يب ي تئور  يشكل احتمالات نسب ٣الف.
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  ٦٥  ي حد كم كي انطباق با  يابيمرتبط با ارز  يفيك هيتجز ) ب وستيپ
  ٧٠  كتابشناسي 
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  پيش گفتار

عدم قطعيت تجزيه  بسيار كمتر از    فيابي و بيان عدم قطعيت در تجزيه شيميايي كيفيش ارز  به موضوع  متوندر  
به اين حوزه پرداخته اند    ، بعضي از نويسندگان  كه   با اين.  ]١[   شده است  پرداختهكمي (يعني اندازه گيري ها)  

بر  ، ]١١[  -] ٢[ ارزيابي عملكرد در  اراهنمايي كلي  ارزتجزيه  ي  يا  عدم قطعيت  يابي و گزارش دهي  ش كيفي 
  كمياب مي باشند. ، كيفي تجزيه 

كيفي   تجزيه عدم قطعيت هاي مربوط به نتايج  اعتباردهي شده،درحال حاضر انتظار نمي رود آزمايشگاه هاي 
دو    هر  ]١٤[  ISO 15189و    ]١٣[  ISO/IEC 17025حال،  ا اين  . ب]١٢[گزارش دهند  ارزشيابي كنند يا  را  

كيفي و كمي معتبري را به    تجزيه هاينيازمند آزمايشگاه هايي هستند كه مطمئن باشند مي توانند نتايج  
. اين  براي آزمايشگاه ها نيز بسيار مهم مي باشد   ، كيفي  ي ها  هي تجزدست آورند.آگاهي از قابليت اطمينان نتايج  

  صحيح و پاسخ را هشدار دهند محدوديت ها در تفسير نتايج   ،آن ها را قادر مي سازد، در صورت لزوم  موضوع، 
ارزيابي  بيشتر است،    كاذبوقتي كه احتمال نتايج  .  ارائه نمايند   ، به سوالات مشتري ها در مورد قابليت اطمينان

بسيار مفيد است. اين راهنما براي استفاده در هنگام ارزيابي كمي    ، كمي از قابليت اطمينان نتايج تجزيه كيفي
  درنظر گرفته شده است. ، يك تحليل كيفي در  قابليت اطمينان

استفاده    در آن   كيفي به صورت مكرر   تجزيهاست كه    تجزيه اي اين راهنما متكي به تجربيات چندين زمينه  
  . ]٧[  و راهنمايي هاي عمومي گسترده ] ١٨[  - ]١٦[  بالينيو زمينه هاي   ]١٥[مي شود مثل پزشكي قانوني  
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  دامنه كاربرد 

در تنظيم و اجراي روش هاي مناسب براي ارزيابي عملكرد روش هاي    ،اين راهنما براي كمك به آزمايشگاه ها
  شيميايي كيفي در نظر گرفته شده است.هاي  ه يتجزتجزيه كيفي و ارزيابي عدم قطعيت ها در 

براي    .تعريف شده است  »بندي بر اساس معيارهاي مشخص شده  «دستهكيفي به عنوان    هي تجز  ،در اين راهنما
به اطلاعات جهت مشخص شدن تركيبات شيميايي،    ،و رشته هاي مرتبط، به طور كلي معيارها  تجزيه   شيمي

  خواص و ساختارهاي اقلام مورد تجزيه مرتبط هستند.  

  دراين راهنما در نظر گرفته شده است: ، انواع معيارهاي زير

   از پيش    ١دسته متعلق به يك    ون آزم  قلممعيارهاي كمي كه در آن نتايج عددي براي طبقه بندي يك
  استفاده مي شود. ، تعيين شده

  و غيره.  آزمون يك معيارهاي كيفي مانند حضور يا عدم حضور يك ويژگي خاص، تغيير رنگ در 

اين راهنما زماني كه به توصيف ابزارهاي قابل دسترس براي ارزيابي عملكرد روش هاي تجزيه كيفي و ارزيابي  
اساس    بر  ،ه در اين راهنماد نتايج كيفي عدم قطعيت مي پردازد، جامع نمي باشد. ويژگي هاي عملكردي ارائه ش 

براي مثال، معيارهاي توافقي بين  و  مبتني مي باشد    ،شده  تخمين زدهيا    شده  اندازه گيري   نتايج كاذبنرخ  
،  يا نادرست  درست بندي    دسته غير از    ، ٢بر اساس مقياس هاي ترتيبي   دسته بندي   پردازش روش هاي كيفي يا  

  . نظر نمي گيردرا در 

  

   

 
1 Class 
2 Ordinal Scales 

يك مقياس ترتيبي براي   (Mohs) موهس يك مقياس ترتيبي، مقياسي از مقوله هاي منظم طبيعي است كه فاصله بين طبقه ها مشخص نيست. مقياس
 سختي معدني مي باشد.
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  اختصارها و نمادها 

اختصارها و علائم زير در اين راهنما وجود دارد. نمادهاي استفاده شده در اين سند در همه زمينه هاي علمي  
  د تعدا«به ترتيب اختصار    FNRو    FN،  طبيكه در آن كاربرد دارد، هماهنگي ندارد. براي مثال در آزمايشگاه  

  مي باشند. » نسبت منفي كاذب«و    »نتايج منفي كاذب 

  NPV  منفي كننده مقدار پيش بيني   A  يوني طيف جرمي فراواني 

  Ā   ميانگين فراواني يون طيف جرمي  

به نفع يك   احتمالات نسبي
  O(A)معني براي مثال رويداد، 

را   Aاحتمال نسبي رويداد 
  مشخص مي كند 

O(.)  

  A  شانس به نفع رويداد   AR  نسبت فراواني يون هاي طيف جرمي  
غلظت اندازه گيري شده (يا هر مقدار ديگر)  

  از قلم تجزيه اي 
C  

  P  تعداد نتايج مثبت 

  CI  فاصله اطمينان
وقوع يك رويداد، براي  احتمال

  (.)A Pاحتمال رويداد   P(A)مثال 

  A  احتمال وقوع رويداد    maxC  حداكثر غلظت قابل قبول
  (+)P  مثبتاحتمال قبلي از مورد  minC  حداقل غلظت قابل قبول

  (-)P  احتمال قبلي از مورد منفي   DOR  تشخيص  احتمال نسبينسبت 
  PC  تعداد مورد مثبت   E  بهره وري و كارايي 

  fn  تعداد نتايج منفي كاذب
(به   يمورد منف نياحتمال پس

  )ديمراجعه كن A وستيپ 
PN  

  FN  نرخ منفي كاذب به موارد مثبت
(به  مورد مثبت نيپس احتمال

  )ديمراجعه كن A وستيپ 
PP  

  PPV  مثبت   كننده  ي نيب شيپ  مقدار  fp  تعداد نتايج مثبت كاذب 
  qPCR  يكم مرازيپل رهيزنج واكنش  FP  نرخ مثبت كاذب به موارد منفي

  GC-MS  كروماتوگرافي گازي طيف سنجي
معكوس واكنش   سيرونو
  مراز يپل رهيزنج

RT-PCR  

-GC  كروماتوگرافي طيف سنجي جرمي متوالي
MS/MS  ي نسب يفراوان  RA  

راهنماي بيان عدم قطعيت در عدم اندازه  
  RN  نرمال شده  گزارشگر  GUM  گيري 

درصد براي   ٩٥حد بالاي فاصله اطمينان 
  RRنرخ نتايج  

RR.95HL  
  RR  ج ينتا نرخ

  AS  وني ياستاندارد فراوان انحراف  LC-MS  طيف سنجي جرمي-كروماتوكرافي مايع 
درصد فاصله نرخ ٩٥حد اطمينان پايين 

  SP  بودن ويژه  RR  RR.95LLاطمينان براي نتايج 

  SS  ت يحساس  RR.95LL  RR.95 ᵀᵍLLمقدار حداقل يا هدف براي 
  tRIS  يانحراف استاندارد زمان بازدار  LOD  حد تشخيص قابل اندازه گيري



9 
 

  tn  ي واقع ي منف جينتا  تعداد  LOQ  حد تعيين مقدار (كمي سازي) 
  TN  ي به موارد منف يواقع  يمنف نرخ  LR  احتمال عدد نسبت
  tp  ي مثبت واقع  جينتا  تعداد  (+)LR  احتمال نتايج مثبت  عدد نسبت

  (-)LR  احتمال نتايج منفي  عدد نسبت
به موارد   يمثبت واقع نرخ

  مثبت
TP  

  Rt  يبازدار زمان  n  تعداد نتايج منفي 
 𝑡ோ̅௜  ياربازدزمان   گنيانيم  Y  ودني شاخص

  C  u(c)استاندارد   تيقطع  عدم  ΔRn  هيپاسخ پا  ي گزارشگر نرمال شده منها زانيم
  يي جفت ها نيب رمنياسپ يهمبستگ بيضر

  W  يجرم كسر 𝜌  وني ياز فراوان
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  مقدمه ) ١

صنعتي و وضعيت سلامتي به تجزيه    اقتصادي يا منافع شخصي، مثل بهره وري  -بسياري از ارتباطات اجتماعي  
شناسايي از    پسكيفي هستند يا شامل كمي سازي    منحصراً  ها  هي تجزشيميايي بستگي دارد. تعدادي از اين  

 .باشد  ي مماهيت شيميايي 

  ،مي گردد كه كيفيت تجزيه اي حفظ  در صورتي  محافظت شوند، فقط    هاتجزيه   نيكه قرار است با ا  يمنافع
  براي استفاده مورد نظر مناسب باشد. 

  «آزمون»يا    ] ١٩[بررسي يك ويژگي و خصوصيت اسمي مي باشد    ] ١[  »٣آزمايش« در بعضي انتشارات، اصطلاح  
  براي اعتباربخشي به آزمايشگاه   ،كيفي استفاده مي شود. در استاندارد بين المللي  تجزيه براي    » كردن  «آزمون و  

  . ]٦[استفاده مي شود  كمي   همكيفي   براي تجزيه هم  »آزمايش «  عبارتاز  طبيهاي 

هنوز اجماعي حاصل   ،در ميان جوامع بين المللي مرتبط و مختلف ، تاعباربنابراين از آنجايي كه در مورد اين 
تعيين خصوصيات كيفي و اسمي در تجزيه هاي شيميايي    ي برا   » تجزيه كيفي« عبارت  اين راهنما از  ،  نشده است

  استفاده مي كند. 

يعني يك   ،رد مي باشد يك بيان ساده يا طبقه بندي شده از يك مورد يا موا ،كيفي  تجزيهكلي نتيجه  طوره ب
  بچبراي مثال، براي صادر كردن يك    . گرفته مي شود  ٥بندي   طبقه هميشه بر اساس    ،. تصميمات٤دسته بندي 

؟ آيا ماده  خيرماده كنترل شده است يا    يك  تصرفشخص در  آيا آب براي نوشيدن مناسب است؟ آيا يك  ،  كود
بندي نادرست مثل    دسته بنديدر    ؟ داردبر اساس الزامات  ساختار درستي    ،اي كه به تازگي سنتز شده است

را براي همه افراد به    ريسكهايي  ،پذيرش يك محصول در حالي كه آن ماده براي استفاده مناسب نمي باشد 
افراد حرفه اي در بخش آناليز به سختي كار مي كنند تا مطمئن شوند    ريسكهابراي كنترل اين  .  دنبال دارد

  بندي نادرست مي شود.  دستهكم  يسكهايرمنجر به  به طور قابل قبول كه روش هاي آنها 

بايد يك ارزشيابي از    اينكه،نتيجه   از نقاط،  از اين دسته در بعضي  بندي  دسته  در توسعه هر روش آزموني 
سيس يك آزمايشگاه را  أبنابراين براي اكثر اين روش ها، منطقي است كه انتظار ت  نادرست ريسك انجام شود.

استفاده از    ، مهمم. يك استثناي  نتايج نادرست داشته باشي  ريسكهاياطلاعات درمورد    داشت يا دسترسي به 
كه مناسب با    طوريه  ب  ، استاندارد شده مي باشد كه توسط گروه هاي خارج از آزمايشگاه  آزمون روش هاي  

آزمايشگاه ممكن است محدود باشد يا حتي به    . ]٢٣- ٢٢- ٢١[   - ]٢٠[ ، ايجاد شده است  هدف مورد نظر باشد 

 
3 Examination 
4 Classification 
5 Categorization 
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هميشه آزمايش را  دسترسي نداشته باشد. به هرحال، اين روشها    آزمون روش هاي  داده هاي عملكردي چنين  
طور كلي انتظار مي رود نشان دهد كه عوامل مربوطه  ه مشخص مي كنند و از آزمايشگاه ب ، با جزئيات مربوطه

كه به نوبه خود، ممكن است پارامترهاي    ، الزامات روش هاي آزمون را برآورده سازد  واقعاً   ،در حين كنترل آن 
  كافي است.  ،آزمونيي در ارتباط با هدف آكار  آزمونكنترل شده عدم قطعيت مربوطه را نشان دهد و 

موضوع تلاش هاي قابل توجهي از زمان    ، نتايج تجزيهپارامترهاي كمي يا    ه ارزشيابي عدم قطعيت هاي مربوط ب
  همچنين   ] ٢٤[  ISO Guide 98، كه با عنوان  (GUM)  »راهنماي بيان عدم قطعيت در اندازه گيري «انتشار  

JCGM  به مراتب كمتر    ،هاي كيفي  تجزيهاز طرفي ديگر، عدم قطعيت ها در    .]٢٥[  ، بوده استموجود است
به عدم قطعيت هاي    ، توجه ]٢٦[  ISO/IEC 17025مورد توجه قرار گرفته است. بعد از انتشار اولين ويرايش  

،  رد»/«تأييد هاي كيفي مثل    تجزيه چالش ها در ايجاد عدم قطعيت مرتبط با    افزايش يافته است.  ، كيفي  تجزيه 
توجه بيشتري را به خود جلب كرده    به دست آمده اند،  اين اساس   هويت يا هويت تطبيقي آناليزهايي كه بر

بسيار مرتبط هستند مثل پزشكي قانوني   ، كاذب است  ،كيفي  تجزيه ثير نتايج أبه ويژه در زمينه هايي كه ت اند.
  يا تجزيه دوپينگ. 

. به هر حال اجماع محدودي در مورد  ]٧[براي بيان عدم قطعيت در نتايج كيفي، معيارهاي متنوعي وجود دارد  
شوند  استفاده  معيارها  كدام  آزمايشگاه   ،اينكه  و  اپيدميولوژي  هاي  حوزه  دارد.  مستثني    وجود  باليني  هاي 

مفاهيم  ،هستند  باليني«كه  باليني«و    »حساسيت  باليني  »ويژگي  دقت  پارامترهاي  عنوان  به  مداوم    ، بطور 
  . ]٢٧[ استفاده مي شوند 

متفاوت    ،نتايج و عدم قطعيت مرتبط با آن  گزارش   بطور قابل ملاحظه اي در چگونگي  ،هاي كيفي و كمي   تجزيه 
گزارش مي شوند كه شامل مقدار واقعي اندازه گيري با سطح اطمينان   بازهبه عنوان يك  ،يج كمياهستند. نت

  دسته بندي با معيارهايي كه احتمال    دستهكه ويژگي هاي اسمي به عنوان يك    تعريف شده مي باشد، در حالي
نادرست  ٦درست بندي   بيان مي كند   ٧و  با    ٨گزارش مي شود كه شانس  ،را  توان    عدد  ،٩يك احتمالرا مي 

نسبي احتمالا  ،١٠احتمال معيارها  يا  ١١ت  از    يديگر  وروديتخمين زده شده    .توصيف كرد  ،تفسير اطلاعات 
امكان    ، تنوع موارد مورد مطالعه بستگي دارد. تعيين اين معيارها  به تعداد و  ،كيفيت معيارهاي گزارش شده

  ،احتمال توليد نتايج نادرستعدد  شناسايي موارد را فراهم مي كند به طوري كه روش ها بايد بهبود يابند تا  
جهت گزارش دهي عدم قطعيت نتايج    ، كيفي  تجزيه كاهش يابد. اين راهنما اصول كلي را براي ارزيابي عملكرد  

 
6 Correct 
7 Incorrect 
8 Chance 
9 Probability 
10 Likelihood 
11 Odds 
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اين راهنما در مورد    و نمونه هاي كاربردي نظريه توصيف شده را ارئه مي دهد.شرح مي دهد    ، كيفي  تجزيه 
ثير نمونه گيري  أبحث نمي كند يعني از ت  ،دادن گروهي از موارد يكسان يا بزرگتر  براي نشان  ونزمآ  قلمتوانايي  

در اين ارزيابي ها بحث نمي كند. نتايج ترتيبي را مي توان به خروجي دودويي (بله/خير) كاهش داد و روش  
راهنما اين  در  شده  استفاده  نتايج    ،هاي  تخصيص  وسيله  عنوان    دسته به  به  ترتيبي  يا    » درست« بندي 

خارج از محدوده اين راهنما    ، پردازش مي شود. روش هاي ديگر براي پردازش مقياس هاس ترتيبي  ، »نادرست«
 هستند.
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  كيفي  تجزيهانواع  ) ٢

معيارهاي   مطابق بابندي  دسته «به عنوان   ١٢طور كه در دامنه كاربرد اين راهنما ذكر شد، تجزيه كيفي  همان
چه همه اين موارد    شده است. اگر  فهرست  ]١[ چند مثال در جدول    .]٢٨[تعريف شده است    »مشخص شده

عملكرد روش    ،بسيار متفاوت به نظر مي رسند اما يك مشخصه مشترك دارند. پس از مشخص شدن معيارها
اساس   ، ساده است. اين نرخ هاي موفقيت و شكست  نسبتاً   ،بندي از نظر ميزان موفقيت يا شكست آن   دسته 

  كيفي را تشكيل مي دهد.  تجزيه اكثر معيارهاي عملكرد  

انواع مختلف معيارهاي طبقه بندي، يعني كيفي يا    ،متن اصلي  مطرح شده درهاي كيفي    تجزيه  بر اساس 
استراتژي    ٣بخش    هريك را نشان مي دهد.نمونه هايي از    ]١[ به دو دسته تقسيم مي شوند. جدول    ،كمي

  ، توضيح مي دهد. براي تجزيه كيفي  ، بندي  دستهبراي انواع مختلف معيارهاي    ، هايي را براي ارزيابي عملكرد
مانند وجود يك ماده ممنوعه كه    ،كه در آن نرخ پاسخ درست يا نادرست به يك ويژگي كمي بستگي دارد

نظر گرفته مي در  دارد، همچنين حد تشخيص  بستگي  مقدار موجود  به  (به بخش    تشخيص آن    ٣.٤شود 
  مراجعه كنيد). 

مي تواند به عنوان تبديل    ، حدي  بازهبا مقدار يا    قلمارزيابي انطباق مقدار يك ويژگي كمي از يك    گاهي اوقات،
استفاده از مقادير    طبق) در نظر گرفته شود.به يك نتيجه كيفي (منطبق يا غير من  ،يك نتيجه اندازه گيري

ديگري  به طور مفصل در راهنماي    ، براي ارزيابي انطباق  ،اندازه گيري شده و عدم قطعيت هاي اندازه گيري آنها
به تفضيل در نظر گرفته    ،راهنمااين  در    ،و بر اين اساس   ]٢٩[پوشش داده شده است    Eurachem/CITACاز  

با اين حال، ارزيابي  شرح مي دهد  (ب)    پيوست  نشده است.  براي  استفاده  از معيارهاي مورد  چگونه برخي 
 تعيين شود.   ،كيفي مي تواند براي ارزيابي انطباق كمي  تجزيهعدم قطعيت  يا عملكرد 

  بندي دستهكيفي بر اساس انواع مختلف معيارهاي  تجزيهانواع  ١جدول  
  بندي  دستهمعيار   كيفي   تجزيهمثال 

 ١٣معرف شيف محلول با تغيير رنگ پس از افزودنتشخيص آلدئيدهاي آليفاتيك در   ) ١
 مواد با مشاهده  بلورينشناسايي شكل   ) ٢
 حسي تجزيهو شراب با تجزيه  سنتجاري و شناسايي نام   ) ٣
 خالص  DNAشناسايي يك گونه بيولوژيكي با تعيين يا تشخيص يك توالي  ) ٤
  شناسايي گروه خوني انسان با مشاهده آگلوتيناسيون   ) ٥

  كيفي

 
 اغلب به عنوان كار تحليلي،   كه  ،هاي كيفي است صرفاً به اين دليل كه تجزيه شيمياييتجزيه  كيفي در اصل، حوزه وسيع تري از  ون  آزم ١٢

براي شيمي دانان    ،است. به هر حال در اين راهنما آزمونيكي از فعاليت هاي خاص در ميان بسياري از زمينه هاي    ،به آن اشاره مي شود
 اصطلاحات مترادف استفاده مي شود.   ،آنها   اتجزيه و رشته هاي مرتبط ب

13 Schiff 
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اندازه گيري   ١٤شكستهاي  جرمشناسايي باقي مانده آفت كش در ميوه با استفاده از  ) ١
 GC-MSدر  شكستها نسبي شده و فراواني 

پذيرفته   تعيين هم ارزي طيفي مادون قرمز بين يك ماده خام صنعتي جديد و قبلاً  ) ٢
 شده با استفاده از معيارهاي طول موج و شدت 

 جرمدر ادرار از يك ورزشكار با استفاده از زمان بازداري  ١٥شناسايي يك ماده ادرار آور ) ٣
 GC-MSاندازه گيري شده در  شكستهاي

اندازه گيري   شكستهايجرم با استفاده از زمان بازداري و  تشخيص يك دارو در خون ) ٤
 LC-MS درشده 

انس در واكنش كمي  ساساس شدت فلور شناسايي يك ويروس در نمونه باليني بر ) ٥
 (qPCR)زنجيره پلي مراز 

  كمي

  

   

 
14 Fragments 
15 Diuretic 
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  كيفي  تجزيهارزيابي عملكرد براي  ) ٣

  اصطلاحات كلي  ١.٣

  دسته براي روش هايي را فراهم مي كند كه به منظور    ، راهنمايي در مورد ارزيابي و بيان عملكرد  ، اين بخش
ها،  دسته    اين كه   براي نشان دادن   ، در اينجا  .)دوييبندي دو  دسته (    بندي ساده در دو دسته ارائه شده اند 

  ، بندي  دسته اين    نشانه گذاري مي شوند.، به صورت «مثبت» يا «منفي»  »هستند يا نيستند   بندي   دستهعضو  «
شامل «بالاي يك حد»، «قابل قبول»، «غير قابل قبول»، «شناسايي به عنوان» يا   ، بيشتر موقعيت هاي عملي
  . را پوشش مي دهد «حضور يك گونه خاص» 

دسته ها جامع و انحصاري فرض مي شوند تا امكان محاسبه نرخ هاي پاسخ كاذب بدون ابهام را فراهم كنند.  
بندي كرد كه به طور    دسته   ، بدان معناست كه هيچ قلم آزموني را نمي توان به عنوان عضوي از دسته سوماين  

به دست بيايد. با اين حال ممكن است يك نتيجه    ، بندي  دسته كلي مي تواند با مشخصات دقيق معيارهاي  
  بندي فراهم نكند.  دستهاعتماد كافي را در 

به    » غير منطقي«  صورتمنطقي است كه يك نتيجه آزمايش را به    لاً مكا  ،براي تحليلگر  تحت اين شرايط، 
ناكافيمعناي   كند.   قطعيت  بيشتر  گزارش  مطالعه  نيازمند  غيرمنطقي  به    ، نتايج  نتايج  گزارش    صورت براي 

شناخته    » منطقه مبهم« يا    » منطقه خاكستري«  صورتبه    ، طبيمي باشد. اين نتايج در آزمايشگاههاي    » قطعي «
  مي شوند. 

ترتيبي با  بندي مقياس  دسته مانند  ، مي توانند به دسته هاي بيشتري ،اهيم توصيف شدهفدر اصل برخي از م
. يك توسعه مفيد اين  ط داده شوند بسبراي همه دسته ها    ،بندي درست يا نادرست  دستهارزيابي نرخ هاي  

»  نادرست «يا    » درست«است كه شناسايي ساختار يا هويت (به طور رسمي يك مسئله چند دسته اي) به عنوان  
كه    ،پردازش مفصل مسئله چند دسته اي با اين حال  در اينجا فرض مي شود.    ،پردازش شود و اين رويكرد 

  فراتر از محدوده اين راهنماست. ،ممكن است شامل تخصيص همزمان يا تخصيص مربوط به چند دسته باشد 

)  ٤،  ) صحه گذاري٣،  ) توسعه روش ٢،  شرح مسئله  )١  شامل مراحل مختلفي است كه عبارتند از:  تجزيه كيفي
از طريق ك  ونآزم ناشناخته كه  نتايج ( شكل  ٥،  ترل كيفيت بررسي مي شوند نها روي اقلام    ). ١) گزارش 

  بحراني نظر    براي استفاده مورد  ، كه بايد تعيين شوند و ارزيابي تناسب تجزيه  ،خاصيتمشخصات بدون ابهام  
  ، بايد توسط روش هاي اجرايي معتبر و كنترل كيفيت كافي آزمون  ،كيفي   تجزيهاست. گزارش يك نتيجه  

اين راهنما به جزئيات    نحوه گزارش نتايج بستگي به هدف تجزيه و گيرنده گزارش بستگي دارد.   پشتيباني شود.
  اشاره نمي كند.  ، نحوه توسعه روش يا نحوه طراحي كنترل كيفيت
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  فرآيند تجزيه كيفي از توصيف مسئله تا گزارش نتايج ١  شكل

  كيفي  تجزيهكمي سازي عملكرد   ٢.٣

  تعريف مبناي ارزيابي عملكرد  ١.٢.٣
بهتر است    كيفي، محاسبه نرخ نتايج كاذب است.  تجزيهاساسي ترين راه براي كمي كردن عملكرد يك روش  

منفي  «و    »منفي واقعي «يا نرخ هاي   »مثبت كاذب« و  » مثبت واقعي«به ترتيب   ،» منفي«يا  »مثبت «با نتايج 
يا تعداد كل موارد  حال اين نرخ ها را مي توان به تعداد كل نوع خاصي از يك مورد  ا اين  گزارش شود. ب  » كاذب

  ارجاع داد.  ،يا نتايج ممكن

  ف كرد: ينرخ مثبت كاذب را مي توان به صورت زير تعر ، به عنوان مثال

به ترتيب    ncو    fp)، كه در آن  fp/ncمثبت گزارش شده اند (  ،كه به اشتباه  ، منفيكسري از موارد   ) ١
انواع    )٢(شكل    .تعداد نتايج مثبت كاذب و موارد منفي هستند  به صورت گرافيكي همپوشاني 

به    fp/ncاين مورد را نشان مي دهد.    ) ٢(از جدول    fpمختلف موارد و نتايج را نشان مي دهد.  
نشان داده    (nc)و نواحي    nc  (p∩nc = fp)  با   ، )p) نتايج مثبت (∩تقاطع (موسيله نسبت نواحي  

 نشان مي دهد.  اين مورد را  ) ٢(از جدول  FPمي شود. 

تعداد نتايج مثبت مي    p) كه  fp/pمثبت گزارش شده اند (  ،كه به اشتباه  ، كسري از نتايج مثبت ) ٢
 نشان داده شده است.  p) و p∩nc = fp( اين نرخ به وسيله نسبت بين نواحي  ) ٢(باشد. در شكل 

است،  ) ٣ شده  گزاش  مثبت  اشتباه  به  كه  نتايجي  يا  موارد  كل  تعداد  از    كسري 
(fp/(pc + nc) = fp (p + n))  ،  كهpc    وn  ،  تعداد موارد مثبت و نتايج منفي را نشان مي  به ترتيب

) و مساحت  p∩nc = fpبه وسيله نسبت بين مساحت مشخص شده (  ، اين نرخ  ) ٢(دهد. در شكل  
 نشان داده شده است. ،كل شكل

 هيتجز) توسعه روش ٢
 كيفي

 

 ) گزارش نتايج٥

) صحه گذاري روش ٣
 كيفي هيتجز

) تجزيه اقلام آزمون ٤
پشتيباني شده توسط كنترل 

 كيفيت

) ويژگي هايي كه از يك ١
 خاصيت بايد تعيين شود.
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، با تعداد نتايج مثبت،  nc، يا موارد منفي،  pcنمايش گرافيكي مثالي از همپوشاني تعداد موارد مثبت،    ٢شكل  

p  ،يا منفي ،n  نشان دهنده تقاطع گروه ها مي باشد. براي مثال،  ∩، مي باشد. علامت ،  n∩pc   در اينجا مجموعه
را نشان مي دهد.     fpو    fn  ،tp  ،tnبه ترتيب    n∩pc  ،p∩pc  ،n∩nc  ،p∩ncاي از نتايج منفي از موارد مثبت 

  تعريف مي شوند. 

  دارد، ن  تفاوتي   ،با نسبت موارد منفي در جمعيت  ، )، نرخ١(در مورد  .  بسيار مهم است  ، اين تعاريف  بين تفاوت  
به    ، ، نرخ مثبت كاذب)٣( و    ) ٢( براي مورد    ، حالا اين  مي باشد. ب  FP = fp/nc، زيرا    nc/(nc + pc)يعني  

nc/(nc+pc)  چون    ،بستگي داردFP    در جمعيت هاي حاوي  بيشترnc    بيشتر مشاهده مي شود. بنابراين، اين
از اين رو شامل تفاسير متفاوتي از    و   كيفي را به روش هاي مختلف مشخص مي كنند   تجزيه تعاريف عملكرد  
  مقادير آنهاست.

كه در    ،) به يك تعداد مشخص از موارديtn/nc، (TN  ، ) و منفي واقعيTP) ،tp/pcنرخ هاي مثبت واقعي،  
داده   ارجاع  ،هاي كيفي شناخته شده اند  تجزيه»  ه بودنو «ويژ   »حساسيت«به ترتيب به عنوان شيمي باليني 

مورد مطالعه با    مستلزم تعيين مناسب موارد   ،باليني  ه بودنتعيين حساسيت و ويژ   ). ٢(جدول  ]٧[ مي شوند  
  ] ٣٠[ يا «حساسيت تجزيه اي»    ]١[تشخيص باليني قطعي مي باشد. براي تجزيه كمي عبارت «حساسيت»  

 مفهوم متفاوتي دارد. 

  »، مقدار پيش بيني كننده مثبت«يا    » دقت« كيفي    تجزيه كه به عنوان    (tp/p)  به موارد مثبتي  ، نرخ مثبت واقعي
PPV،   مقدار پيش بيني كننده منفي «. عبارت  ]٣٠[ارجاع داده مي شوند    ، شناخته شده اند،«  NPV  ،  براي نرخ

  .tn/n)استفاده مي شود (يعني  ،منفي واقعي كه به تعداد كل نتايج منفي ارجاع داده مي شود

  با توجه به همه نتايج تعريف مي شود. (يعني   ،به عنوان كسري از هر نوع نتايج درست  ،كيفييي تجزيه  آكار
(tp+tn)/(p+n)كيفي   تجزيه هاي براي كمي سازي موفق  ،). شاخص يودن عبارت است از يك روش جايگزين

  .]٣١[) ٢جدول(
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دارد، اين اعداد به  نموارد بستگي    منفي به شيوع انواعبه تعداد موارد مثبت يا    ،چه معيارهاي ارجاع شده   اگر
براي تخمين احتمال درست بودن يك   ارائه دهند.  تنهايي نمي توانند احتمال درستي يك نتيجه خاص را 

بايد در نظرگرفته شود. اين مورد و ساير معيارهاي اطمينان در    ، نتيجه، نرخ نتيجه مرتبط و شيوع موارد نيز
  مورد بحث قرار گرفته است.  ٤در بخش   ،نتايج كيفي

  مشخصات عملكردي ديگر براي بيان كيفيت نتايج تجزيه كيفي ٢جدول  
  عبارت  مشخصات عملكردي 

  SS(  tp/pc = tp/(tp + fn) = 1 - FN، (حساسيت، TPنرخ مثبت واقعي، 
  FP  fp/nc = fp/(tn + fp) = 1 - TNنرخ مثبت كاذب، 
  SP(  tn/nc = tn/(tn + fp) = 1 - FP، (ويژه بودن، TNنرخ منفي واقعي،  
  FN  fn/pc = fn/(tp + fn) = 1 - TPنرخ منفي كاذب، 

  PPV tp/p = tp/(tp + fp)مثبت،  كننده  دقت يا مقدار پيش بيني 
  NPV tn/n = tn/(tn + fn)منفي،  كننده  مقدار پيش بيني 

  E (tp+tn)/(p+n)كارآيي، 
  Y SS(%) + SP(%) - 100شاخص يودن، 

  LR(+) TP/FPنسبت عدد احتمال نتايج مثبت،  
 LR(-)  TN/FNنسبت عدد احتمال نتايج منفي، 

  به پيوست الف مراجعه كنيد.  احتمال پيشين 
tp ،تعداد نتايج مثبت واقعي :fp ،تعداد نتايج مثبت كاذب :tn ،تعداد نتايج منفي واقعي :fn  تعداد نتايج منفي :

: تعداد موارد ncو    : تعداد موادر مثبتpc،  (tn+fn): تعداد نتايج منفي  n،  (tp+fp): تعداد نتايج مثبت  pكاذب،  
  منفي

  تعريف مرجع ارزيابي عملكرد  ٢.٢.٣
باشد   ،كيفي   تجزيه استفاده براي كمي كردن عملكرد    مورد معيارهاي   تواند ويژگي هاي ديگري داشته   .مي 

كه به عنوان  را  برخي موارد يا نمونه هايي    منفي را مي توان به روش هاي مختلفي تعيين كرد.   وموارد مثبت 
  » مثبت«براي يك مشخصه    ، يا از طريق فرمولاسيونآنها    أ مي توان به دليل منش  ، مرجع استفاده مي شوند 

تعريف شده است، مواردي    AOACاز موارد ديگري كه ممكن است وجود داشته باشد، به نحوي كه در    دانست.
  أ . برخي از نمونه ها با منش]٣٢[ دو مثبت باشند    هر تجزيه ايييدي و ديگر فنون  أاست كه از نتايج يك فن ت

  مشخص   ي كه يا خاك  هستند   مي توانند بيماراني باشند كه مبتلا به يك بيماري خاص   ، كافي از موارد مثبت
مثبت را مي توان با افزودن گونه هايي كه در يك بافت معادل اقلام تجزيه  آزمون  باشد. اقلام  مي  شده آلوده  

مانند يك آفت كش موجود در يك محصول غذايي كه سطوح بومي    ، كرد  بندي  شده شناسايي شوند، فرمول 
اگر عملكرد شناسايي با يك ويژگي كمي تغيير كند (به عنوان    آن آفت كش را تاييد كرده يا تاييد نكرده است.

امكان تعيين آن سطح را    ،مثال غلظت ماده اي كه شناسايي يا تعيين مي شود) ضروري است فرمولاسيون
فرمولاسيون يا به عنوان منفي    ،شأمنفراهم كند. يك مورد منفي همچنين مي تواند به عنوان موردي كه از  
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ييدي و فن تحليلي ديگر هر دو منفي  أفن ت « كه  نجايي  آتفسير شود. از    ،شناخته شده استمنفي    ، تعريف شده
اين تنها رويكرد    زيرا،  از موارد مثبت و منفي كاربرد جامع تري دارند ،  AOACتعاريف بين المللي    .»هستند 

بر    ،اين حال  چالش برانگيز است. با  ،از فرمول  آن  مجدد   قابل اجرا براي تجزيه اقلام پيچيده است كه توليد 
متكي است. در برخي زمينه ها، آماده سازي مصنوعي اقلام با    ، استفاده شده  تجزيه اي  فنون كيفيت خروجي  

  ، دشوار است. زيرا بافت هاي اقلام  تجزيه،مورد مطالعه و مزاحمت هاي احتمالي براي آزمون عملكرد    تناليآ
  غيرقابل پيش بيني هستند.و ناشناخته 

مانند طيف هايي كه از يك تركيب    ، ارائه شوند   ، موارد مثبت و منفي نيز مي توانند به عنوان داده هاي مرجع
شودشناخته    ،خاص يا    پس  . مي  درستي  به  تركيب  تطابق  گزارش  احتمال  شناسايي،  معيارهاي  تعيين  از 

در طيف سنجي جرمي، شناسايي مي    ، در مقايسه با اين معيارها قابل تعيين است. به عنوان مثال  ،نادرست
باشد. شانس تطابق طيف سنجي را مي    ه، فراواني يون هاي مشخص   حضور و   تواند بر اساس ارزيابي حضور يا

پيش    ،مورد بحث قرار گرفت  E2و    E1همانطور كه در مثال هاي    ، هندسيفرا  توان با آماره هاي دو جمله اي يا  
  بيني كرد. 

  گزارش عملكرد روش   ٣.٢.٣
  جداول احتمالي  ١.٣.٢.٣

كه در دامنه كار تجزيه اي تغيير قابل    تجزيهعملكرد يك روش كيفي    گزارش براي    ،يك روش بسيار راحت
نمونه اي از چنين جداول را نشان مي دهد. در اين    ٣توجهي ندارد، از طريق جدول احتمالي است. جدول  

)  ٥/ ٢٣٣( و    % ٩٩/ ٧)  ٣٠١/٣٠٠( ،  %٠/ ٣٣  )١/ ٣٠١(  ، %٩٧/ ٨)  ٢٢٨/ ٢٣٣(  به ترتيب  FNو    PP،FP  ،TN ،مثال
  هستند.%  ٢/ ١

هاي مختلف  بافتدامنه كار تجزيه اي مي تواند سطوح مختلف گونه يا ويژگي مورد مطالعه و    ،به طور معمول
مورد تجزيه را شامل شود. اين مي تواند به جداول احتمالي جداگانه براي بخشهاي مختلف دامنه كار تجزيه  

  نياز داشته باشد. ،اي

  ويژگي عملكردي دريافت كننده  منحني  ٢.٣.٢.٣
بندي كه نرخ نتايج درست و كاذب را   دسته براي تجزيه بر اساس ارزيابي يك ويژگي كمي، انتخاب معيارهاي 

از منحني هاي ويژگي عملكردي دريافت كننده    FPو    TP  معمولاً   ، متعادل مي كند  را مي توان با استفاده 
(ROC)   ) انجام داد كه جفتTP،FP  بندي (به عنوان مثال آستانه تمايز) ترسيم    دسته) را به عنوان يك معيار

هاي مختلف   مقايسه روش  براي  توانند  اين منحني ها همچنين مي  متفاوت است.  كند،  كيفي    تجزيهمي 
  اگرچه شرح دقيق اين منحني ها خارج از محدوده اين راهنماست.. ]٣١[استفاده شوند  
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يك مثال خاص از يك جدول احتمالي كه عملكرد يك روش تجزيه اي كيفي را توصيف مي كند كه   ٣جدول  
  در دامنه كار تجزيه اي ثابت باشد.  اًتوصيه مي شود تقريب

    مورد    
  كل نتايج  (nc)منفي    (pc)مثبت      

 نتيجه
  (p) مثبت
 (n) منفي

 

tp = ٢٢٨ 
fn = ٥ 

fp = ١ 
tn = ٣٠٠ 

p = ٢٢٩ 
n = ٣٠٥ 

   ٣٠١ = nc ٢٣٣ = pc  مواردكل    

  را نشان مي دهد.  ROCاز منحني هاي  شماتيك پنج نمونه  ٣شكل 

  
با تغيير معيارهاي شناسايي كمي نشان    FPو  TPكه در آن تغييرات   ROCپنج نمونه از منحني هاي  ٣شكل  

ن معيارهاي شناسايي بر نتايج  آ(نقطه آبي) يك آزمون كامل را ارائه مي دهد كه در    Aمنحني    داده شده است.
نشان دهنده روش هاي مناسب  C و    Bهستند . منحني    % ٠و    %١٠٠به ترتيب    FPو    TPثير نمي گذارد و  أ ت

نشان   Dمنحني    ارجحيت دارد.  Cبر روش  B مي باشد. در بين اين سه روش، روش    TP≥ FPهستند، كه در آن  
در آن براي تمام آستانه هاي تصميم گيري   اين يك طبقه    مي باشد.  TP = FPدهنده قطر شانس است كه 

طور مداوم ه  در نگاه اول طبقه بندي كننده بسيار ضعيفي به نظر مي رسد. ب  Eبندي مفيد نخواهد بود. منحني  
با اين حال يك تغيير ساده از نتيجه گزارش شده   نرخ مثبت كاذب را بزرگتر از نرخ مثبت واقعي نشان مي دهد.

  د. ممكن است طبقه بندي كننده مفيد واقع شو . ايجاد مي كند Cنزديك به منحني   ROCمنحني 

معيار   وقتي كه  مي كند  تغيير  نرخ مثبت كاذب  و  واقعي  نرخ مثبت  دهد كه چگونه  مي  نشان  هر منحني 
كم يا زياد به    TPسخت گيرانه موارد مثبت در ارتباط با    كمتر  گيرانه تا شناساييشناسايي از شناسايي سخت  

  ترتيب تغيير مي كند. 
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اختصار   به  زير منحني (اغلب  از عملكرد سطح  بصري  تصوير  ارائه يك  بر  به عنوان  AUCعلاوه  تواند  ) مي 
  بندي كننده استفاده شود.  دسته اي از عملكرد خلاصه

  كاذب و منفي كاذب مثبتارزيابي نرخ هاي  ٣.٣
  و جزئيات صحه گذاري   روشدامنه    ١.٣.٣

كيفي شامل تعريف الزامات عملكرد و بررسي اينكه آيا آنها برآورده مي شوند يا    تجزيهيك روش  ي صحه گذار
  ، مي باشد.خير

بندي تعريف شود (به عنوان مثال    دستهقبل از اين ارزيابي عملكرد دامنه ي تجزيه بايد به وضوح از نظر نوع 
بالاي   پنتاكلروفنل  مثال محصولات چرمي)    ) ميلي گرم در كيلوگرم  ١وجود  (به عنوان  تجزيه شده  اقلام  و 

نحوه  ،  )  GC-MS/MSفن تجزيه ايي (مثل    براي مثال   بندي نيز مشخص شود   دسته روش  توصيه مي شود  
بندي مي    دستهاستفاده از اين تكنيك (به عنوان مثال آماده سازي نمونه و شرايط دستگاهي) و معيارهاي  

بندي بايد به وضوح توصيف شوند تا تضمين شود كه داده هاي عملكرد جمع آوري    دستهمعيارهاي    باشد.
  شده براي تجزيه هاي بعدي اعمال شود.

  هاي كيفي با توجه به ملاحظات كارايي، روش تجزيه ايي به دو مرحله تقسيم مي شود.  تجزيهدر برخي از  

استفاده از يك روش وقت گير    ابباشد  يك روش غربالگري اوليه سريعتر و ارزانتر مقدماتي كه هر زمان كه لازم  
  ييد مي شود. أو گرانتر ت 

زماني انجام مي شود كه اولين نتايج ارزيابي نتايج بر خلاف آنچه مورد انتظار است ايجاد مي نمايد يا    د ييتأ
ضروري مي باشد كه  ثير بگذارد. با اين حال ارزيابي نرخ منفي و مثبت كاذب  أبتواند بر منافع فردي يا جمعي ت
نتايج مثبت مشمول تأشامل آزمون هاي غربالگري و ت  ييد  أييدي مي باشد. به عنوان مثال، زماني كه فقط 

  هستند. بررسي اينكه آيا نرخ منفي كاذب مرحله غربالگري به اندازه كافي پايين است ضروري مي باشد.

روش، براي روش هاي قابل استفاده براي اقلام مختلف (مانند محصولات غذايي    صحه گذاريباتوجه به جزئيات  
شود. انواع و تعداد اقلام آزمايش    آزمون عملكرد براي مجموعه اي نماينده از انواع اقلام    توصيه مي شودمختلف)  
  عملكرد بستگي دارد. ثير بافت تجزيه شده بر أشده به ت

  تجزيه گروه هايي از اقلام مرتبط با عملكرد  بندي مي تواند امكان پيش بيني    دستهبرخي موارد درك اصول    در
  قلم سپس عملكرد تجزيه    .تخاب و بررسي كردننماينده ا  قلم كيفي معادل را فراهم كند كه از آن مي توان يك  

  كيفي معادل تعميم داد.    تجزيهنماينده را مي توان به گروهي از اقلام مرتبط با عملكرد  
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بندي اجازه دهد، براي مطالعه عملكرد تجزيه اقلام يا ويژگي هاي مقاديري كه در    دسته اگر عملكرد تكنيك  
آن نرخ نتايج كاذب به بالاترين مقدارها مي رسد مي توان تصميم گرفت. آزمايشگاه بايد ضمن در نظر گرفتن  

  زمان و منابع موجود براي اين ارزيابي، كامل بودن ارزيابي عملكرد را مديريت كند. 

بار يك قلم آزمون    ممكن است اجراي يك استراتژي صحه گذاري قابل قبول باشد كه در آن هر  رد دربرخي موا
  جديد براي آزمايشگاه، آزمون مي شود ، كنترل هاي اضافي و خاص كيفيت تجزيه انجام مي شود. 

  استفاده از اطلاعات متون  ٢.٣.٣
انتظار مي رود اطلاعات عملكرد در    ، مورد استفاده قرار مي گيرد  تجزيه كه معمولاً  يبراي روش هاي اجراي

  توصيه مي شود   ،ي به خوبي تثبيت شدهتجزيه احوزه عمومي باشد. قبل از شروع مطالعه عملكرد يك روش  
از متن مربوطه در اين زمينه انجام شود تا اطلاعات مستقلي در مورد تناسب آن براي استفاده    ي مطالعه مناسب

  جمع آوري شود.  ، مورد نظر

توصيه مي شود با اين حال با    ، پاسخ كاذب منتشر شده  هاينرخ  ،  توان  را مي  استفاده شود. آنها  با احتياط 
معرف ها و كاركنان خاص به دست آورد و به بافت هاي نمونه خاص و سطوح مشخصه    ،استفاده از تجهيزات
است يا خير؟ به عنوان مثال اگر اقلام    هم ارزگر بايد بررسي كند كه آيا وضعيت او    تحليلاشاره كرد، بنابراين  

تمايز بين دسته ها باشند استفاده براي    دور از آستانه هاي مورد ه  مشخصداراي سطوح    ، مورد مطالعه در متون
  مسائل عملكرد شناسايي تعيين شده مي تواند در مقايسه با    ،عاري از مزاحمت باشند   و اگر بافت هاي آنها نسبتاً 

بسيار خوش بينانه باشد. بنابراين نرخ نتايج درست و    ،كه توسط آزمايشگاه تجربه مي شود »  واقعي«  تجزيه اي
در برخي موارد، مي توان پيش بيني كرد كه آيا عملكرد    به شدت به داده هاي موجود بستگي دارد.   ، كاذب

  بهتر يا بدتر از عملكرد مشاهده شده براي تجزيه كيفي در آزمايشگاه خواهد بود.   ،مشاهده شده در متون

براي بدترين سناريوها معتبر است يعني اينكه مي تواند    ، كيفي  تجزيه اگر نتيجه گيري شود كه روش اجرايي  
بدون    ،نتايج درخور هدف مورد نظر خود را توليد كند، اين روش اجرايي مي تواند براي تجزيه اقلام ناشناخته

  محدوديت استفاده شود. 

به اين موضوع مي پردازد كه چگونه مي توان معيارهايي براي تصميم گيري در مورد درخور بودن    ، ٤بخش  
  براي استفاده مورد نظر تعيين كرد.  تجزيه 

  ارزيابي انحصاري از آزمون ٣.٣.٣
از    كاذباز تعداد نتايج    را مي توان مستقيماً   FN  و   FP،  ٢كيفي ذكر شده در بخش    تجزيهصرف نظر از نوع  

  است (جدول استوار  براساس ورودي هاي كيفي    كيفي كه منحصراً  تجزيهمجموعه اي از تجزيه تخمين زد. در  
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بعيد باشد، اين    كاذباگر پاسخ هاي    ، كيفي است. با اين حال  تجزيه تنها راه تخمين عدم قطعيت    ، )، اين١
  دي آزمايش نياز دارد. به تعداد زيا ، رويكرد

پيش مي آيد    مسئله اين    ،در حالت ايده آل كم باشد   كاذب، تعداد پاسخ هاي    توصيه مي شود،  توجه به اينكه   با
  ، مطمئن شويم. كاذبكه چند نمونه بايد آزمايش شود تا به طور منطقي از يافتن تعداد غير صفر پاسخ هاي 

بديهي است كه نرخ هاي مثبت يا    )را ببينيد.  ] ٣٣[ از اطلاعات منتشر شده (به عنوان مثال فرارا و همكاران  
  . ]٦،٨،٩[و در برخي موارد حتي كمتر باشد  %٠/ ٥مي تواند تا  ، منفي كاذب

تجزيه   لازم استتعداد نمونه هايي را نشان مي دهد كه ،  ٤، جدول كاذباز احتمالات نتايج  محدوده ايبراي 
  مطمئن شويم.   كاذباز يافتن يك يا چند نتيجه   ،شوند تا حداقل در سطوح اطمينان نشان داده شده

شانس تشخيص يك يا چند    %٩٥كه براي    ازتوزيع دو جمله اي استفاده مي كند و نشان مي دهد ،  ٤جدول  
خواهد بود كه    ييشهاي آزماسه برابر بيشتر از تعداد    ، انجام شود  لازم استكه    هايي، تعداد آزمايشكاذبنتيجه  

  ايجاد مي كند.  كاذببه طور متوسط يك نتيجه 

  ١٠٠، مشخص شده است كه (به طور متوسط) براي هر  %١كاذب    با نرخ مثبت   يبراي روش   ، به عنوان مثال
كه يك نتيجه مثبت    % ٩٥  براي اطمينان  ،با اين حال  .موارد منفي، يك نتيجه مثبت مشاهده مي شود تجزيه

  آزمون روي موارد منفي انجام شود. ) ٣× ١٠٠در حدود ( ٢٩٩  بايد  ،كاذب مشاهده شود

  حداقل تعداد تجزيه براي يافتن يك يا چند نتيجه كاذب (مثبت يا منفي)   ٤جدول  
    سطح اطمينان 

  نرخ نتايج كاذب  ٩٥%  ٩٩%
٠%/٥  ٥٩٨  ٩١٩  
١% ٢٩٩  ٤٥٩  
٥%  ٥٩  ٩٠  

كافي نيست. حتي يك    ، مقايسه روش هاي مختلفبراي برآورد خوب نرخ نتايج كاذب يا  ،  ٤مقادير جدول  
نياز دارد. اين جدول  ،  ٤به پنج تا ده برابر حداقل تعداد مشاهدات ارائه شده در جدول    معمولاً  ، تخمين تقريبي

براي بررسي انطباق با نرخ هاي مختلف نتايج كاذب    ، همچنين مي تواند به عنوان حداقل تعداد تجزيه لازم
  مورد بحث قرار مي گيرد.   ادامهشود، همانطور كه در  بررسي  ،قابل قبول 

اغلب    لگر يتحلآزمايش براي يك روش اجرايي جديد،  به طور مستقيم از    ، نتايج كاذبدر تلاش براي تعيين نرخ  
مواجه مي شود.  با يك دو نظر  راهي  اجرايي معين، نرخ پاسخ كاذب مورد    ، از طرف ديگر، براي يك روش 

تجزيه    صرفاً  مي تواند غير قابل اعتماد باشد. از سوي ديگر،   ،انجام شده  هايبندي  دستهناشناخته است و بنابراين  
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ارائه نمي دهد. براي بررسي    ، تصويري واقعي از نرخ پاسخ كاذب  تا زماني كه اولين پاسخ كاذب رخ ندهد، لزوماً
تصميم    ، از قبل در مورد سطوح قابل تحمل براي دو نرخ پاسخ كاذب  ، اين مسئله، پيشنهاد مي شود كه تحليلگر

  شيتعداد آزما ن يتخم ي ممكن است برا  ي دوجمله ا  ع ي توز انتخاب شده،  نانيسطح اطم كي ي برا گيري كند. 
  استفاده شود.  ،ي كاف نانيچند پاسخ كاذب با اطم اي كي  افتني ي برا از يمورد ن يها

  جاد ي آن ا  يبرا  يتياما محدود  ستين  ، نرخ پاسخ كاذب  يبرا   ،قيرقم دق   ك ي  جادي ا  يبرا  ينيتضم  ،كرد يرو  نيا
  ش يآزما  ٥٩و پس ازانجام    قابل قبول است  ٥%  FP  كه    رديبگ   ميگر تصم  ليتحل  د ي مثال فرض كن  يبرا  . كند   يم

  جه يتوان نت  ي درآن صورت م  .شود ينم افت ي يكاذبمثبت  چ يها ، هبافت ي) با پوشش محدوده احتمال٤(جدول
  ي م  ه ي شده، توص  يصحه گزار  روش اجرايي  ت يفيكنترل ك  اري. به عنوان معستي ن  % ٥از    شتريب  FPگرفت كه  
در سطوح مشخصه مربوطه    ،) تيمشخصه هدف (به عنوان مثال آنال  ي و مواد مرجع حاو  ١٦هاشاهد   نيشود كه ب

  قرار داده شود. 

شده و   ي رينمونه گ تيجمع ي ها ي ژگيو ا ي راتييبه تغ اريبس ، كاذب  جيكه نرخ نتا د يداشته باش   اديبه   شهيهم
  دارد.    يبستگ  ،تيجمع ن يا ير ينمونه گ يبه استراتژ 

  ص يتشخ  ي نمونه برا  يتعداد كاف   ه ينرخ پاسخ كاذب كم، ممكن است تجز  براي  دهد كه   ي نشان م  ، ٤  جدول
  باشد. ي عمل ريغ ،پاسخ كاذب

  ش يآزما  ، به عنوان مثال ردي به طور گسترده مورد استفاده قرار گ  ا يارزان باشد و    ي شياساس، اگر آزما  نيبرا
  ي تجاوز نم  شيبا آزما  ،درصد   ٥  مثلاً  ،توان ابتدا ثابت كرد كه نرخ پاسخ كاذب از حد بالا  ي، مدارو  يغربالگر

كه تعداد نمونه    ي موارددر  .  مي كن  ي اصلاح م  ،شتريب   ي ها  نهتجربه با نمو  يرا در راستا  عدد  نيكند. و سپس ا
آزمون    كيآزمون ها همراه با    همه شود    يم  هيتوص،  آزمون گران است  ياجرا  اي  كم است و   نسبتاً  احتمالاً

  محاسبه شود.  مجدداً ،نرخ پاسخ كاذب ، يهر از چند گاهتوصيه مي شود اجرا شوند و  يد ييأت

  ، نرخ پاسخ كاذب  يتجرب  ن ييتع  ي ها  ت يمحدود  يبرخ  غلبه بر   ي تواند برا  ي م  ، اطلاعات موجود  ي اضير  پردازش 
  ).د ين يرا بب ٣٠٣٠٥و   ٣٠٣٠٤استفاده شود .(بخش 

  پايگاه اطلاعاتي   از يك  ارزيابي  ٤.٣.٣
در پايگاه هاي    شانسي  تصادفي يك جايگزين براي تعيين نرخ نتايج كاذب از آزمايش، مطالعات عدم تطابق  
هم    ، اين امكان  ، . در برخي مواردداده مرجع است. مانند پايگاه داده طيف هاي جرمي يا طيف هاي مادون قرمز

ارز هزاران آزمايش مي باشد. با اين حال هرچند آموزنده و قدرتمند، محدوديت فعلي اين است كه چنين پايگاه  

 
16 Blank 
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مواد    شيوعبه عنوان مثال در حالي كه    نماينده جمعيت آزمايش كننده نيستند.  هاي اطلاعاتي اغلب كاملاً
يك خواهد    تنها حاوي يكي از هر  ،يك پايگاه اطلاعاتي مرجع   ،بسيار متفاوت است  ، عموميمختلف در استفاده  

بعيد    ، مقادير به دست آمده  شود. مجدداً  منجر   مهم،  بود. اين ممكن است به برآوردهاي احتمالي داراي انحراف 
  تجزيه اين روش را براي ارزيابي عملكرد    استفاده از   E2و    E1  بزرگتر باشند. مثال هاي است بهتر از برآوردهاي  

  كيفي نشان مي دهد.

  مدل سازي داده هاي كمي  ارزيابي از  ٥.٣.٣
از آزمايش هاي    اًمنحصر  ،و يا گران قيمت  وقت گير گزينش پذير و  بسيار  هاي كيفي  ارزيابي عملكرد تجزيه  

  امكان پذير نيست.  ، انجام شده در يك آزمايشگاه

مدلهاي    ، تجزيه اي)  يبندي كمي براي نتايج كمي (مانند روش دستگاه  دستهاساس معيار    در تجزيه كيفي بر 
جزئيات بيشتري    ب   پيوست  كاذب استفاده كرد. و پراكندگي نتايج را مي توان براي تخمين نرخ نتايج درست  

اگر   مثال  عنوان  به  دهد.  مي  ارائه  روش    علامترا  در  آناليت  بازداري  زمان  مانند  مربوطه،  دستگاهي 
داراي زمان بازداري در بازه زماني    ، مزاحم  ء شانس اينكه يك جز  ،باشد زيع شده  وكروماتوگرافي، به طور نرمال ت 

  . مراجعه كنيد)  ٢٥صفحه ، ١( به مرجع سريع بازداري قابل قبول براي آناليت باشد، قابل پيش بيني است 

از آنجايي كه    ، تكيه دارد. به عنوان مثال  ،با اين حال، مدل سازي بر اعتبار فرض مدل و مقادير متغير ورودي
كم    ،نرخ نتايج كاذب را  د فرض نرمال بودن مي توان  توزيع نمي شود،به طور نرمال    ، زمان هاي بازداري نسبي

از    FNو    FP  يك راه مناسب براي تخمين  ،روش مونت كارلو  با  يتخمين زند. شبيه سازي علامت دستگاه
پراكندگي علامت دستگاهي    مدل سازي،  E5مثال    .]٨و٩[ مي باشد    ،غير نرمال دارند پارامتر هايي كه توزيع  

  نشان مي دهد. را  GC-MS/MSرا براي تخمين نرخ نتيجه كاذب شناسايي هاي بسيار گزينش پذير 

  مثال مدل سازي علامت  -١مرجع سريع 
انحراف استاندارد تخميني تكرارپذيري  ،   GC-MSتوسط    ،اگر براي شناسايي دلتامترين در روغن زيتون 

درجه آزادي، رواداري زمان بازداري براي شناسايي اين تركيب    v = 32با    ٢٠٢/٠  tRiS ،minزمان بازداري،  
𝑡ோ)  باشد:به صورت زير  د مي توان  ،در يك نمونه ± t × s୲ୖ୧) = (𝑡ோ ± 2.04 × 0.022) = (𝑡ோ ± 0.045) 𝑚𝑖𝑛 

طرفه    دو   %٩٥تزريق روزانه يك محلول استاندارد است و مقدار بحراني  زمان بازداري مشاهده شده از    𝑡ோكه  
، فاصله پذيرش براي يك  ٣٦/ min٠٥٥ برابر با    𝑡ோمي باشد. بنابراين، براي    ٣٢با درجه آزاي    tبراي توزيع  

  ٠/ ٠٥داراي زمان بازداري    ،مزاحمتدقيقه خواهد بود. با فرض اينكه يك  )  ٣٦/ ٠٥٥±٠٠٤٥/٠(  ،مونه پيك ن
و دقت  باشد  دلتامترين  از  كمتر  بازداري  هر   دقيقه  اينكه    ،دو زمان  احتمال  باشد،  بازه    در   ، مزاحممعادل 

  خواهد بود.  %٥/١ ،زمان بازداري داشته باشد  ،پذيرش 
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توزيع   با  مقدار  براي    tاين  و-٠٥/٠÷ ٠٢٢/٠(   از   tمقدار  تجمعي   (  v   .شود مي  زده    تخمين 
  T.DIS(-0.05/0.022;32;TRUE) :فرمول اكسل

  ارزيابي عملكرد آزمون كيفي وابسته به يك متغيير پيوسته : ٦.٣.٣
  راي يا تشخيص، وابستگي شديدي به احتمال تشخيص يا نرخ پاسخ كاذب ب  ١٧ييدي أتبسياري از آزمونهاي  

ت يا تعداد ذرات ماده  ظ تشخيص اغلب به غل هاينرخ ، د. براي مثالننشان مي ده  ، برخي از متغيرهاي پيوسته
  ر يگ د  وابستگي نرخ پاسخ كاذب به متغيرهاي پيوسته (يا بستگي دارد. ممكن است مدل سازي   ، مورد جستجو 

  ارزشمند باشد. )متغيرها

به كار برده مي شوند و  براي چنين مشكلاتي    معمولاً ]٣٤و  ٣٥[  ١٩و رگرسيون پروبيت   ١٨رگرسيون لجستيك 
در    رگرسيون لجستيك   . ]٣٦[شده اند    پيشنهاد  كيفيتجزيه  ) براي ارزيابي عملكرد روش هاي    هاييمثال  (با

  ، به خوبي در كتاب هاي درسي  ، . اين روش ]٣٧[است  شده  نشان داده    ، كم  نسخهتعداد    با  DNAتشخيص  
يل ارائه  صبنابراين، دراينجا به تف .در تمام بسته هاي نرم افزاري آماري موجود است مستند شده است و اساساً

  ، پيوستهاحتمال يك پاسخ دودويي را به عنوان تابعي از برخي متغيرهاي    ، رگرسيون لجستيك ساده  نشده است.
  : به صورت زير استمدل   مدل مي كند.

𝑝 = ୣ୶୮ (௕బା௕భ௫)ଵାୣ୶୮ (௕బା௕భ௫) )١-١                                                                                                  (  

  آن:   معادليا 

ln ቀ ௣ଵି௣ቁ = 𝑏଴ + 𝑏ଵ𝑥 )٢-١                                                                                               (  

  متغير پيوسته (معمولاً   x(براي مثال احتمال يك نتيجه مثبت).  احتمال مورد نظر است pكه در آن 
يك روش مناسب از داده هاي خام    ، آماري  ير بسته هاكثضرايب رگرسيون هستند. ا  1bو    0bغلظت آناليت) و  

  توجه داشته كيفي) يا از نسبت هاي محاسبه شده از تعداد نتايج را ارائه مي دهند.    يجه ت/ نتظغل  زوجهاي(
براي    امكان اعمال روش را   ،نياز ندارد. اين  تناسببه  و    ) نياز دارد ١/ ٠توالي بله/خير (ياه كه اولي فقط ب باشيد  

كه هر كدام فقط   ،(معلوم يا با اندازه گيري مستقل)طيف وسيعي از نمونه هاي آزمايشي با غلضتهاي متفاوت 
  فراهم مي كند.، يك بار تحت آزمايش كيفي قرار مي گيرند 

از رابطه برازش شده  تخمين حدود تشخيص (به زير مراجعه كنيد)    ،قرار مي شود  هنگامي كه يك رابطه بر
كه مطابق با    ،براي احتمال تشخيص  ،د مناسبحانتخاب يك    به سادگي با  ،بين غلظت و احتمال تشخيص

 
17 Confirmatory 
18 Logistic 
19 Probit 
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يك مثال عملي از رگرسيون    E4امكان پذير مي شود. مثال    مي باشد،در حال استفاده    تعريف توانايي تشخيص
  دهد.  ارائه مي ،لجستيك

  قضاوت كارشناسي   ٧.٣.٣
  ،مرجع ثالث در دسترس نمي باشد و ارزيابي عملكرداز    ، اي  وقتي كه هيچ داده اي براي عملكرد روش تجزيه 

، تحليل گر مي تواند از  امكان پذير نمي باشد   ) ٣.٣.٥و    ٣.٣.٤) يا مدل سازي (٣.٣.٣بخش  (  بر اساس تجربه 
  آيا   تا تصميم بگيرد   ،اقلام بررسي شده يا مشابه، استفاده نمايد تجربه عملياتي خود در فن دسته بندي، براي  

  روش براي كاربرد مورد نظر در خور هدف مي باشد يا خير. 

براي كاربرد مورد    ،تصميم در مورد درخور هدف بودن يك روش   ، توصيه مي شود  ،جايي كه امكان پذير است
  نظر، توسط شواهد عيني تأييد شود. 

  عوامل بسياري تحت تأثير   ،موضوع چندين مطالعه مي باشد. قضاوتها ،فرآيند فرمول بندي قضاوت كارشناسي
  . ]٣٨[ كه منجر به تخمين عدم قطعيت نتيجه مي شود، مي باشد 

  حد تشخيص و گزينش پذيري  ٤.٣
  حد تشخيص   ١.٤.٣

شرح    شود، قابل اعتماد مي  منجر به تشخيص  كه  را  كمترين غلظت يك ماده    معمولاً  ،)LODحد تشخيص (
  و مقدار اين مشخصه بر   ارزيابي يك مشخصه كمي است  مستلزم ،بندي  دستهمي دهد. براي آزمون هايي كه  

در نظر    )LOQ(  »حد كمي سازي«يا    و  )LOD(  »حد تشخيص«توصيه مي شود    ، ثير مي گذاردأ نتايج كيفي ت
توصيه مي شود  .  ]٣٠[   كيفي بررسي شود  تجزيهدر رابطه با عملكرد    ، يا كمي  كيفي و  تجزيهگرفته شده در  

  مناسب باشد. ، حوآن سط   براي استفاده مورد نظر در ، كيفي  تجزيهنتيجه 

به عنوان    را  LOQيك    ]٤٠[   ٢٠٠٩/١٥٢شماره    و  ] ٣٩[  ٢٠١٤/٥٨٩شماره    )EUتوجه: مقررات كميسيون (
 ، آماري معقول اندازه گيري شود، بارعايت معيارهاي شناسايي  يتعمحتواي آناليت كه مي تواند با قط  نكمتري«

  . ]٤١[ تعريف مي كند   »،همانطور كه در استانداردهاي بين المللي شناخته شده است 

  طور تصاعدي روي اقلامي كه حاوي سطوح به    را مي توان با اعمال روش بر  LODكيفي،    صرفاًبراي تجزيه  
به يك معيار از پيش تعيين    ، احتمال توليد نتايج كاذب  عدد   زماني كه  تا كرد    پيدا  ، هستند   ، مشخصه  كوچكتر از 
  ). ٤.٣.٣(بخش  كرد نيز استفاده  ٢٠مي توان از رگرسيون لجستيك و پروبيت  ،در اين نوع ارزيابي شده برسد.

  گزينش پذيري   ٢.٤.٣
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ميزان استفاده از يك  « به:    ،در شيمي تجزيه به كار مي رود   كه اين عبارت معمولاً  ناييبه مع  ،٢١گزينش پذيري 
.  ]٤٢[  » اشاره داردبا رفتار مشابه  ي در حضور ساير اجزا  ، درشرايط معين  ، براي تعيين آناليت ها  ، روش خاص

اين عبارت را به عنوان يك ويژگي سيستم اندازه گيري تعريف مي    )VIMواژگان بين المللي اندازه شناسي (
  . ]١[ كند 

فقط    ،شيمي  كه در  ]٤٢و٤٣[  گزينش پذير استفاده مي شود  براي تجزيه كاملاً  ،زمينه تجزيه كمي  در  ٢٢عبارت ويژه بودن  توجه:
كيفي    تجزيهزمينه    در  »ويژه بودن«استفاده جايگزين واضحي از اصطلاح  اين حال،    نادر مي توان ادعا كرد. با   موارد بسيار  در

و اصطلاح «ويژه   به معناي كلي استفاده مي شودگزينش پذيري»  «اصطلاح    ،اين راهنما  ببينيد). در  را  ٢  وجود دارد. (جدول
  ) استفاده مي شود. ٢بودن» براي اهداف ذكر شده در جدول (

با  گزينش پذيري را مي  يا چند قلم آزمون  تجزيه   توان  مزاحم  كه داراي ويژگي هاي شناخته شده يا    ، يك 
پاسخ آزمون    ،نيستند؛ اما ممكن است به احتمال زياديعني ويژگي هايي كه هدف تجزيه    ، ارزيابي كرد  ،هستند 

  را ايجاد كنند. 

  ،نتايج مثبت كاذب  ،كه به ويژه احتمال دارد ،مي توان گونه ها يا عوامل مزاحم را شناسايي كرد   ، گاهي اوقات
به طور منطقي به آمين هاي اوليه پاسخ دهند    ،آمونياك  ونهايانتظار مي رود كه آزم   ،. به عنوان مثالايجاد كند 

هر باكتري از گونه هاي عمومي    به كه  انتظار رود  ممكن است    ،براي سويه هاي باكتريايي خاص   ي آزمونها  و
  پاسخ دهد.يكسان، 

مي توان نتيجه گرفت كه اين روش    ،خوبي داشته باشد   عملكرد نسبتاً  ،در بدترين شرايط   ، كيفي  تجزيه اگر  
  معتبر است.  ،براي همه انواع اقلام

بعيد است    ،اندازگيري كرد   ،ودجگونه مزاحم مو  ماده مختلف يا هراگر چه نرخ پاسخ كاذب را مي توان براي هر  
اين به اين دليل است كه پاسخ   .كنند   يك مقدار قطعي براي گزينش پذيري ايجاد ،  مطالعات گزينش پذيري 

ب بنابراين، مطالعات    بستگي دارد.   ها  واكنش متقابل موجود در مطالعه و سطح اين گونه   ، لقوهابه گونه هاي 
كيفي در    تجزيهش  وبه عنوان فراهم كننده يك نشانه گسترده از كفايت ر  ،به بهترين وجه  ،گزينش پذيري

  گرفته مي شوند.  ردرنظ ،مواجهه با چالش هاي مختلف
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  كيفي  تجزيهعبارت هاي اطمينان در  ) ٤

  ملاحظات كلي ١.٤
منجر به محدوده اي از مقادير مي    معمولاً  ،كمي  تجزيهدر  در حالي كه بيانيه هاي عدم قطعيت اندازه گيري  

يك    نمي توانند با بندي معمولاً دسته، بيانيه هاي )فاصله عدم قطعيت گسترده يا خلوص حداقل  مانند (شوند 
توان گزارش داد كه يك مادهمحدوده   به طور كلي نمي  آناليتأت  %٩٠  ، مرتبط شوند.  يا يك  به    ، ييد است 
شيميايي  %٩٩احتمال   گونه  يا يك  دارد  پيوسته است  در  ،وجود  به هم  توالي  در عوضيك  نوعي    ، .  شكل 

  دسته ماهيت احتمالي دارد. به اين معني كه نشانه اي از احتمال صحيح بودن يك    ،اطلاعات عدم قطعيت
را نشان    ،بندي نادرست اقلامي كه كلاس صحيح آنها مشخص است  دسته بندي داده شده يا احتمالات معمول  

  مي دهد. 

گزارش    ، مي توان با نتيجه آزمون كيفي  ، صحه گذاري به دست آورد  كه مي توان از مطالعاترا  ارقام عملكردي  
) احتمال درست بودن يك نتيجه  اين حال، به طور كلي، آنها به ندرت اطلاعات مستقيمي درمورد (مثلاً  كرد. با

  دو معياري كه براي اين منظور پيشنهاد شده اند، با هدف كمك به درك و   ،كيفي مي دهند. دراين بخش
  تشريح مي شوند. ،كيفي تجزيه بيان عدم قطعيت نتايج   بهبود وضعيت حرفه در

  . اين را مي )مراجعه كنيد   Aبه پيوست  (  ] ٤[بيز استفاده مي كنند    قاعدها از انواع  جاين  معيار هاي ارائه شده در
  : براياستفاده كرد  ،توان

بندي ممكن بر    دستهبه نفع يك    ،قدرت شواهد ارائه شده توسط يك يا چند نتيجه كيفي نشان دادن  )  الف 
  . ديگري

يك    در مورد احتمال مواجهه با مقادير مختلف (واقعي) ويژگي هاي كيفي در   مناسبارتباط با اطلاعات    در  ب)
  كيفي خاص.  تجزيه توجه به يك نتيجه  بندي خاص با دستهبودن يك جمعيت، نشانه اي ازاحتمال واقعي 

  احتمال  عدد نسبت ٢.٤
نرخهاي  يا    FNو    FPكيفي، نرخ نتايج كاذب است، به ويژه    تجزيهعملكرد    گزارش پركاربرد ترين    ترين و مشهور

يك    مورد ازاين نرخ ها را مي توان در  دو  .)TN = 1-FP  ، به ترتيب (به عنوان مثال،TP  و  TNمكمل شان،  
  . LRاحتمال،  عدد نسبت  تركيب كرد:  ،مشخصه عملكرد

  : تخمين زده مي شود)  ٢معادله ( به وسيله  LR(+) ، گزارش شود  ،اگر يك نتيجه مثبت

𝐿𝑅(+) = 𝑇𝑃/𝐹𝑃 )٢                                                                                                                  (  
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LR(+)  در صورت مثبت بودن مورد، تقسيم بر   ، نسبتي از دو احتمال است. احتمال گزارش يك نتيجه مثبت  
معياري از تغيير    ،احتمالعدد  در صورت منفي بودن مورد. به طور كلي، نسبت    ، احتمال گزارش نتيجه مثبت

از نظر رياضي،    .نشان مي دهد   ،پس از مشاهده نتيجه آزمايش مثبتاحتمال مثبت بودن واقعي نمونه را  در  
مراجعه    Aبيان مي شود (به پيوست    احتمال نسبياحتمال است كه به صورت    احتمال، تغيير در عدد  نسبت  
از آنچه    ش يب  ،دهد كه احتمال مثبت بودن قلم آزمون  ينشان م  ، شيآزما  كينسبت عدد احتمال بالا از    .كنيد)

تعبير مي شود    ٢٣هدابه عنوان وزن ش   ، اين  ، گاهي اوقات  توان گفت، وجود دارد.   يم   شيكه قبل از انجام آزما
 واقعاً مثبت باشد. ، قلم آرمون  اينكه توجه به  اب ،كه با نتيجه مثبت آزمايش ارائه مي شود

  احتمال   عدد  ير نسبتفست   -  ٢مرجع سريع  
محاسبه    ) ١.٢(س   ، به وسيله معادلهPP،  باشد مثبت  واقغاً  مورد    اينكه   گزارش شود، احتمال  ، اگر نتيجه مثبت

) است كه نرخ هاي مثبت واقعي  Aتئوري معروف بيز (ضميمه    ، زير مشاهده كنيد). اين معادله  مي شود. (در 
𝑃𝑃  شرطي مي كند. تو كاذب را جايگزين احتمالا = ௉(ା)்௉௉(ା)்௉ା௉(ି)ி௉ )                                                                                           ١.٢(س   

  »احتمالات نسبي«قبل از آزمايش است. اين را مي توان به شكل    ،احتمال مثبت بودن مورد   (+)Pكه در آن  
௉௉ଵି௉௉  مراجعه كنيد). A(به پيوست  نيز بيان كرد  = ௉(ା)்௉௉(ି)ி௉ )                                                                                                   ٢.٢(س   

قبل از اعمال آزمون    ،مثبتمحاسبه يك مورد    احتمالات نسبي نشان دهنده    (-)P(+)/P، نسبت٢.٢س   در
مي    (+)LRاحتمال محاسبه شده    عدد  نسبت،  TP/FPپيشين. نسبت    احتمالات نسبييعني    استكيفي  
  باشد. 

ارائه مي شود) پس    احتمال نسبيتوضيح مي دهد كه چگونه احتمال (كه با    ،احتمالنسبت عدد  بنابراين  
به عنوان معياري از اطلاعات اضافي ارائه شده    د مي توان اين،  مي كند.  تغيير    ، از يك نتيجه آزمايش مثبت

  .ه شودنظر گرفت  توسط آزمون در
نسبت    (+)LR  ؛ پسباشد   ٠/١  پيشين  احتمال نسبي، به طوري كه  P(+) = P(-) = 0.5در حالت خاصي كه  

شيوع يكسان (يا شيوع    نشان مي دهد. به عنوان مثال، با  احتمالات پسين مثبت يا منفي بودن مورد را 
موردي    نشان مي دهد كه احتمال پسين  ١٠٠٠  (+)LRمنفي، يك نتيجه مثبت با    فرضي) موارد مثبت و

  است.  مورد ر بيشتر از احتمال منفي بودن ببرا ١٠٠٠  است،مثبت   كه واقعاً

كه درآن  ،  P(+) = P(-) = 0.5  ،به يك اندازه محتمل است  ، منفيهم موارد  ت و  موارد مثبهم  درمورد خاص كه  
P(+)    وP(-)  مي توان درك كرد كه    منفي مي باشند.  به ترتيب شيوع موارد مثبت وLR(+)    نشان مي دهد

  مراجعه كنيد).   ٢چقدر بيشتر احتمال دارد واقعي باشد تا كاذب ( به مرجع سريع  ، نتيجه مثبت گزارش شده
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يك نتيجه  ، قبل از آزمايش به يك اندازه محتمل در نظر گرفته شوند   ،به عنوان مثال اگر موارد مثبت و منفي
  باشد،كاذب  اينكه  برابر بيشتر از    ٧٣٠٠  ،به اين معني است كه نتيجه مثبت ،  ٧٣٠٠  (+)LRمثبت همراه با  

  . استواقعي 

  عبارت است از: (-)LRاگر نتيجه منفي گزارش شود، 

𝐿𝑅(−) = ்ேிே        )٣(                                                                                                          

نشان مي   (-)LR مل باشد قبل از انجام آزمايش،تبراي مورد خاص كه موارد مثبت يا منفي به يك اندازه مح 
  ا اينكه كاذب باشد.ت ،دهد كه يك نتيجه منفي چقدر بيشتر احتمال دارد كه واقعي باشد 

تركيب مي    »٢٤خيصتش  احتمال نسبي نسبت  «پارامتر    احتمال را در   عدد  دو نسبت  برخي از نويسندگان هر
𝐷𝑂𝑅  ]:٣٠[  كنند  = 𝐿𝑅(+)/𝐿𝑅(−)) 

بندي به دو بخش    دستهاين است كه اگر  )،  (-)LRيا  (+)LR(  احتمالعدد  يكي از مفيدترين ويژگي هاي نسبت  
مستقل از روش    تجزيه مستقل شواهد بستگي داشته باشد (يعني نتيجه تنها زماني گزارش مي شود كه دو  

  شواهد   بخش  هركه عدم قطعيت    LRبا ضرب    ،دو تجزيه  نتيجه هر  از   1LR)&(2،  هاي مستقل آن را تاييد كنند)
  : LR )1((LR ,(2)(تخمين زده مي شود   را كمي مي كند،

LR(1&2) = LR(1) × LR(2)                                                                                                (٤ )  

اساس   بر   ،تعيين شده  GC-MSكه به وسيله    ،محصول غذاييبه عنوان مثال اگر وجود يك آلاينده در يك  
از    (+)LR  ، ٤٩٠  برابر با  (+)LRيك    طيف جرمي با  داده هاي  و  ٩/٩٩  برابر با  (+)LRيك  با  زمان بازداري  

ابزار   هر بر  مبتني  شناسايي هاي   4.9  ،دو  × 10ସ   واقعيت    از   )٤(   معادله.  )٩/٩٩×٤٩٠  مي شود (يعني اين 
تخمين زده مي    ، با ضرب احتمالات منفرد مربوطه  ، كه احتمال همگرايي دو نتيجه مستقل   نشأت مي گيرد 

براي گزارش يك نتيجه    ، )i =1تا    mنظر گرفته شود (  بخش شواهد مستقل (مدرك مستقل) در  mاگر    .شود
بخش شواهد نشان داده     m ان مثال، يك نتيجه تنها درصورتي گزارش مي شود كه باوبه عن  ،مثبت يا منفي

  زده مي شود.   تخمين)  ٥معادله (   باشواهد مركب از بخشهاي  LRشود، 

LR = ∏ LR(୧)௠௜ୀଵ  )٥ (                                                                                                          
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را   ∏كه  متغيرها  توالي  و    ضرب  دهد  مي  از  عدد    نسبت  i(LR(نشان    است   ام iكيفي    تجزيه احتمال 
))-()i((+) or LR(i)LR( .  

برآورد مي    خيلي زياد،  يا   م كخيلي  مشترك را  احتمال    ، )٥(  معادله   ، مستقل نيستند   ،وقتي بخشهاي شواهد 
  نشان مي دهد كه چگونه احتمالات غير مستقل را مي توان تركيب كرد.  ٣، كند. مرجع سريع 

براي كاربردهاي    مي تواند چالش برانگيز باشد.  ،به ويژه براي افراد غير متخصص  ،احتمالعدد  تفسير نسبت هاي  
توصيه شده است. طبق   ،قدرت شواهد   از هي  براي ارائه يك نشانه شفا  ، ]٤٤[ ٥پزشكي قانوني، مقياس جدول  

  ٦١٠بزرگتر از    LR  نظر گرفته مي شوند كه  تنها در صورتي بسيار قوي در   ،شدهشواهد جمع آوري    ،اين جدول
  ،كلي از قدرت شواهد اگر يك نشانه    ،باشد. در اصل، اين نوع رويكرد را مي توان براي شرايط ديگر تطبيق داد 

  ، براي شناسايي نوع پليمري ميكروپلاستيك هاي جمع آوري شده از رسوبات  ،مورد نياز باشد. به عنوان مثال
ها، نتايج مرتبط  براي اين تجزيه    بسيار سختگيرانه هستند.  ،٥معيارهاي ارائه شده درجدول    ،پايش محيطيدر  
TP% ٩٥  كافي مي باشد (يعني با يك   ،١٩بيشتر از    (+)LRبا   𝐹P  % ٥  و   ≤ از آنجايي كه آلودگي پس از    ،)≥

  . ]٤٥[مشخص مي شود   ، شناسايي بسياري از ذرات از چندين نمونه

  احتمال بخشهاي شواهد غير مستقل  - ٣مرجع سريع 
B  ،P(𝐴و   A احتمال دو رويداد مستقل  ∩ 𝐵) تخمين زده مي شود ١.٣س  معادله  ، با .  𝑃(𝐴 ∩ 𝐵) = 𝑃(𝐴)𝑃(𝐵) )                                                                                    ١.٣(س    

ايجاد يك نتيجه مثبت از    ،به عنوان مثال  .هستند   Aو    B  ياحتمالات رخدادها  P(B)و    P(A)كه در آن  
  ). TPتجزيه يك مورد مثبت (يعني يك 

تعيين مي    ٢.٣س   معادله  با  ،دو رويداد  احتمال همزماني هر   ،باشند مرتبط  ،  P(B)و    P(A)با اين حال اگر  
𝑃(𝐴  .مي باشد  Aتوجه به وقوع رويداد   با Bرويداد  ، كه شامل احتمال شرطي ٢.٣س  شود. ∩ 𝐵) = 𝑃(𝐴)𝑃(𝐵ǀ𝐴) الف)                                                                                  ٢.٣(س     

𝑃(𝐴  يا به صورت معادل:  ∩ 𝐵) = 𝑃(𝐵)𝑃(𝐴ǀ𝐵) ب)                                                                               ٢.٣(س    

ABr ،𝑃(𝐴 > 0يا    ABr < 0به ترتيب    با  براي همبستگي مستقيم يا معكوس، مرتبط  ∩ 𝐵)    به ترتيب بزرگتر
  مستقل هستند. ، Bو  Aيا كوچكتر از مواردي خواهد بود كه 

محتمل ترين نتيجه (به  اگر  نتيجه را ايجاد كند،    تنها مي تواند يكي از دو   ، چه تعيين يك ويژگي دودويي  رگا
مي توان تصميم گرفت كه به جاي گزارش معادل شفاهي    ،پايين همراه باشد   LRعنوان مثال، بله يا خير) با  

  LR  باشد و  ٥١٠(مثلاً)  مربوطه بزرگتر از    LRاگر    ، . به عنوان مثال شود، نتيجه غير قطعي گزارش  ٥جدول  
تر نتيجه، مثبت    ،غيرقطعي گزارش شود  ،پايين  اين    منفي گزارش   يامي توان تصميم گرفت كه يك  شود. 
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.  ديگر تنظيم كرد  يا هر مقدار  ١٩  ، ٥١٠را مي توان بسته به هدف تجزيه، زير    LRمنطقه خاكستري براي مقدار  
ثير مرتبط  أ ت  ، در صورتي مفيد است كه نتايج مثبت كاذب و منفي كاذب  ، گزارش يك نتيجه به عنوان غيرقطعي

بسيار جدي تر از نتايج منفي    ، كاذب  هاي ورزشكار، مثبت  رداشته باشند. هنگام آزمايش مواد دوپينگ در ادرا
نتيجه مي تواند منفي گزارش    ،مي كند اگر هيچ شواهدي از دوپينگ مشاهده نشد   پيشنهاد كاذب است كه  

هم نتايج مثبت كاذب و هم نتايج    ،با اين حال  .]٩  و   ٤٦[شود (يعني هيچ شواهدي از دوپينگ وجود ندارد)  
مسئله ساز باشند كه پيشنهاد مي كند يك تطابق مثبت    ان مادر  مي توانند براي شناسايي پدر و   ، منفي كاذب

  . ]٤٧[گزارش نشود  قطعي   »بدون تطابق «به صورت  ،پايين LRبا 

وپايي مؤسسه علوم پزشكي  توسط شبكه ار  ،تفسير نسبتهاي عدد احتمال پيشنهاد شده براي علوم پزشكي جنايي   ٥جدول 
  قانوني 

  مقدار نسبت عدد احتمال  هم ارزي شفاهي 
 ١  يافته ها از يك پيشنهاد نسبت به ساير پيشنهادها پشتيبانب نمي كند. 

٢-١٠  پيشنهاد ديگر. پشتيباني ضعيف از يك پيشنهاد نسبت به   
١٠-١٠٠  پشتيباني متوسط از يك پيشنهاد نسبت به پيشنهاد ديگر.   

١٠٠-١٠٠٠  پشتيباني نسبتاً قوي از يك پيشنهاد نسبت به پيشنهاد ديگر.   
١٠٠٠-١٠٠٠٠  پشتيباني قوي از يك پيشنهاد نسبت به پيشنهاد ديگر.   

١٠٠٠٠-١٠٠٠٠٠٠  پيشنهاد ديگر. پشتيباني بسيار قوي از يك پيشنهاد نسبت به    
< ١٠٠٠٠٠٠  قويترين پشتيباني از يك پيشنهاد نسبت به پيشنهاد ديگر.   

  احتمال پسين  ٣.٤
اگر اطلاعات قابل اعتمادي در مورد شيوع يك ويزگي خاص وجود داشته باشد (به عنوان مثال جمعيتي با  

مبني    PPمرتبط با نتيجه آزمايش را مي توان به احتمال    (+)LRشيوع كاملاً مستند از يك بيماري خاص)،  
بر مثبت بودن قلم آزمون شده با توجه به نتيجه آزمايش مثبت، تبديل كرد. اين به عنوان يك احتمال پسين 
شناخته مي شود و با استفاده از تئوري بيز (پيوست الف) تخمين زده مي شود. يك شكل از اين تئوري، با  

  احتمال به صورت زير است:  عدد استفاده از نسبت 

𝑃𝑃 = ು(శ)ು(ష)௅ோ(ା)ು(శ)ು(ష)௅ோ(ା)ାଵ )٦        (                                                                                                  

اينجا   (قبلي)احتمالات    (-)Pو    (+)Pدر  آزمون،    پيشين  از  قبل  موجود  اطلاعات  يعني    PNو    PPهستند، 

اطلاعات پسين هستند. با در نظر گرفتن مثال قبلي از آناليز يك آلودگي در يك محصول مواد غذايي توسط  
MS -GC    كه در آن نتيجه مثبت با يكLR(+)    ٠/ ٥، با فرض اينكه  ٤/ ٩×٤١٠از) = -P(+)=P(  ،PP  ،٩٩/ ٩٩٨%  

  مي شود. 



34 
 

1))+410×(4.9/410×PP=4.9 (  

به وسيله معادله زير  ،  PNاگر يك نتيجه منفي گزارش شود، احتمال پسين نمونه اي كه در واقع منفي بوده،  
  تخمين زده مي شود: 

𝑃𝑁 = ು(ష)ು(శ)௅ோ(ି)ು(ష)ು(శ)௅ோ(ି)ାଵ )٧        (                                                                                                  

شيوع موارد مثبت و منفي را بيان مي كند. به طور كلي،    (-)Pو   (+)P .) مي باشد ٦معادله شبيه معادله ( اين  
بندي گزارش شده مربوط مي شود، احتمال پسين را مي توان به    دستهاز انجايي كه احتمال پسين به يك  

در نظر گرفت. استفاده از احتمالات پسين در عمل    ،عنوان معياري از احتمال درست بودن مقدار گزارش شده
اگر چه    در دسترس نيستند.  ، دشوار است. گاهي اوقات احتمالات قبلي به اندازه كافي مناسب و قابل اعتماد

برخي از نويسندگان پيشنهاد كرده اند كه مي توان با فرض اينكه نتايج مثبت و منفي به يك اندازه محتمل  
هميشه معقول نيست. گاهي اوقات به ويژه در    P(+)/P(-) =1ه  بر اين نگراني غلبه كرد به طوري ك   ،هستند 

قانوني، ممكن است   از دانش موارد غير مرتبط    تاحتمالا  استنتاجكادر پزشكي  قبلي براي يك مورد خاص 
) مي تواند خلاصه مفيدي از اطمينان  ٤.٢احتمال (بخش  عدد  نامناسب باشد. درچنين مواردي، يك نسبت  

  نتيجه آزمايش، بدون نياز به تعيين احتمالات قبلي ارائه دهد. ارائه شده توسط يك 

در برخي از زمينه ها مانند علوم پزشكي، در نظر گرفتن شيوع يك بيماري يا ويژگي در تصميم گيري در مورد  
نتايج تجزيه اي كيفي مي تواند براي تشخيص بسيار مهم باشد. تشخيص بيماري يا وضعيت باليني بر اساس  

محل و شدت درد، سن و جنسيت، رفتارهاي   ،باليني نيز بر اطلاعات اضافي مانند رنگ مخاط تجزيه اي  نتايج
  پرخطر و غيره تكيه خواهد داشت.

  PNيا    PPسهم اين اطلاعات در تصميم گيري نهايي در مورد نتيجه مشاهده نشده را مي توان با محاسبه  
نسبتاً نمي دهند،  انجام  را  به طور معمول اين محاسبات  پزشكان  اگر چه  داد،  انتظار مي رود هنگام    نشان 

نتيجه   اساس  بر  كلآتشخيص  اهميت  از  معيارها  ي  زمايش  اين  مورد  در  بيشتر  جزئيات  باشند.  آگاه  شيوع 
  . ]٤،٨،٩[درفهرست كتاب ارائه شده است 

  قابليت اطمينان معيارها ٤.٤
اطمينان   قابليت   PN يا   PP،  LRقابليت  به  شده  براي    اطمينانمحاسبه  و  شده  گرفته  نظر  در  نتيجه  نرخ 

تعداد آزمون هاي    ٤جدول    بستگي دارد.  ، هر احتمال قبلي استفاده شده  احتمالات پسين به قابليت اطمينان
مورد نياز براي تشخيص قابل اعتماد يك يا چند پاسخ كاذب در احتمالات مختلف پاسخ كاذب را نشان مي  

  . مراجعه كنيد)  ٣.٣.٣به موارد بيشتري نياز دارد (به بخش   دهد. كمي سازي قابل اعتماد چنين نرخي معمولاً
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زمون را پوشش  آتعداد موارد مورد مطالعه ممكن است نياز به افزايش بيشتر داشته باشد تا دامنه كامل روش  
بررسي شود.    ، زمايش مواد غذايي ممكن است لازم باشد چندين بافت غذايي مختلفآبه عنوان مثال، در  ،  دهد 

مي تواند كمي كردن نرخ هاي   ،كيفي در نظر گرفته مي شود   تجزيهمدل سازي يك علامت دستگاهي كه در 
  بستگي دارد.   ،نتايج كاذب پايين را امكان پذير كند اما به كفايت داده هاي ورودي و الگوريتم مدل سازي

براي تعريف تعداد مواردي (از    ٤مي توان از جدول    ،بسيار متناقض   (-)Pو    (+)Pاز    PNيا    PPبراي تعيين  
كيفيت داده هاي ورودي براي تخمين اين معيارها زماني    جمعيت هدف) استفاده كرد كه بايد مطالعه شوند.

معيارهايي كه قدرت اطلاعات محاسبه شده را كمي   كه قسمت هاي مختلف شواهد با هم تركيب مي شوند و
  مي كنند، حياتي تر است.

معيارهاي ارائه شده با احتياط مورد استفاده قرار گيرند و جزئيات مربوط به داده هاي    ،توصيه مي شودبنابراين  
ورودي، نحوه استفاده از نتيجه گزارش شده و پيامدهاي مربوطه را در نظر داشته باشيد. تفسير بيش از حد  

مفيد    ، كيفي خاص  تجزيه مي تواند به اندازه ناديده گرفتن محدوديت هاي يك    ،كيفي  تجزيه داده هاي عملكرد  
  باشد. 

  عدم قطعيت نسبت ها  ٥.٤
كه به تعداد آزمايش هاي مورد استفاده براي تعيين آنها بستگي دارد، مي   ،كيفيت آماري نرخ نتيجه تخميني

همچنين به عنوان    ،بيان شود. اين فاصله اطمينان  ،، براي نرخ محاسبه شدهCIتواند به صورت فاصله اطمينان،  
قطعيت شرطي شناخته مي شود  اطمينان    ، كه معمولاً) ]١٨[از    ٤.٤.٦(  ،عدم  ) CI  %٩٥(   %٩٥براي سطح 

نشان مي دهد كه مقدار     SSگسترده براي حساسيت    % ٩٥محاسبه مي شود. به عنوان مثال، فاصله اطمينان  
مي تواند بسيار متفاوت از تخمين باشد. همين منطق را مي توان براي ساير نرخ هاي نتيجه مانند    SSواقعي 

SP  .از روي هر نوع دانش قبلي از جمعيت موارد، تخمين زده    ،از آنجايي كه نرخ هاي نتيجه  نيز اعمال كرد
  ورد شده را مشخص مي كند.آاين فواصل فقط كيفيت عملكرد تجزيه اي بر ،نمي شوند 

  ، ]١[ تا حدي مشابه آنچه در اندازه گيري عدم قطعيت بسط يافته اتفاق مي افتد    %٩٥تفسير فاصله اطمينان  
باشد. اطمينان    مي  مقدار    %٥احتمال    (CI)  % ٩٥براي فاصله  نتيجه   » واقعي « وجود دارد كه  از    ،نرخ  خارج 
براي نرخ تعيين شده تجربي، عدم قطعيت   ، %٩٥فاصله اطمينان   باشد. به طور مشابهفاصله اطمينان محدوده 

  آماري را براي نرخ محاسبه شده فراهم مي كند. 

مورد از    ٤٠٠از تجزيه    ،براي شناسايي درست موارد مثبت   ،به عنوان مثال اگر توانايي يك روش آناليز كيفي
مي    %٩٥مربوط به فاصله اطمينان    %١٠٠تخميني    SSنتيجه مثبت باشد،    ٤٠٠هر    ،زمايش شودآاين اقلام  

با اطمينان    %١٠٠و    % ٩٩بين    SSقرار گرفته است. به عنوان مثال مقدار واقعي    %١٠٠و    %٩٩باشد كه بين  
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و    % ٥٧به وسيله    SSاز    % ٩٥فاصله اطمينان    ،مورد مثبت آزمايش شود  ٥تنها با    ، اگر روش   متغير است.  ٩٥%
اجازه مي دهد تا كيفيت پارامترهاي عملكردي روش تجزيه    %٩٥محدود خواهد شد . فاصله اطمينان    ١٠٠%

گزارش شده اند اما   ١٠٠% ، SSلازم است. در مثال هاي بالا هر دو  ،بيان شود كه براي تفسير مناسب آنها ،اي
يك كار    SPو    SSبراي    % ٩٥بسيار قابل اعتماد تر است. محاسبه فاصله اطمينان    ، در مورد اول  SSورد  آبر

  . )]٢٧[از   ١٠.١.٣(استاندارد در آزمايشگاه باليني است 

اطمينان فاصله  محاسبه  براي  مدل  است  ، چندين    نمرهفاصله  .  ]٥٤،٥٣،٥٢،٥١،٥٠،٤٩[- ]٤٨[  منتشر شده 
  و   ٨ معادلات .مورد استفاده قرار مي گيرد ،ردي بودن شمارش هاي كوچكببراي سادگي و كار ]٥٤[ويلسون  

  TPيا     SSبراي    % ٩٥از فاصله اطمينان  ،   ss.95HL  ،و بالا ،  ss.95LL  ، محدوده هاي مقادير كمبراي محاسبه    ٩
  استفاده مي شود. 

𝐿𝐿௦௦.ଽହ = ஺భି஺మ஺య × 100 )٨        (                                                                                            

𝐿𝐿௦௦.ଽହ = ஺భା஺మ஺య × 100 )٩        (                                                                                            

𝐴ଵ  كه:  = 2𝑡𝑝 + 1.96ଶ 

𝐴ଶ = 1.96(1.96ଶ + 4𝑡𝑝. 𝑓𝑛𝑡𝑝 + 𝑓𝑛)ଵ/ଶ 

𝐴ଷ = 2(𝑡𝑝 + 𝑓𝑛 + 1.96ଶ 

  % ٩٥  فاصله اطمينان ،  sp.95HL  ي، و محدوده بالا،  sp.95LL  ، براي محاسبه محدوده پايين  ١١و    ١٠از معادلات  
  استفاده مي شود. TNيا   SPبراي 

𝐻𝐿௦௣.ଽହ = ஻భି஻మ஻య × 100 )١٠        (                                                                                             

𝐻𝐿௦௣.ଽହ = ஻భା஻మ஻య × 100 )١١        (                                                                                             

𝐵ଵ  كه:  = 2𝑡𝑛 + 1.96ଶ 𝐵ଶ = 1.96(1.96ଶ + 4𝑓𝑝. 𝑡𝑛𝑓𝑝 + 𝑡𝑛)ଵ/ଶ 

𝐵ଷ = 2(𝑓𝑝 + 𝑡𝑛 + 1.96ଶ) 
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ss.95( به عنوان مثال    sp.95LLيا    ss.95LLتوصيه مي شود يك مقدار حداقل يا هدف از  
tgLL    ياsp.95

tgLL(    بر
بسيار مهم است. به    ،ثير نتايج كاذب حياتي است أبه ويژه زماني كه ت   ،تعريف شود. هدف   ،اساس هدف تجزيه

عنوان مثال براي اجزاي خوني كه در انتقال خون استفاده مي شود، توصيه مي شود غربالگري بيماري هاي  
ييد شود كه  أكه مي تواند تنها در صورتي ت،  %١٠٠نزديك به    ss.95LLعفوني با آزمايش هايي مربوط به يك  

  آزمايش شوند. ،بسياري از موارد مثبت در طول صحه گذاري

هنگامي كه نرخ نتيجه با يك مقدار هدف حداقلي مقايسه مي شود يا زماني كه افزايش يا كاهش در پارامتر  
، توصيه مي  % ٩٥براي يك آزمون اطمينان    . توصيه مي شود يك ارزيابي يك طرفه انجام شود  ،بررسي مي شود

  تغيير كند.  ١/ ٦٤به  ١/ ٩٦ضريب  ،شود

   



38 
 

  گزارش نتيجه تجزيه اي كيفي  ) ٥

بر    د.ننيازي به گزارش نتايج تجزيه كيفي با عدم قطعيت ندار  شده  در حال حاضر آزمايشگاه هاي اعتباردهي 
زمايشگاه  آزماني كه    ،رويكردهاي گزارش دهي ممكن را پيشنهاد مي دهد   مثال هاي اين بخش  ،اين اساس 

  براي كمك به مشتري اين كار را انجام مي دهد. 

 (-)FN  ،LRو    TNو يك نتيجه منفي را مي توان با    PPيا    (+)FP  ،LRو    TPيك نتيجه مثبت را مي توان با  
ارائه شده در جدول    PNيا   براي گزارش    ٢گزارش كرد. ساير معيارهاي  توانند  نتيجه  اطميناننيز مي    ،به 
  اده شوند. فاست

اطلاعاتي در مورد يك نتيجه آزمايش ارائه مي دهند. به هر حال براي مواردي كه ميزان    اين معيارها معمولاً
چنين پارامترهايي را مي توان به عنوان مشخص كننده روش    ،ثابت است  ،يك معيار براي دامنه تجزيه اي

  تفسير كرد.  ، تجزيه اي

گزارش    ، چهار مثال زير نشان مي دهد كه چگونه مي توان نتايج كيفي را با عملكرد يا عدم قطعيت مربوطه
  كرد. 

  كيفي اشاره مي كند.  تجزيه به عدم قطعيت  ، : متن مورب١مثال 
  شده است. آلوده (SARS-COV 2)ويروس سارس كوويد با   .A.Bخانم 

  )  % ٩٩و ويژه بودن  % ٩٠(آزمون با حساسيت 
  

  كيفي اشاره مي كند.  تجزيه به عدم قطعيت  ، : متن مورب٢مثال 
  حاوي بقاياي كانرنون است.  .C.Dادرار آقاي 

  ) ٤/ ٩× ٤١٠احتمال  عدد (شناسايي با نسبت
  

  كيفي اشاره مي كند.  تجزيه به عدم قطعيت  ، : متن مورب٣مثال 
  موجود است. ١٢٣كوكائين در نمونه 
  و شواهد بسيارقوي از حضور آناليت در نظر گرفته شده است.)  ٤/ ٩×٤١٠احتمال  عدد (شناسايي با نسبت

  

  كيفي اشاره مي كند.  تجزيه به عدم قطعيت  ، : متن مورب٤مثال 
  شناسايي شد. ٤٥٦كد نمونه بقاياي بنزين در آوار آتش سوزي با  

تخمين زده شده از شبيه سازي مدل علامت و با فرض وجود يا عدم  ،  %٩٩٨/٩٩(شناسايي با احتمال پسين  
  است.) با احتمال يكسانوحود آناليت 
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  نتيجه گيري و توصيه  ) ٦

بحراني ترين نرخ پاسخ كاذب را بررسي كنند براي برخي از معيارها    ، براي آزمايشگاه ها مهم است كه حداقل
  بايد تعيين شود.  ، هم نرخ مثبت كاذب و هم نرخ منفي كاذب

واقع بينانه است كه انتظار داشته باشيم اكثر آزمايشگاه ها پارامترهاي مربوط به روشهاي تجزيه كيفي خود  
  (يعني شرايط تجزيه) را تحت كنترل كافي داشته باشند. شواهد آن معمولاً شامل موارد زير است:

به دليل ارتباط آنها با    ،روشني از رديابي اندازه شناسي كافي مقادير پارامترهاي تحت كنترل  شواهد  -
 آزمون 

 براي اين اهداف به اندازه كافي كوچك است. ،شواهدي مبني بر اينكه عدم قطعيت اين پارامترها -

از كدهاي بهترين عملكرد منتشر شده در تجزيه كيفي در   ،منطقي است كه انتظار داشته باشيم آزمايشگاه ها
  پيروي كنند. ،از جمله استفاده از داده ها و مواد مرجع مناسب ، جايي كه در دسترس هستند 

توصيه مي شود گزارشهاي كمي (يعني عددي) از عدم قطعيت در نتايج آزمون كيفي به گونه اي ارائه شود كه  
به ترتيب   ، جلوگيري شود. هر گاه به اين نتيجه رسيديم كه نتيجه تجزيه اي به دست آمده ، از تفسير نادرست

كاملاً منطقي است كه نتيجه آزمايش را    ، نتيجه واقعي كاذب بسيار پايين و خيلي زياد همراه استبا نرخهاي  
  گزارش كنيم.  ،به معناي قطعيت ناكافي  ،به عنوان غيرمنطقي 
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  ها مثال ) ٧

  .پس از فهرست شدن دامنه كار آنها تشريح مي شوند  ،مثالها

شناسايي تركيبات توسط طيف سنجي جرمي با تفكيك پذيري پايين با استفاده از جستجوي    ١م  ١.٧
  پايگاه داده يا وجود يونهاي مشخصه

  مقدمه   ١.١.٧
جايي كه روشهاي مختلفي براي شناسايي تركيبات بافتهاي پيچيده    ، تقسيم مي شود  Bيا    Aاين مثال به حالت  

  ،ارائه همزمان و موازي اين دو مورد  ، استفاده مي شود  ، توسط طيف سنجي جرمي با تفكيك پذيري پايين
  ماهيت جايگزين گزينه هاي شناسايي را برجسته مي كند.

معمولاً از معيارهاي متعددي مانند تركيبي از تطابق طيفهاي جرمي    ،توجه داشته باشيد كه در شناسايي عملي
تمركز دارد. مثال    ،اين مثال فقط بر مؤلفه طيف سنجي جرمي  و زمان بازداري كروماتوگرافي استفاده مي شود. 

  نمونه اي از معيارهاي چندگانه را ارائه مي دهد.، ٥م

  دامنه كاري 

  تجزيه براساس معيارهاي كمي   نوع تجزيه كيفي:
  الف) فرآورده هاي گوشتي   ب) نمونه هاي پزشكي قانوني يا محيطي  بافت:قلم/  

اتيل استيل بو استرول،    آناليت:  / پارامتر (هورمون رشد ممنوع براي گوشت گاو وطيور) يا ب) هروئين،    DESالف) دي 
DES ) و دي كلرو دي فنيل تري كلرو اتانDDT (  

) ٢   ) يون هاي خاص طيف جرميRA) شناسايي براساس رواداري براي فراواني هاي نسبي (١  نوع معيار طبقه بندي:
  ) RAشناسايي طيف جرمي براساس حضور يونهاي خاص طيف جرمي بدون توجه به مقادير (

پايين  فن/دستگاهوري: پذيري  تفكيك  با  با طيف سنجي جرمي  برخورد    ، كروماتوگرافي گازي  يونيزاسيون  از  استفاده  با 
  ) GC-MSالكترون (

  نسبت عدد احتمال نوع گزارش نتايج:  

استفاده از معيارهاي شناسايي    را با  GC-MSمثال ارزيابي عدم قطعيت براي شناسايي تركيبات توسط  اين  
نتايجي را براي شناسايي سه تركيب (يعني    مثال ها.  )٧.١.٢و    ٧.١.١توصيف مي كند (بخش هاي    ،مختلف

DES،  و  هروئينDDT ( فرآورده هاي گوشتي و  در دو) ارائه   نمونه هاي پزشكي قانوني يا محيطي )  نوع نمونه
  مي دهند.

طيف سنجي جرمي، به ويژه در تركيب با مرحله جداسازي كروماتوگرافي، ابزار قدرتمندي است كه مي تواند  
پايين با  براي اكثر اهداف، طيف سنجي جرمي با تفكيك پذيري    تركيبات ناشناخته كمك كند.به شناسايي  
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ش  رو  ، ) زماني كه شناسايي به جاي كمي سازي مورد نياز استEI(  استفاده از يونيزاسيون برخورد الكترون 
مفيد   ، ياهداف تشخيصيك طيف جرمي مي تواند حاوي يونهاي زيادي باشد كه همه آنها براي  انتخابي است. 

وجود    صريح،اطمينان از شناسايي    كفايت  يون ها براي  دال مطرح مي شود كه آيا حداقل تعداؤنيستند. اين س 
  ؟ دارد

تعريف شده    ،زمينه هاي تجزيه اي، حداقل تعداد يون هاي مورد نياز براي شناسايي تركيبات  برخي از  نكته: در 
  . ]٢٠- ٢١- ٢٢- ٢٣[ است

  شناسايي بر اساس فراواني نسبي يونهاي مشخصه   ٢.١.٧
استيل  ٥٥(  ٢٥اسفن اتيل  دي  از  واضحي  شناسايي  تا  دارند  پايش  به  نياز  كه  را  هايي  يون  تعداد  حداقل   (

  ، بر ]٥٦[بررسي كرد. داده هاي مربوط به مطالعه بعدي    ،) در محصولات گوشتي ايجاد شودDES(  ٢٦بواسترول 
  ارائه شده است.  ١.١م  ورودي در جدول  ٢٧٠٠٠٠ د حاوي حدو ، جرمي تجارياساس يك كتابخانه طيفي 

معيارهاي مشخص    نشان مي دهد كه با  طيف هاي موجود در كتابخانه مورد استفاده را  دتعدا  ،١.١م  جدول
فراواني  فراواني يون مورد مطالعه بر  با تقسيم    RA  ن مطابقت دارد.و، يك يا چند يRA  ،بيسشده براي فراواني ن

توليد يك پارامتر شناسايي    ، تخمين زده مي شود. هدف اين نرمال سازي  ، فراوان ترين يون (يعني پيك پايه)
مي توان مشاهده  ،  ١.١م  جدول   است كه كمتر به سطح آناليت (به عنوان مثال، غلظت آناليت) وابسته است. در 

نظر گرفته شوند، تعداد تطابق هايي كه    فراواني باريك تري در  ه هايمحدود   كرد كه وقتي يون هاي بيشتر و
  به شدت كاهش مي يابد.  ، افتد  پايگاه داده اتفاق مي  در

براي فراواني نسبي برخي يون    ، معيارهاي خاص  ورودي مطابق با  ٢٧٠٠٠٠تعداد طيف هاي يك كتابخانه وايلي با   ١.١جدول م
  ها  

  معيار هاي شناسايي 
  #  ) m/z(يون   شربازه پذي  (%)  RA  تطابق
١  ٢٦٨  ١٠٠-١  ٩٩٩٥  

١٠٠-١  ٥٥٣٦  
١٠٠-١  

٢٦٨  
٢٣٩  

٢  

١٠٠-٩٠  ٤٦  
٩٠-١٠  

٢٦٨  
٢٣٩  

٣  

١٠٠-٩٠  ٩  
٧٠-٥٠  

٢٦٨  
٢٣٩  

٤  

 
25 Sphon 

٢٦ DES .به عنوان هورمون رشد براي گاو و طيور مورد استفاده قرار گرفت و پس از اثبات خواص سرطان زايي آن، ممنوع شد  
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١٥  
١٠٠-٩٠  
٩٠-٥٠  
٩٠-٥  

٢٦٨  
٢٣٩  
١٤٥  

٥  

aDES)(1  
١٠٠-٩٠  
٧٠-٥٠  
٦٥-٤٥  

٢٦٨  
٢٣٩  
١٤٥  

٦  

RA (درصد فراوان ترين يون، پيك مبنا) فراواني نسبي :  
a با طيف جرمي  ،منفرد  تطابقDES   .مطابقت دارد  
 

يك تطابق منفرد مي  كند و منجر به    جدا مي   را   DESطيف جرمي  ،  ٦شناسايي شماره  مجموعه معيارهاي  
  شود.

كتابخانه مرجع عمومي در    تعداد منطبق ها  ٢.١م  جدوليك كتابخانه جايگزين،    براي مقايسه با از يك  را 
) يك يا  RAنظر گرفتن رواداري براي فراواني نسبي (  طيف، با در  ٦٢٢٣٥كه شامل    ارائه مي كند،  ،دسترس 

باريك تر مي شود، طيف    ، يون هاي بيشتر  RA  همانطور كه رواداري هاي مرتبط با  مي باشد.  ] ٥٧[چند يون 
طيف هاي منطبق بر سه تركيب هدف مختلف    دتعدا  ٢.١م   جدول   جرمي از تركيبات كمتري جدا مي شود.

به ترتيب براي تجزيه برخي از نمونه هاي    DDT و هروئين    . را نشان مي دهد   DDT، هروئين و  DESيعني  
  پزشكي قانوني و محيطي مرتبط هستند.

به    ،شرح داده شده است  ٢.١م و    ١.١م  در هردو كتابخانه، كه در جداول   DESمقايسه جداسازي طيف جرمي  
اين نتيجه مي رسد كه همانطور كه انتظار مي رود، تعداد تطابق ها به تعداد طيف هاي موجود در كتابخانه  

تطابق ها برتعداد كل    داگر تعدا  ببينيد).  ٢.١مو    ١.١م   جداولرا در    ٢#و   ١#(معيار هاي شناسايي    بستگي دارد. 
  كاهش مي يابد.  ٢.١مو  ١.١م  جداولورودي ها تقسيم شود، تفاوت هاي مشاهده شده در 

 ت. از انتخابي ترين شناسايي هاس     ٢.١مو    ١.١م  جداولخلاصه اي از اطلاعات جمع آوري شده در    ٣.١م  جدول

كه عدم    ،تبديل مي كند   LRبا تركيب بيشتر به يك (+)    TPو    FPرا به    اطلاعات جمع آوري شده  ٣.١م  جدول
  ور آناليت) را تخمين مي زند. ضقطعيت يك نتيجه مثبت (يعني گزارش ح

TP  % ًفرض مي كند كه رواداري هاي تعريف شده براي  ١٠٠تخمين زده شده (يعني تقريبا (RA  تنوع    ،يون ها
رواداري ها از مدل هاي تغيير پذيري علامت ساخته    ،آنها را درنظر مي گيرد. در حالت ايده آل توصيه مي شود

   .)٥م  (مثال  ]٨و ٩[  تنظيم شود ، طيف هاي تكراري محلول هاي نمونه با غلظت آناليت مربوطهشده از 

FP    همه تركيباتي هستند كه طيف    ، فرض مي كند كه مزاحمت هاي احتمالي   ٣.١مارائه شده در جدول
توسط    ، بسياري از تركيبات موجود در محلول هاي نمونه  آنها در كتابخانه مورد استفاده موجود است.  يجرم

GC-MS حذف مي شوند. از سوي ديگر، بسياري از تركيباتي    ،آماده سازي نمونه قابل تشخيص نيستند يا در
به دليل ناسازگاري شيميايي يا مستقل از منابع يا منشأ، احتمالاً در نمونه    ،كه طيف آنها در كتابخانه است
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حالت   بدترين  ندارند.  وجود  شده  آناليز  تعدا  FPهاي  در  يك  ها،  د معادل  طيف  يك N  كل  منهاي   ،  
(FP=1/(N-1))  زيرا مشخص است كه    ،تخمين زده مي شودFP  ،.محدوديت    ،توصيه مي شود  صفر نخواهد بود

  ان را مي تو  FP  در نظر گرفته شود.  ، اين مقدار  هنگام استفاده از،  FPمورد نحوه ارزيابي   هاي توصيف شده در
  و   ٩[مورد بحث قرار گرفت    E5تخمين زد، همانطور كه در مثال    ،از مدل هاي نويز علامت  ، به طور متناوب

٨[ .  
تنها بسته  همه آناليتها با يك تطابق،    ،استفاده از همان كتابخانه مي توان ديد كه با    ٣.١م از داده هاي جدول  

توجه به معيار هاي تعريف شده توسط شبكه    با  يكساني دارند.  (+)LRو    TP  ،FPبه تعداد وروديهاي كتابخانه،  
، با استفاده از  جرمي) شناسايي يك آناليت به وسيله طيف سنجي  ٥ؤسسات علوم پزشكي (جدول  ي مياروپا

  و   ٤١٠بين    (+) LR(از حضور آناليت ايجاد مي كند    » بسيار قوي «يك روش شناسايي توصيف شده، شواهد  
) و پنجره  GC  در سيستم كروماتوگرافي (يعني در). فرض كنيد شناسايي توسط زمان بازداري آناليت  ٦١٠

 .)E5د افزايش يابد (مثال انشناسايي مي تو (+)LRكافي است. در اين مورد   ،زمان بازداري

  
با    تعداد طيف ها در يك  ٢.١م  جدول عموم،  براي  ،  ورودي  ٦٢٢٣٥كتابخانه در دسترس  مطابقت دادن معيارهاي خاص 

  فراواني نسبي برخي يون ها 
  معيار هاي شناسايي 

  #  ) يون RA  )m/z(%)بازه پذيرش  تطابق ها 
١  ٢٦٨  ١٠٠-١  ٣٥٩٧  

١٠٠-١  ١٥٩٧  
١٠٠-١  

٢٦٨  
٢  ٢٣٩  

٣  ٢٦٨  ٩٥-٥٥  ٨٣  

٩٥-٥٥  ٤  
٧٠-٣٠  

٢٦٨  
٤  ٢٣٩  

)DES( ١  
٩٥-٥٥  
٧٠-٣٠  
١٠٠-٦٠  

٢٦٨  
٢٣٩  
١٤٥  

٥  

٦  ٣٦٩  ١٠٠-١  ١٦٢٧  

١٠٠-١  ٥٢٦  
١٠٠-١  

٣٦٩  
٧  ٣٢٧  

٨  ٣٦٩  ٨٥-٤٥  ٤٣  

  ٨٥-٤٥  ١ (هروئين)
١٠٠-٦٠  

٣٦٩  
٣٢٧  

٩  

١٠  ٣٥٢  ١٠٠-١  ١٢٤٢  

١٠٠-١  ٢٣٤  
١٠٠-١  

٣٥٢  
١١  ٢٣٥  
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١٢  ٣٥٢  ٤٠-١  ١١٤٠  

)DDT(٤٠-١  ١  
١٠٠-٦٠  

٣٥٢  
١٣  ٢٣٥  

٧  
٤٠-١  
١٠٠-١  
٨٨-٤٨  

٣٥٢  
٢٣٥  
٢٣٧  

١٤  

)DDT(١  
٤٠-١  

١٠٠-٦٠  
٨٨-٤٨  

٣٥٢  
٢٣٥  
٢٣٧  

١٥  

RA : (درصد فراوان ترين يون ، پيك مبنا) فراواني نسبي  
a  تطابق منفرد مربوط به طيف جرميDES هروئين يا ،DDT .است  

  احتمالات تطابق شانس تخميني   –شناسايي مبتني بر حضور يونهاي مشخصه    ٣.١.٧
از رواداري استفاده  آناليت با  بر   RAبراي    هافرض كنيد به جاي شناسايي  اساس   يون هاي خاص، شناسايي 

است. در آن صورت از رياضيات زير مي توان براي ارزيابي تقريبي عدم قطعيت    ي حضور ساده سه يون انتخاب
كه فقط مي  استفاده كرد. فرض كنيد از طيف سنج جرمي با تفكيك پذيري پايين استفاده مي شود    ،شناسايي

  m/zه بار) را تشخيص دهد و يون ها بايد مقادير بين  (يعني واحد هاي نسبت جرم ب   m/zتواند واحد هاي  
قابل مشاهده است.   ،در يك طيف  m/z  مقدار ممكن  ٣٠٠را داشته باشد. در اين مورد تقريباً    ٤٨٠  m/z  و  ١٨٠

!3]/!300  ، در يك زمانشيء    ٣٠٠از اين رو، از آنجايي كه تعداد تركيب هاي   × (300 − 3)!] = 4455100 

با فرض اينكه  ي با سه يون انتخابي به طور تصادفي،  شود براي سه پيك، احتمال تطبيق سه پيك تصادف   يم
ن حال،  ايمي باشد. با    ٢/ ٢×١٠-٧  يا تقريباً  ١/÷٤/ ٦×٦١٠  به يك اندازه محتمل هستند،  m/zهمه نسبت هاي  

موضوع،  . اين  مورد نظر داشته باشند جرمي معمولاً بيش از سه يون در ناحيه    اين اجازه نمي دهد كه طيف هاي
حاوي  ايناحتمال   جرمي  طيف  يك  با  ،يون  nكه  شده  انتخاب  عامل  سه  با  است    فاكتور   ممكن 

 n!/[3! × (n-3)!]  پيك ها،   ي به عنوان تعداد نوع ١٠با درنظرگرفتن . افزايش مي دهد  را  مطابقت داشته باشد
!3/!10احتمال تطابق شانسي به ميزان   × 7! = احتمال تطابق شانسي    ،اين اساس   بر  ..  افزايش مي يابد    120

يك نرخ مثبت كاذب تقريبي را ارائه    ، باشد. اينمي    ٢/ ٦×١٠-٥يا تقريباً    ١٢٠×٢/ ٢×١٠-٧  ، تخمين زده شده
  . FPمي دهد، 

مي توان در نظر    ،بالا باشد تا طيف جرمي قابل اعتمادي ارائه دهد با فرض اينكه سطوح آلاينده به اندازه كافي  
  است. %١٠٠يا  ١تقريباً  TPگرفت كه 

، از تعداد مطابقت طيف ها از  GC-MSعدم قطعيت شناسايي چندين آناليت در بافت هاي مختلف، توسط   ٣.١م جدول
  نظر گرفتن رواداري براي فراواني نسبي دو يا سه يون. كتابخانه مورد استفاده تخمين زده شده، با در
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LR(+) 
(TP/FP)  

FP 
c(%) 

TP 
b(%)   تعداد تطابق

  ها 

تعداد طيف  
هاي  
 N  ،كتابخانه

  قلم تجزيه
  آناليت  شده 

١٠٠  ٧/٣×١٠-٤  ٧/٢×٥١٠~ 
 محصولات  ٢٧٠٠٠٠ Nيك در 

  گوشتي
DES  

  F,E DES  ٦٢٢٣٥ Nيك در   ~١٠٠ ٦/١×١٠-٣  ٢/٦×٤١٠
  هروئين  F,E  ٦٢٢٣٥ Nيك در   ~١٠٠  ٦/١×١٠-٣  ٢/٦×٤١٠
 F,E  DDT  ٦٢٢٣٥ Nيك در   ~١٠٠  ٦/١×١٠-٣  ٢/٦×٤١٠

DES دي اتيل استيل بو استرول :– EوF  :  نمونه هاي پزشكي قانوني و محيطي– TP   نرخ مثبت واقعي =  
FPمثبت كاذب  : نرخ– (+)LR احتمال ( عدد : نسبتTP/FP (–  درجدول)ببينيد) ٢  

a  تعداد تطابق با درنظر گرفتن رواداري هاي تعريف شده برايRA   از يون هاي خاص  
b  تخمين خوش بينانهTP ً١٠٠(تقريبا% (  
c  1-(1تخمين زده شده براساس/(N  (بد ترين حالت از اطلاعات جمع آوري شده) 

FP وTP يك (+) هم تركيب كرد تا توان با تخمين زده شده در بالا را ميLR ٣/ ٨×٥١٠ ر باببرا١÷٢/ ٦× ١٠-٥  
  ، اساس روش توصيف شده  احتمال براي شناسايي ها بر  عدد  به دست آورد كه يك حد بالايي را براي نسبت

    .نشان مي دهد 
مستقل است.   ، و اينكه ظاهر آنها  باشدمي ممكن   : اين تخمين فرض مي كند همه تركيب هاي يوني يك اندازه محتمل وتوجه

بسيار بيشتر از   ،بنابراين احتمال تطابق شانس مؤثر.  مراجعه كنيد)  ٧.٢(به مثال    شناخته شده است  ،تقريباين به عنوان يك  
  احتمال پايين تر مي شود. عدد رقم محاسبه شده است كه منجر به نسبت

  
  ملاحظات پاياني   ٤.١.٧

نتايج  نسبت به اعتبار    ،ارائه شده دراين مثال   GC-MSشناسايي توسط    LRروش شناسي ها براي تخمين (+)
مراجعه    ٧.٢بيش از حد خوش بينانه است (براي مقايسه با احتمالات تطابق واقعي به مثال    ، تجزيه اي كيفي

فقط به عنوان ارزيابي اوليه اعتبار شناسي استفاده شوند. مثال    ،بنابراين توصيه مي شود اين محاسبات .كنيد)
بحث مي    GC MS /MSدرمورد تعيين هاي جايگزين و واقعي تر عدم قطعيت شناسايي انجام شده توسط    ٥م

  كند.
  ، احتمال ارائه شده در اينجا  عدد   اسي و نسبت هاينچه روش شناسي براي تخمين احتمال هاي تطابق ش   اگر

صرفاً بر اساس وجود    ، ممكن است خوش بينانه باشد، براي مثال شناسايي هروئين در نمونه هاي صحنه جرم
با   هايي  (+)  ٣٢٧  و   ٣٦٩  m/zيون  با  مرتبط  زيرا  نيست،     ١١٨از    LRكافي 

})[526/(62235 − 1)] × 100{ /١٠٠  }=FP{/  TP  =118 (    روش شناسي بخش)جدول    ٧مورد    ٧.١.١
E1.2  (4.5  يا × 10ସ     4.5 × 10ସ = 100/{[1/(44850 − 1)] ×   كه   )({100

شناسي (  (!(300-2)!2/!300 = 44850)  ارزيابي  )  ٧.١.٢بخش    روش  براي  استفاده  مورد  رويكرد  به  بسته 
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  ، درعمل اين نشان مي دهد كه معيارهاي اضافي يا آزمايش هاي تأييدي بيشتر  مي باشد.نتايج    اطمينان در
  لازم است. ،براي ايجاد اطمينان كافي

كه بقاياي داروهاي دامپزشكي درگاو را مي توان    و ديگران پيشنهاد كردند   ]٥٥[چه اسفن    به طور مشابه اگر
)  Euاتحاديه اروپا (  شناسايي كرد.  ،براي پايش رسمي مواد غير مجاز  ،با درنظر گرفتن سه يون طيف جرمي

پايش دو  به عنوان مثال، اگر فقط امكان    . ]٢٠[ نياز به جمع آوري شواهد اضافي از وجود اين تركيبات دارد  
توسط   آناليت  GC-MSيون مشخصه  مناسب  دو   ، در سطوح  بايد  باشد،  داشته  مرحله كروماتوگرافي    وجود 

ظر گرفته  ن  در  ،الكترون يا يونيزاسيون شيميايي براي تأييد وجود آناليت  براساس يونيزاسيون برخوردمستقل  
  . ]٢٠[  شود
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  قرمز شناسايي تركيبات خالص شده توسط طيف سنجي مادون  ٢م ٢.٧
  دامنه كاري 

  اساس معيارهاي كمي  تجزيه بر كيفي:  تجزيه نوع  
  تركيب شيميايي خالص شده  قلم/ بافت:

  تركيبي از پايگاه داده طيف مادون قرمز موجود  پارامتر/تجزيه:
  cm [500,1800]-1مطابقت عدد موجي سه يا شش نوار طيف مادون قرمز در فاصله  بندي:  دستهنوع معيار  

  طيف سنجي مادون قرمز  فن/دستگاهوري:
  نسبت عدد احتمال  نوع گزارش نتايج:

دي    .بررسي كرده اند   كيفي را   تجزيه اي پايگاه داده در ارزيابي معيارهاي  ه  آمارهاستفاده از    ، چندين نويسنده
معيارهاي براي شناسايي بقاياي دارو هاي دامپزشكي در محصولات گوشتي (به بخش   ، ]٥٨[همكاران   روگ و 
ساس يك  امراجعه كنيد) پيشنهاد كردند. نويسندگان مقادير نشان دهنده احتمال تطابق تصادفي را بر  ٧.١.٢

مدل مناسب تري    ،فراهندسيالسيون و همكاران نشان داده اند كه توزيع  ارائه مي كنند.    ، جمله اي  مدل دو 
طيف را فراهم مي    براي تطابق تصادفي در طيف هاست. زيرا امكان تعداد كمي از پيك هاي تطبيق بين دو

هنگامي كه طيف مادون قرمز با    ، . نويسندگان اخير] ٥[دو داراي تعداد بيشتري از پيك ها هستند    كند كه هر 
قابليت    ، ]٥[همكاران    اليسون و تمركز كردند.    ،هاي شانسيروي تطابق    بر   ،كتابخانه طيفي مقايسه مي شود

مقايسه طيف مادون قرمز به دست آمده با طيف هاي يك كتابخانه    اطمينان شناسايي تركيبات خالص شده را با 
  قرار داد.  ، لعهامورد مط

مواد مختلف    ٥٩٦٢٦طيف هايي از    حاوي  ٢٧كتابخانه سدتلركتابخانه مورد استفاده توسط اليسون و همكاران،  
  cm-1، در فاصله  mتركيب از اين كتابخانه انتخاب شد و تعداد نوار ها،    ٣٠بود. يك زير مجموعه تصادفي از  

ت١٨٠٠-٥٠٠( هر  براي  شد  ر)  مشخص  شد.  ذكر  بازه كه  كيب  در  طيف  هر  در  نوارها  تعداد    ميانگين 
1-cm   )٥٠٠-١٨٠٠ (  ،M  ،موجود    ١٦ طيفي  پذيري  تفكيك  و   ٤  cm-1بود.  وجود   بود  بر  دلالت    اين 

براي هر طيف مختلف در    ) داشت.٥٠٠-١٨٠٠(  cm-1بازه    در ،  N،  موقعيت هاي پيك مجزا  ١٣٠٠÷ ٤=    ٣٢٥
اقل  د پيك منطبق و بار دوم براي ح  n=٣ابتدا براي حداقل    ،بار  دو  ،زير مجموعه انتخاب شده، كل پايگاه داده

٦=n جستجو شد. ،پيك منطبق  
𝑛 ٣  براي  ٢٨فراهندسي توزيع  تقريباً دو برابر تعداد پيش بيني شده توسط    ،شده  مشاهده  هاي تعداد مطابقت  ≤
𝑛  ٦  براي   بود. مطابقت  ار مي رود،  ، اگرچه تعداد مطابقت ها به طور قابل توجهي كمتر بود، همانطور كه انتظ≤

براي شش پيك    ، بخشي از داده ها  .بيشتر بود  ،برابر مطابقت پيش بيني شده  ١٠هاي مشاهده شده به ميزان 
  ارائه شده است. ١.٢م  منطبق در جدول

 
27 Sadtler 
28 Hypergeametric 
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  در پايگاه داده مادون قرمزتطابق هاي شانسي در برابر شش نوار  ١.٢مجدول  

LR(+) 
تطابق هاي  

  مشاهده شده  

تطابق هاي   
پيش بيني  

 bشده 

احتمال تطابق 
 aشانسي

تعداد نوارهاي  
m  تركيب  در محدوده  

  -كسي)نفتيلو-١(-٣ كلرو-١  ٢٣  ١٩/٣×١٠-٤  ١٩  ١٩٢  ٣١١
  پروپانول-٢

١٧  ٠٣/٥×١٠-٥  ٣  ٢٩  ٥٠٥٦  α-اسيد سيانو سيناميك  ،
  متيل استر 

  ) α -٥-١لو(وتري آز-vفنيل   ٢٤  ١٩/٤×١٠-٤  ٢٥  ١٩٠  ٣١٤
  يل كتون - ٣-نديپيري

  ليكياكر-٦-تيوفنل-β-بنزو  ٢٠  ٣٤/١×١٠-٤  ٨  ٥٢  ١١٤٧
  اسيد

) ((دي پروپيل آمينو)متيل-٣  ١٧  ٠٣/٥×١٠-٥  ٣  ٢٩  ٢٠٥٦
  نيتروايندول ١-٥

  كسازولا-فنيل-٥-تيليمس-٢  ٢٢  ٥٢/٢×١٠-٤  ١٥  ٩٩  ٦٠٢
١٨  ٧١/٦×١٠-٤  ٤  ٤٤  ١٣٥٥  p-اسيد بنزوئيك- هيدروكسي  

 ايزوبوتيل كاپروئيك اسيد،   ٨  ٣٦/١×١٠-٧  ٠  ١  ٥٩٦٢٦
  استر 

  بروموآدامنتان- ١  ١٠  ٦٤/٩×١٠-٧  ٠  ١  ٥٩٦٢٦
  اتر  فنيل پروپيل  ١٧  ٠٣/٥×١٠-٥  ٣  ٤٧  ١٢٦٩

a ٦است كه    ياحتمال  ،احتمال تطابق شانسي=n   پيك كه به طور تصادفي در دو طيف از نوارm    با فرض وقوع تصادفي نوارها
  . ]۵[در سراسر طيف مطابقت دارند. احتمال با استفاده از توزيع فراهندسي محاسبه شد 

b  .تعدادپيش بيني شده تطابق ها، احتمال تطابق شانسي ضرب در تعداد طيف هاي موجود در پايگاه داده است  

) بود. احتمال  ١٠-٧و    ١٠-٥بازه (  ، در براي تطابق هاي شش پيك  ، محاسبه شده  ياحتمال هاي تطابق شانس
تطابق شانسي براي يك تركيب، وقتي در تعداد ورودي هاي پايگاه داده ضرب مي شود، تعداد تركيبات مناسب  

يعني كاپروئيك اسيد  ،  ١.٢ماز تركيبات جدول    تركيببا معيارهاي جستجو را تخمين مي زند. در مورد دو  
از اين رو در صورت    يك تطابق واحد ايجاد مي كند و  ،دامانتان، معيارهاي جستجو آ  بوتيل استر و برومو   ايزو

، كافي به نظر مي رسند. تعداد زيادي تطابق بيشتر براي تركيبات باقي مانده  اتمشكوك شدن به اين تركيب
  نياز به معيار هاي دقيق تر است. هتوليد مي شود كه نشان دهند 

طيف مرجع    تركيبات خالص به طور قابل اعتمادي با   IR(چون طيف    مي باشد   %١٠٠تقريباً  ،  TPبا فرض اينكه  
و تعداد كل  به عنوان نسبت بين تعداد تطابق هاي مشاهده شده    FPبا درنظر گرفتن    خود مطابقت دارد) و 

آخرين ستون    تخمين زد.  شناسايي را  LR)، اين امكان وجود دارد كه (+)٥٩٦٢٦طيف هاي كتابخانه (يعني  
  TP(+) .(LR=٠/١با   ،TP/FPبه شده به صورت  س اح(م   نشان مي دهد   تخمين زده شده را  LR، (+)١.٢مجدول  

بسيار  «بندي شواهد به عنوان    دسته براي  در نظر گرفته شده    ٦١٠بسيار پايين تر از حداقل ميزان    ، گزارش شده



49 
 

ممكن است بدون    ،به تنهايي  ،) نشان مي دهد يك تطابق شش پيكي ساده در طول موج ٥(جدول    » قوي
معيارهاي اضافي ( مانند تطبيق شدت پيك هاي اضافي، عدم  . اطمينان كافي را ايجاد نكند  ،معيارهاي اضافي

ندارند، تطبيق زمان بازداري كروماتوگرافي يا نياز به تطابق بصري  تركيب هدف وجود    وجود پيك هايي كه در
  نياز باشد.  رد مو ،نزديك با طيف كامل) ممكن است براي ارائه شناسايي به اندازه كافي بدون ابهام

اين مثال تأكيد مي كند كه پايگاه هاي داده مرجع، كه كتابخانه هاي طيفي يكي از انواع آنها هستند، فقط  
به دست آورند. نرخ پاسخ فقط براي جمعيت    ،مي توانند اطلاعات نشان دهنده اي در مورد نرخ پاسخ كاذب

كاملاً قابل اعتماد است. همچنين اين مسؤليت تحليل گر است  ،  هاي مشابه با جمعيت نمونه هاي مورد انتظار
  ول مطابقت دارد. هبا يك مج ، مجموعه اي از تطابقاتكدام يك از  ، در صورت وجود ، كه تصميم بگيرد
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) ويك  EMITيمي (نزچندگانه آ  اسي   ايمونو  فنادرار توسط    شناسايي دارو هاي غير مجاز در  ٣م  ٣.٧
  جايگزين:فن 

  دامنه كاري 
  تجزيه بر اساس معيارهاي كمي (مطالعه با استفاده از اطلاعات كيفي)  كيفي:  تجزيه نوع  

  ادرار قلم/بافت:
  يا مواد افيوني  متادون  ،كوكائينپارامتر/آناليت:  

  مشخص نشده   بندي:  دستهنوع معيار  
  و يك فن جايگزين اختصاصي   EMIT، يميچندگانه آنز ياس  مونويافن  فن/دستگاهوري:

  نسبت عدد احتمال و احتمال صحيح بودن نتيجه مثبت  نوع گزارش نتايج:
  

كيفي را   تجزيه عملكرد اين  ،ردازش يك علامت دستگاهي است، اين مثال پشامل ، EMITاگرچه تعيين هاي 
  ،ارزيابي مي كند. بنابراين اين مثال  ،به طور تجربي نتايج مثبت و منفي كاذب  از روي نرخ هاي تعيين شده  

  ت كيفي را نشان مي دهد.اكيفي براساس اطلاع  تجزيهتعيين كيفيت يك  
نمونه نتايج  داده هاي  پايگاه  از  بيزين عملكرد    ، استفاده  ارزيابي  براي  مربوطه  احتمالات  آوردن  بدست  براي 

پايگاه  ،  ]٣٣[و همكاران    ا فرار  ، براي آزمايش داروهاي مضر در ادرار  در متون گزارش شده است.  ، كيفي  تجزيه 
پاسخ منفي  ي، نرخ  تجزيه اداده هايي را جمع آوري كردند كه حاوي اطلاعاتي در مورد انواع داروها، روش هاي  

بخشي ازاين داده    ١.٣م دارو هاي رايج مي باشند. براي آزمايشگاه نويسندگان ذكر شده، جدول    ون و فنبراي  
پيشين مثبت تخميني نمونه آزمايشي كه  جدول همچنين احتمال  اين  خلاصه مي كند.    EMITها را براي  

  ، براي محاسبه  .نشان مي دهد   ،) توضيح داده شده است٦را همانطور كه در معادله (،  PPواقعاً مثبت مي باشد،  
൫1  شيوع نتايج منفي، به صورت − 𝑃(+)൯  ،𝐿𝑅(+) = ்௉ி௉    و𝑇𝑃 = 1 − 𝐹𝑁 .به دست مي آيد  

  

  ]٣٣[ دارو هاي مضر در ادرار EMITاحتمالات براي تشخيص  ١.٣مجدول  
  مقادير ويژگي هاي عملكردي براي داروهاي مختلف يا كلاس هاي دارويي 

  احتمالات   مخدرمواد   متادون  كوكائين 
٢٠/٠ 

٠٠٩/٠ 
٠٥٦/٠  

٢٦/٠ 
٠٠٤/٠ 
٠١٨/٠  

٤٤/٠ 
٠٢٨/٠ 
٠٦٩/٠  

P (+) 
FP 
FN 

٩٦٣/٠  ٩٨٨/٠  ٩٦٣/٠  PP  
P (+) شيوع نتايج مثبت =  

  
احتمال پيشين است    PP(   رزيابي مي شودا  ٠/ ٩٨٨،  ١.٣م با معادله    PPبه عنوان مثال، براي شناسايي متادون،  

درصد مطمئن باشد كه    ٩٨از    تحليل گر مي تواند بيش  ،. به عبارت ديگر)كه از تئوري بيز تعيين مي شود
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حدي  تا  توجه داشته باشيد كه اين    ، اين حال  واقعاً نشان دهنده وجود اين دارو است. با  ، پاسخ مثبت به متادون
  بستگي دارد.  ، نمونه گيري شدهبالاي مشاهده شده در جمعيت خاص به شيوع 

PP  كه مصرف دارو چندان مكرر    ممكن است درجمعيت عمومي بسيار كمتر باشد، به عنوان مثال در جمعيتي
𝑃𝑃  نيست. = ು(శ)ು(ష) ௅ோ(ା)ು(శ)ು(ష)௅ோ(ା)ାଵ = ( బ.మలషబ.మల) (భషబ.బభఴబ.బబర )( బ.మలభషబ.మల) (భషబ.బభఴబ.బబర )ାଵ = 0.98                                                                 .٣١م

نو شيميايي متفاوت نشان مي دهد. توجه داشته باشيد  وداده هاي مشابهي را براي يك فن غير ايم  E3.2جدول  
پاسخ با اين حال قابل بحث است كه آيا نرخ  صفر گزارش شده است. ، براي كوكائين با اين فن (روش)  FPكه 

براي چنين آزمايش هاي غربالگري واقعاً مي تواند صفر باشد. دراين مورد، هيچ مثبت كاذبي يافت نشد،    ،كاذب
يك   ،ظاهر شود. بر اين اساس  ،ممكن بود يك يا چند مثبت كاذب ،آناليز شده بود ي اما اگر نمونه هاي بيشتر

  استفاده شده است. در محاسبه احتمال پيشين  ، نرخ پاسخ كاذب
  

  ] ٣٣[فن اختصاصي با احتمالات تشخيص داروهاي مضر در ادرار،  ١.٣م  جدول
  مقادير ويژگي هاي عملكردي براي دارو هاي مختلف يا كلاس هاي دارويي

  احتمالات   مواد مخدر  متادون  كوكائين 
٢/٠  

٠٠٠/٠  
٢٤٧/٠  

٢٦/٠  
٠١٢/٠  
١٧٩/٠  

٤٤/٠  
٠٣٨/٠  
٢٧٦/٠  

P(+) 
FP 
FN 

*٩٣٧/٠  ٩٦٠/٠  ٩٩٥/٠  PP  
* PP استفاده از بدترين تخمين مقدار  باFP  آزمايش) محاسبه شد ١٠٠٠(يك در  ٠٠١/٠برابر با .  

چه كمي    اين يك احتمال نسبتاً بالاست، اگر   ، به طور منطقيمي باشد.    = PP  ٠/ ٩٦  بررسي مجدد متادون،  با
  توليد شده است، متقاعد كننده است. EMITكمتر از آنچه توسط آزمون 

  ، مورد  تركيب داده ها، فرض كنيد كه هردو تست غربالگري انجام شده است. اگر در هربراي نشان دان اثر  
  ٣.٢م  (به معادله  ي شود م  ٠/ ٩٩٩٨  ، مركب  PP، ٦و    ٥آنگاه بر اساس تركيب معادله ،  پاسخ مثبت به دست آيد 

𝑃𝑃  مراجعه كنيد:  = ು(శ)ು(ష) ௅ோ(ା)ು(శ)ು(ష)௅ோ(ା)ାଵ = ( బ.మలభషబ.మల) (భషబ.బభఴబ.బబర )(భషబ.భళవబ.బభమ )( బ.మలభషబ.మల) (భషబ.బభఴబ.బబర )(భషబ.భళవబ.బభమ )ାଵ = 0.9998                                                  ٣.٢م 

دسترس نبودند  در دسترس هستند. اگر اينها در  در اين مثال، مقادير شيوع قابل اعتماد (يعني احتمالات قبلي)  
احتمال استفاده    عدد  از نسبت هاي  ، ترجيح مي داد از آنها استفاده نكند، مي توان به جاي آن  ، يا اگر تحليل گر

متناظر    ود.نم كه يك   ~  ٦٨و    (EMIT)  ٢٤٦مقادير  است  تقريباً    مركب احتمال    عدد نسبت    (اختصاصي) 
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، با شواهد بسيار قوي وجود متادون مطابقت  ٥جدول  با  )) را ارائه مي دهد كه مطابق  E3.3(معادله(  ١٧٠٠٠
(+)𝐿𝑅  دارد.  = ቀଵି଴.଴ଵ଼଴.଴଴ସ ቁ + ቀଵି଴.ଵ଻ଽ଴.଴ଵଶ ቁ = 1.7 × 10ସ                                                                ٣.٣م 

  
پايگاه داده هاي    استفاده شد.  ، به عنوان يك فن مرجع براي ايجاد نرخ نتايج كاذب  GC-MS  د، اردرهمه مو

براي ارائه    جامع مي باشد و   كاملاً  ، براي آناليت هاي مورد مطالعه  ، ا به آن اشاره شده استجكه در اين  ،خاص
وقتي داده هاي بيشتر  طراحي شده است.    ، تحليل بيزين داده ها را ميسر مي كند كه    ، مجموعه اي نماينده

  بيشتر بهبود مي يابد.   ، به ناچار برخي مقادير از دست مي رود و تعداد و صحت پيش بيني ها ، اضافه مي شود
اطلاعاتي    ،براي چندين فن مختلف تنظيم شده است  ،نماينده  ي مزيت ديگر پايگاه داده اي كه براي ثبت داده ها

براي مثال انتخاب يك روش غربالگري با نرخ  فراهم مي كند.  ،يتجزيه ااست كه براي بهينه سازي عملكرد  
لازم است    ، اين حال  مثبت كاذب پايين، هزينه هاي تجزيه هاي تأييدي گران قيمت را به حداقل مي رساند. با

  در نظر گرفته شوند.   ،سرعت و هزينه تجزيه عوامل ديگري مثل حد تشخيص فن، نرخ منفي كاذب آن و
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  :qPCRانساني در موارد بيولوزيكي با SRYشناسايي ژن   ٤م ٤.٧
  دامنه كاري 

  انس بيشتر از آستانه)ستجزيه براساس معيارهاي كمي (فلور كيفي:  تجزيه نوع  
  مواد بيولوژيكي  قلم/بافت:

  يين كننده جنسيت)ع(ناحيه ت SRYژن  پارامتر/تجزيه:
  مشخص نشده  بندي:  دستهنوع معيار  

  ) qPCRواكنش زنجيره اي پلي مراز كمي ( فن/ابزار:
  نرخ مثبت واقعي نوع گزارش نتايج:

در غلظت    TPعملكرد با تعيين    ،در اين مثال  ،شامل پردازش يك علامت دستگاهي است،  qPCRاگرچه تفسير  
  د. وارزيابي مي ش  DNAهاي مختلف 

)  qPCRكمي (  PCRانساني را به وسيله    SRYبرخي از داده هاي تجربي از مطالعه تشخيص ژن    ١.٤مشكل  
نوكلئاز    -٥صفحه اي با استفاده از سنجش    ٣  سنجش  داده ها از يك   نشان مي دهد.   ] ٣٧[موارد بيولوژيكي    در

) دار دوگانه  پروب فلوروژنيك برچسب  ناحيه    ،)TaqManبا يك  به سمت  ژنوم    SRYكه  مردانه  اختصاصي 
  ٥٥اگر فلورسانس مشاهده شده از يك آستانه از پيش تعيين شده در  توليد مي شود.  ،انسان هدايت مي شود

به    ، يك نتيجه مثبت در نظر گرفته مي شود. اگرچه روش هاي مختلف آماده سازي  ،سيكل تقويت فراتر رود 
  ، تفاوت معني داري نشان ندادند   ،آزمون هاي آماري   ، عنوان بخشي از مطالعه صحه گذاري استفاده مي شود

  ند.د در نظر گرفته ش   ،داده ها به عنوان يك مجموعه داده واحد  ،بنابراين

  

ترسيم مي    10log(C)  به عنوان تابعي از  TP  .پردازش شده توسط رگرسيون لجستيك  DNAداده هاي تشخيص    ١.٤مشكل  
نسبت نتايج مثبت را از    ،نقاط  .ژن است  نسخهشماره   ، Cو قابليت دسته بندي،    DNAدر مطالعه اي در مورد تشخيص  شود كه  

نشان مي دهد.    3.751b=و   0.850b =تناسب رگرسيون لجستيك را با    ، خط توپر  نشان مي دهد.   ،نسخهتكرار در هر شماره    ٣٦
را نشان  نسخه   3.6C =براي    10log (C)0.56 =و غلظت لگاريتمي مربوطه از    0.95PT=خط چين    .ببينيد)  ٣.٣.٦(در بخش  

  مي دهد. 
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را نشان نمي دهد، هر چند نقاط هر دو طرف    %١٠٠برابر با    10log  ،TP (C)2 =توجه داشته باشيد كه نقطه در  
بندي را دشوار مي كند. با اين حال، منحني رگرسيون    دستهاين كار را انجام مي دهند و ارزيابي صحيح قابليت  

اجازه مي دهد تا يك مكان دقيق معقول از حد مؤثر تشخيص، همانطور كه در شكل نشان داده شده است، با  
داده هاي شمارش تصادفي را هموار مي نمايد. اين يك مزيت قابل   ،استفاده از يك مدل پيوسته به طور مؤثر

تعداد زيادي    ، گر اجازه مي دهد تا به جاي نياز به تكرارهاي زياد در سطوح معدود  توجه است. اين به تحليل
قابل    مطالعه كند و همچنان تخمين هاي احتمال نسبتاً   ،كمي در هر سطح  از غلظت ها با تكرارهاي نسبتاً

  اعتمادي را به دست آورد. 

و در دامنه  رسم شده    ،يك هشدار مهم در مدل سازي را نشان مي دهد. داده هاي غلظت   ، اين مجموعه داده
تجربي يا شمارش هاي ميكروبي    DNAلگاريتمي، مدل سازي مي شود. يك روش معمول در كار با غلظت هاي  
با اين حال، هيچ دليل قانع كننده اي   براي يك متغير وابسته، تبديل اغلب توسط توزيع خطا ديكته مي شود.

دلخواه است. انتخاب    اساساً   ،وجود ندارد. انتخاب  ،انتخاب تبديل لگاريتمي براي متغير مستقل در اين مثالبراي  
مطابقت    ، نيز همينطور است. مدل هاي ديگر نيز ممكن است به خوبي با داده ها  ) (منطقي  مدل لجيستيك 

  ،داشته باشند. در جاهايي كه مدل هاي متفاوت، اما صاف به طور مشابه با داده ها مطابقت دارند، درون يابي
حساس نيست. با اين حال، احتمالات انتهايي مي توانند در واقع نسبت به انتخاب    ،به شدت به انتخاب مدل

ت بسيار حساس باشند. نتيجه اين است كه حتي زماني كه يك مدل توصيف خوبي از داده ها و احتمالا ،مدل
بسيار فراتر    ،قابل اعتماد در آن محدوده ارائه مي دهد، برون يابي تخمين هاي احتمال  و حدود تشخيص نسبتاً
  بدون شواهد قابل توجهي از اعتبار مدل بسيار نا امن است. ،از محدوده مورد مطالعه 
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زمان بازداري و    بر اساس  GC-MS/MSشناسايي بقاياي آفت كش ها در مواد غذايي توسط    ٥م  ٥.٧
  نسبت فراواني يون 

  ي كار دامنه

  تجزيه بر اساس معيارهاي كمي  كيفي:  تجزيه نوع  
  مواد غذايي با منشأ گياهي  قلم/بافت:

  كلرپيريفوس متيل و مالاتيون  پارامتر/تجزيه:
  فواصل زمان بازداري و نسبت هاي فراواني يون هاي مشخصه  بندي:  دستهنوع معيار/

  GC-MS/MS فن/دستگاهوري:
  نسبت عدد احتمال و احتمال صحيح بودن نتيجه مثبت  نوع گزارش نتايج:

،  GC-MS/MSبسيار انتخابي باقيمانده آفت كش ها در مواد غذايي توسط    هاي تعيين  FPتخمين    ، اين مثال
شبيه سازيهاي    كارلو را مورد بحث قرار مي دهد.  تاز طريق مدل سازي علامت دستگاهي با استفاده از روش مون

  انجام شد.اكسل گسترده صفحه   دركارلو   ت روش مون

دو   2A/1AR=A، در سيستم كروماتوگرافي و نسبت فراواني،  Rtشناسايي آناليت ها بر اساس زمان بازداري،  
مي تواند به طور    ARتوزيع شده است،    نرمالبه طور    تقريباً  Rtيون مشخصه طيف جرمي آناليت است. اگرچه  

به طور نرمال توزيع    ،نسبت متغيرهاي همبستهمشخص شده است  منحرف شود.    ، قابل توجهي از حالت نرمال
 ]. ٨[عني پراكندگي بيشتر مقادير) در مخرج باشد ينمي شوند، به ويژه اگر متغير با دقت كمتر (

با    GC MS/MSبراي شناسايي سطوح ناچيز آناليت ها در مواد غذايي توسط    ، توسعه و صحه گذاري روش 
. مشخصات شرايط  GC MS/MSآماده سازي نمونه و شرايط  از جمله    ،تعريف روش تجزيه كيفي آغاز مي شود 

GC MS/MS  ،متيل كلرپيريفوس  هاي  (يون  است  آناليت  جرمي  طيف  مشخصه  هاي  يون  انتخاب    : شامل 
208 m/z  271  و m/z99  : يون هاي مالاتيون   ؛ m/z   127و m/z.(    تكراري محلول هاي  پس از آن تزريق هاي

براي مطالعه پراكندگي    ، تزريق محلول هاي مادر آناليت  انجام مي شود.  ، مادر آناليت و استخراج شده مواد غذايي
Rt    1و فراواني يون هايA    2وA   استفاده مي شود. داده هاي عملكرد    ،و همبستگي فراواني هاي يون هر آناليت

با غلظت تغيير مي كند.    2Aو    1Aپراكندگي    زيرا مقدار و  ،جمع آوري شد   ،غلظت هاي مختلف آناليت  در
تجزيه تكراري استخراج شده    را نشان مي دهد.  2Aو    1Aو    Rtخلاصه اي از پارامتر هاي عملكردي    .٥١مجدول  

بازداري  تعريف مدل هاي پراكندگي نويز علامت در پنجره زمان    براي   ،ها بدون سطوح آناليت قابل تشخيص
علامت هاي استخراج شده هاي نماينده محصولات غذايي الگوهاي تغذيه اي مواد    ). ١.٥م(جدول    استفاده شد 

  مورد بررسي قرارگرفت.  ،غذايي با منشأ گياهي با محتواي آب بالا
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از فاصله هاي اطمينان  ، Rtمدل هاي   ايجاد شد. AR  و  Rt، مدل هاي تغيير پذيري   ١.٥م در جدول  از داده ها
𝑡ோ̅௜(   ساخته شدند   tبراساس توزيع   ± 𝑡𝑠௧ோ௜    كه𝑡ோ̅௜    و𝑡𝑠௧ோ௜  ،انحراف استاندارد    و   ميانگينRt   و   هستند  t    از

از    ARمدل هاي    تعريف شده است.   iRtSو  𝑡ோ̅௜درجه آزادي   براي سطح اطمينان مشخص و  tدرتوزيع   tمقدار  
آناليت، نسبت هاي    2Aو    1Aندگي مشاهده شده انواع  كاز پرا  ايجاد شدند.  ،شبيه سازي هاي روش مونت كارلو

  AR  در نتيجه   استخراج شده هاي شاهد، نويز علامت و از    ) شبيه سازي شدند.AR(يعني    2Aو    1Aهمبسته  
نويز علامت  ،شاهد هادر   نرمال كوتاه شده در صفر  ،شبيه سازي شد.  توزيع  زيرا    ،مدل شد   ،به عنوان يك 

نشان مي    را    ARو  Rtپراكندگي تخمين زده شده  ،  ٥٢.مجدول    سطوح منفي ندارند.  ،پيكهاي كروماتوگرافي 
  ارائه مي دهد.  ،استفاده شدند   2Aو    1A  كه درشبيه سازي را  اكسل  دهد. اين جدول همچنين فرمول هاي  

  TPتنظيم شدند كه مربوط به    % ٩٨ا  ي  %٩٩/ ٩براي سطوح اطمينان  به ترتيب    ARو  Rtحدود اطمينان براي  
  مي باشند.

FP    براز شناسايي هاي مبتني  Rt  اين    .تعيين شد   %١٠ه تحليل گر  رببراساس تجFP  ،  احتمال    دهندهنشان
از   FP مشاهده مي شود.  ،براي آناليت تعريف شده عدم تأييد پيكي از آناليت است كه در پنجره زمان بازداري

AR    از تعيين چند بار نويز شبيه سازي شده    و  علامتاز شبيه سازي هاي مونت كارلو نويزAR   بازه پذيرش    در
بسيار بزرگ باشد، در    ، مي تواند براي سطوح آناليت كم  FPاز آنجايي كه    براي اين پارامتر تخمين زده شد.

و    FPو  TPبرآورد    ٣.٥م جدول    تعيين شد.  ، يون  كسر هاي جرمي آناليت مختلف با تعريف حداقل فراواني هر
  Rtهم    ARساس هم  ا  عملكرد شناسايي ها بر   ،خر جدولآنشان مي دهد. در ستون   (+)LRتركيب آنها را در  
  دهد كه يك قلم آزمون مثبت است با   نشان مي را PPهمچنين احتمال پسين  ٣.٥م  جدول گزارش مي شود.

  .P(+) = P(-) = 0.5محتمل هستند يعني   ،اين فرض كه نتايج مثبت يا منفي به يك اندازه 

گياهي    ١.٥مجدول   منشأ  هاي  شده  دراستخراج  مالاتيون  و  متيل  كلرپيريفوس  شناسايي  به  مربوط  عملكرد  پارامترهاي 
  درجه آزادي برآورد شدند.  ١١ تمامي پارامترها با. GCMS/MSتوسط

  آناليت: كلرپيريفوس متيل
       فراواني

 Rt      𝜌 AS، زمان بازداري  m/z٢٠٨  :يون  m/z٢٧١  :وني  
(a.u.)  

𝐴̅ 
(a.u.)  

AS 
(a.u.)  

𝐴̅ 
(a.u.)  

tRiS 
(min)  

𝑡ோ̅௜ 
(min)  

w 
(mg kg-1) 

استخراج  
  شده 

٣٣/٣  ٢٤/١٧  ٠٢٤/٠  ١٠٥٦٦٨  ٣/١٣  ١٣٨٦٧٨  ٦٠١٤  ٩٩٥٦/٠  E§ 
٣٣/٠  ٢٤/١٧  ٠٢٤/٠  ١٠١٦٣  ٥/١٠  ١٥٠٢٥  ٨٠١٠  ٦١٥١/٠  E§  
٠٨٣/٠  ٢٤/١٧  ٠٢٤/٠  ٤٣٦٦  ٤/٢١  ٥٧٩٠  ١٥٠١  ٣٩٦٥/٠  E§  

-  ٠٤/٠  -  -  ٣٧٢  ٨٩٢  ٣٧٢  ٨٩٢<  G  
-  ٠٤/٠  -  -  ٣٧٢  ٨٩٢  ٣٧٢  ٨٩٢<  O  
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-  ٠٤/٠  -  -  ٣٧٢  ٨٩٢  ٣٧٢  ٨٩٢<  I  
 

 
  فواصل پذيرش براي زمان بازداري و نسبت فراواني يون ٢.٥م جدول

  AR  بازه
 ⸷)c.l. 98% ( 

  iRt  اختلافحداكثر 
 (دقيقه) 

(c.l. 99.9%)§ 

  كسر جرمي بازه 
)1-(mg kg  w  آناليت  استخراج شده  

٣/٠-٣٣/٠٤  ١٨/٠  ١/٠-١٨/٤٣٩  E  ل يمت فوسيريكلرپ  
٣/٠-٣٣/١١  ٥٤/٠  ١/٠-٥٤/٤٦٧  E  ونيمالات  

E –  بافت نامشخص ؛c.l.  سطح اطمينان  
  ) ؛ StRit  √2حداكثر تفاوت بين زمان بازداري آناليت در محلول استاندارد و در نمونه تجزيه شده ( - §
Aଵ:  مورد استفاده در شبيه سازي = يون اول اكسلفرمول   - ⸷ = Aഥଵ + S୅భ × 𝑇𝐼𝑁𝑉 (Rଵ, vଵ) يون دوم و  
 Aଶ = Aഥଶ + S୅భ × TINV ቀ𝑅ଵ  و 𝑣ଶቁ ∗ ρ + TINA ቀ𝑅ଶ  و 𝑉ଶቁ × (1 − ρଶ)^0.5)  كهiv  درجه آزادي مربوطه بهiA   وS୅౟ 

  .)()RAND(فرمول اكسل   U)٠و١دو مولد مقادير تصادفي مستقل ( 2Rو   1Rو 

بالا تر ازحد كمي سازي (قابل اندازه   يا كمي سازي ، فقط زماني كه شناسايي ها در حد ٣.٥ماساس جدول  بر
يلي گرم در كيلو گرم براي كلرپيريفوس  م  ٣٨/٠لي گرم در كيلو گرم يا  مي  ١٤/٠گيري) انجام شود (به ترتيب  

مالاتيون) و  شاهد    ، متيل  هاي  قسمت  توسط  ها  قوي«شناسايي  (يعني »  بسيار  شوند  مي    پشتيباني 
 ٦١٠  <LR(+) <۵۱۰  ( ارائه شده است   ٣.٥م در جدول كه  ). همه ويژگي هاي عملكرديTP   وFP  ،LR(+)    و

PP ،(   يا عدم براي گزارش عملكرد  تجزيه كيفي در كسر هاي جرمي مختلف    جايگزينهاي معتبري  قطعيت 

  ونالاتيم :آناليت
       يفراوان

 Rt      𝜌 ASزمان بازداري،   m/z٩٩  :يون  m/z١٢٧  :وني  
(a.u.)  

𝐴̅ 
(a.u.)  

AS 
(a.u.)  

𝐴̅ 
(a.u.)  

tRiS 
(min)  

𝑡ோ̅௜ 
(min)  

w 
(mg kg-1) 

استخراج  
  شده 

٣٣/٣  ٤٥/١٩  ٠٧٠/٠  ٢٢٦٥٩٢  ٨٥/٧  ٢٢٦٧٦٥  ٣/١٠  ٩٨٨/٠  E§ 
٣٣/٠  ٤٥/١٩  ٠٧٠/٠  ٢٢٣٥٤  ٤/١٧  ٢٢٩٦٩  ٦/١٥  ٩٦٧٢/٠  E§  
٠٨٣/٠  ٤٥/١٩  ٠٧٠/٠  ٥٨٨٢  ٧/٣٠  ٦٣٤٥  ٠/٢٨  ٧٦٧٧/٠  E§  
-  ١١/٠  -  -  ٣٧٢  ٨٩٢  ٣٧٢  ٨٩٢<  G  
-  ١١/٠  -  -  ٣٧٢  ٨٩٢  ٣٧٢  ٨٩٢<  O  
-  ١١/٠  -  -  ٣٧٢  ٨٩٢  ٣٧٢  ٨٩٢<  I  
= پراكندگي فراواني هاي يوني با تركيب علامت هاي آناليت در يك حلال خالص با علامت هاي استخراج شده هاي  §

بافت   - Eجلبك دريايي ، خزه ايرلندي ،  – Iپياز بهاري ،    – Oزنجبيل ،  – Gگياهي برآورد شد. بافت استخراج شده : 
ميانگين زمان بازداري (دقيقه) (اين عامل مي تواند با   – 𝑡ோ̅௜=كسر جرمي آناليت (ميلي گرم بر كيلوگرم)؛   Wنامشخص، 

 – 𝐴̅انحراف استاندارد زمان بازداري تخمين زده شده تحت شرايط تكرارپذيري (دقيقه)؛   -  tRiSروز تزريق تغيير كند)، 
 ضريب همبستگي اسپيرمن  – 𝜌انحراف استاندارد فراواني يون؛   – AS)؛  .a.uميانگين فراواني هاي يون (واحد هاي دلخواه، 
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نيازي به فرض شيوع آفت   معيار است ويك  در FP  و  TPداراي مزيت تركيب  (+)LRآناليت هستند. گزارش 
  شده ندارد.  تجزيهكش درنمونه هاي  

   GS MS /MS و مالاتيون توسط متيل فوسيريكلرپ ويژگي هاي عملكردي شناسايي   ٣.٥مجدول  
   wويژگي هاي عملكردي در سطوح مختلف آناليت، 

& AR Rt  AR  Rt  )1-(mg kg w   آناليت  
٩/٩٩  ٩٨  ٩/٩٧  ≥ ٠٤/٠  TP (%)  

 فوسيريكلرپ 
 ليمت

٠٢/٣ 
٠٢/٠ 

٠٠٠١/٠ 
٠٠٠١/٠  

٢/٣٠ 
٢/٠ 

٠٠١/٠ 
٠٠١/٠  

١٠ 
١٠ 
١٠ 
١٠  

§٠٤/٠ 
٠٨/٠ 

§١٤/٠ 
٢٧/٠  

FP (%)  

٣٢/٤ 
٤٨٩٥ 

٩٧٩٠٢٠ 
٩٢٩٠٢٠  

٢٤/٣ 
٤٩٠ 

٩٨٠٠٠ 
٩٨٠٠٠  

٩٩/٩ 
٩٩/٩ 
٩٩/٩ 
٩٩/٩  

§٠٤/٠ 
٠٨/٠ 

§١٤/٠ 
٢٧/٠  

LR (+)  

٠/٩٧ 
٩٨/٩٩ 

٩٩٩٩/٩٩ 
٩٩٩٩/٩٩  

٤/٧٦ 
٨/٩٧ 

٩٩٩/٩٩ 
٩٩٩/٩٩  

٩/٩٠ 
٩/٩٠ 
٩/٩٠ 
٩/٩٠  

§٠٤/٠ 
§٠٨/٠ 

١٤/٠ 
٢٧/٠  

PP (%)  

١١/٠ ٩/٩٩ ٩٨ ٩/٩٧ ≥ TP (%) 

 ونيمالات

٩٨/٢ 
٠٠٠١/٠ 
٠٠٠١/٠ 
٠٠٠١/٠ 
٠٠٠١/٠ 

٨/٢٩ 
٠٠١/٠ 
٠٠١/٠ 
٠٠١/٠ 

١٠ 
١٠ 
١٠ 
١٠ 

§١١/٠ 
٢٣/٠ 
٣٨/٠ 
٧٧/٠ 

FP (%) 

٩/٣٢ 
٩٧٩٠٢٠ 
٩٧٩٠٢٠ 
٩٧٩٠٢٠ 

٢٩/٣ 
٩٨٠٠٠ 
٩٨٠٠٠ 
٩٨٠٠٠ 

٩٩/٩ 
٩٩/٩ 
٩٩/٩ 
٩٩/٩ 

§١١/٠ 
٢٣/٠ 
٣٨/٠ 
٧٧/٠ 

LR (%) 

٠/٩٧ 
٩٩٩/٩٩ 
٩٩٩/٩٩ 
٩٩٩/٩٩ 

٦٨/٧٦ 
٩٩٩/٩ 
٩٩٩/٩ 
٩٩٩/٩ 

٩/٩٠ 
٩/٩٠ 
٩/٩٠ 
٩/٩٠ 

§١١/٠ 
٢٣/٠ 
٣٨/٠ 
٧٧/٠ 

PP (%) 

 نسبت فراواني دو يون مشخصه از طيف جرمي آناليت.  -ARزمان بازداري آناليت؛    -Rtحد كمي سازي ؛    §حد تشخيص ؛    -  §

  
مونت كارلو براي علامتها مي تواند بر دشواري تعيين تجربي  اين مثال نشان مي دهد كه چگونه شبيه سازي  

    غلبه كند.  ،نرخ هاي مثبت كاذب شناسايي هاي بسيار گزينش پذير
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  اسيد  ئيككلبا آزمايش تكثير نو RNA SARS-COV-2شناسايي  ٦م ٦.٧
  ي كار  دامنه
  اساس معيار هاي كمي  تجزيه بر كيفي:  تجزيه نوع  

  (دهان و حلق)  ٣٠اوروفارنكس(بيني و حلق) و  ٢٩فارنكس سوآب نازو - سوآب بيني  :قلم/بافت
  ٢ RNA -كوويد   - سارس  :پارامتر/آناليت

مقادير    ،شوند بندي مي    دسته  ،به عنوان مثبت،  Ctيا كمتر از  با  مقادير برابر    ،Ctآستانه چرخه،    : بندي  دستهنوع معيار  
  بندي مي شوند.  دسته ،بالاتر به عنوان منفي

  ) RT-PCRواكنش زنجيره اي پلي مراز رونويسي معكوس (  :فن/دستگاهوري
  نرخ مثبت واقعي و نرخ منفي واقعي  :نوع گزارش نتايح

، بيماري  ١٩ويروسي است كه باعث بيماري كوويد    (SARS-COV-2)  ٢سندرم حاد تنفسي ويروس كرونا  
يكي آزمايش هاي غربالگري براي حضور اين ويروس در سوآب    مي شود.  ١٩يد  وتنفسي مسئول همه گيري كو 

ئيك  كل)، نوعي آزمايش تكثير نو RT-PCRشامل واكنش زنجيره اي پلي مراز رونويسي معكوس (  ،هاي بيني
است.NAAT(اسيد   گذاري    )  برش   »٣١داخلي «صحه  تعيين  شامل  آزمون  سيكل،    ٣٢اين  ،  LODآستانه 

) پارامترهاي عملكرد    ) با٢(جدول  باليني  )  SP(  ويژگي   ) و SSحساسيت  ارائه نشده    (كه در ساير  اين مثال 
شناخته مي شوند. صحت    ،بالينيتخمين زننده صحت  به عنوان    SP  و  SSدر تجزيه باليني،    است) مي باشد.

ساير عوامل بيولوژيكي    عوامل جهش ها و  ٣٣زير انواع   و  ميولوژيك، انواع د شيوع اپي  و  FP  و  FN  باليني توسط 
  محدود مي شود.  

  
  آستانه چرخه  ١.٦.٧

هاي ژن) در بالاي   ٣٤نسخه كون (تكثير تعداد يهاي مورد نياز براي قابل تشخيص شدن يك آمپل چرخهتعداد 
  RANتعدا چرخه هاي مورد نياز براي تكثير    -   ] ٥٩[) تعريف مي گردد  Ctبه عنوان آستانه چرخه (  ، زمينه

برخي شناخت  ،)Ct- Cut Offبراي رسيدن به سطح قابل تشخيص. براي درك كاربرد برش چرخه ( ، ويروسي
  توسط مجموعه اي   ،بزرگي سيگنال توليد شده  ،نرمال شده)(مقدار گزارشگر    Rn.  توصيه مي شوداز متغيرها  

مقدار گزارشگر نرمال شده منهاي پاسخ خط پايه مي   ،)١.٦مشكل ( RnΔمي باشد.  PCRاز شرايط  مشخص
  ، لامت است كه افزايش آماري قابل توجهي را نسبت به علامت پايه محاسبه شده ع  ي از سطح   ،باشد. آستانه

از زمينه    ، هاي تكثير مربوطهعلامت  براي تشخيص    ، را ببينيد). اين خط تصميم  ١.٦ممنعكس مي كند (شكل  

 
29 Nasopharyngeal 
30 Oropharyngeal 
31 In-house 
32 Cut-off 
33 Subtype 
34 Copy 
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  تنظيم مي كند.  ، پايهندارد مقدار فلورسانس ابرابر انحراف است ١٠ آستانه را   ،نرم افزار ، ايجاد مي شود. در مثال
بندي مثبت (كمتر يا    دسته   ١.٦م تعريف مي شود. شكل    PCRدرناحيه مربوط به رشد نمايي محصول   ،٣٥حد 

به عنوان منفي    ، ٣٢ان مي دهد. نتايج فلورانس بالاتر از  شيك نمونه انساني را ن)  ٣٢مساوي برش آستانه چرخه  
تكثير    دسته  تنها منحني هاي  باشيد كه  داشته  توجه  تكثير واقعي    ،شكل  Sبندي مي شوند.  نشان دهنده 

  ببينيد).  ١.٦مهستند (شكل 

  
  از يك نمونه مثبت واقعي  SARS – COV – 2 ار ان اي تشخيص ١.٦مشكل  

  
 LODتخيمن    ٢.٦.٧

به عنوان غلظت    LODارزيابي مي شود.    LODاستفاده از    با  ،تشخيص نزديك به برش آستانه چرخه  توانايي
تعريف مي شود.   )LOD 95%(  %٩٥  TPيك    چندگانه (به عنوان مثال بيان تعداد كپي در ميلي ليتر) مرتبط با

LOD 95%    تغييرات   با   TPبرآورد مي شود، كه درآن  ،باغلظت و تخمين غلظت  TPبه وسيله مدل سازي 
دريك سري هفت رقتي از يك    LOD 95%  ، در مثال  .]٦٠  و   ٦٣[ مي باشد.    % ٩٥ت  استفاده از رگرسيون پروبي

در ميلي ليتر مي باشد. جزئيات بيشتر درمورد روش    نسخه   ١١٤در ميلي ليتر،    نسخه   ٥٠٠نمونه با غلظت  
  ) وجود دارد. ]٦٣[  از  ٥.٥( در فهرست، LOD 95%ارائه شده براي تعيين 

 صحت باليني  ٣.٦.٧

  SSاز    % ٩٥براي حدود پايين تر از فاصله اطمينان    ، شامل تعيين مقادير هدف يا حداقل  ، ارزيابي صحت باليني
يا بيشتر از مقدار هدف    با  مساوي  ،بررسي اينكه آيا حدود پايين تخمين زده شده   و  𝐿𝐿௦௦.ଽହ௧௚و    𝐿𝐿௦௣.ଽହ௧௚  و  SPو

اگ   ، مي باشد مربوطه است اينكه  𝐿𝐿௦௦.ଽହر  (يعني  ≥ 𝐿௦௦.ଽହ௧௚    و𝐿𝐿௦௣.ଽହ ≥ 𝐿𝐿௦௣.ଽହ௧௚  .( آزم اين هدف  𝐿𝐿௦௦.ଽହ௧௚  ونبراي  = 𝐿𝐿௦௣.ଽହ௧௚و    95% = و حد پايين    %٩٥بيشتر از    ،يعني توصيه مي شود حد پايين حساسيت،  90%
  باشد. % ٩٠ بيشتر از  ه بودن،ژوي

مورد تجزيه   ، بيني و دهان و بيني  نمونه سوآب بيني، نمونه هاي سوآب حلق و  ٢٠٠براي صحه گذاري روش،  
گرفت كه    .قرار  شده  به    ١٠٠مشخص  آلوده  افراد  از   نفر 

 
35 Limit 
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SARS-COV-2    جدول احتمال به    ١.٦م به اين ويروس آلوده نيستند. جدول    ، نفر از افراد  ١٠٠تأييد شده  و
  ، مثبت كاذب  ٣هيچ منفي كاذب و  اين جدول نشان مي دهد    .نشان مي دهد   آزمون را   ٢٠٠دست آمده از  

) حدود  ١١(   تا)  ٨مي باشند. از معادله (   %٩٧و   %١٠٠  ،به ترتيب  ،باليني   SPو  SSگزارش شده است، بنابراين  
از  .  )٢.٦م) هستند (جدول  ٠/٩٩  و ٩١/ ٦) و (١٠٠،  ٣/٩٦  ( به ترتيب    SPو    SSبراي    %٩٥فواصل اطمينان  

  SSمعتبر تلقي مي شود.   جزيه،هستند، روش ت  %٩٠  و  %٩٥بالاتر از  ،به ترتيب، sp.95LLو   ss.95LLآنجايي كه 
  . ]٦٤[  تكميل مي شود   ،به وسيله حساسيت تبديل سري

  
بيني، نازوفارنكس و  نمونه هاي سوآب    را در  SARS COV-2 RANجدول احتمالي كه عملكرد روش تشخيص    ١.٦مجدول  

    سوآب اورو فارنكس خلاصه مي كند.
   مورد  

   مثبت (pc) منفي(nc)  نتايج  كل 
p = ١٠٣ 

n =  ٩٧  

fp = ٣ 

tn = ٩٧ 

tp = ١٠٠ 

fn = ٠ 
(p) مثبت    
(n) منفي   

  nc = ١٠٠ pc = مواردكل  ١٠٠  
  

  در سرم يا پلاسماي انسان SARS-COV-2 RNAصحت باليني روش تشخيص  ٢.٦مجدول  
  حساسيت باليني

HLss.95 = %١٠٠ LLss.95 = %٣/ ٩٦ SS = ١٠٠%  

 ي نيبال ويژگي
HLsp.95  = %٠/ ٩٩ LLsp.95 = %٩١/٦ SP = ٩٧%  
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  احتمال  عدد نسبت و احتمال نسبيبيز،  تئوري )الف پيوست
  بيز  تئوري ١الف. 

(مثلاً مثبت بودن يك قلم آزمون) با اطلاعات    Aتوضيح مي دهد كه چگونه احتمال يك رويداد    ٣٦بيز تئوري  
  E  و   Aاغلب براي دو رويداد نوشته مي شود،    ،بيزتئوري  مانند نتيجه آزمايش مثبت، تغيير مي كند.  ،  Eجديد  

𝑃(𝐴|E) به طوري كه:  =  ୔(୉|୅)୔(୅)௉(ா)                                                                                               ١.الف

  A  احتمال وقوع رويداد،  P(A|E)به تنهايي هستند،    Eو    Aاحتمال وقوع رويدادهاي  ،  P(E)و    P(A)  دراينجا،
  Aوقتي كه رويداد    ،هست  Eاحتمال وقوع رويداد  ،  P(E|A)اتفاق افتاده باشد و    Eوقتي كه رويداد    ،مي باشد 

افتاده باشد. در آمار،   به عنوان احتمالات مشروط شناخته مي شوند   P(E|A)و    P(A|E)اتفاق  مثلاً    ،معمولاً 
P(E|A)  مي تواند اشاره داشته باشد به احتمال مشروط رويدادE ،ي كهبه شرط A  اتفاق افتاده باشد.  

اين  را مي توان به عنوان احتمال    P(A)مثبت به عنوان مثال،    مورد نظر گرفتن    با در  ، در زمينه تجزيه كيفي
  P(E|A).  درك كرد،  قبل از انجام هر آزموني واقعاً مثبت است  ،كه يك قلم آزمون انتخاب شده به طور تصادفي 

در    TPنرخ مثبت واقعي    - يك نتيجه آزمايش مثبت ايجاد كند    واقعاً   ،احتمال اين است كه يك قلم آزمون 
، P(A|E)  ،در نهايت  صرف نظر از وضعيت قلم آزمون است.  ،مثبتآزمون  احتمال يك نتيجه  ،  P(E).  ٢  جدول

بعد از در نظر گرفتن اطلاعات اضافه شده توسط    ،مثبت است   واقعاً  ،قلم آزموناينكه  احتمال  عبارت است از  
احتمال  «  معمولاً  P(A|E)،  محاسبه مي شود،  Eپس از در دسترس قرار گرفتن شواهد  . زيرا  نتيجه آزمون مثبت

نشان دهنده مستقيم اطميناني است كه مي    ،احتمال پسين تخميني  ناميده مي شود. يك  Aبراي    »پسين
  قرار داده شود.  ، بندي دسته تواند در يك 

هم نتايج مثبت واقعي و هم نتايج مثبت كاذب   P(E)  ، يادآوري اين نكته مهم است كه (در ادامه حالت مثبت)
اعمال مي شود. اين بدان معني است كه    ون، آزم  اقلام براي جمعيت كامل     P(E)، را شامل مي شود و همچنين

P(E)    ًحساس است. از نظر    ،مثبت و منفي  هم به نرخ مثبت واقعي و كاذب و هم به نسبت اقلام آزمون واقعا
را مي توان به   P(E)منفي است)،   ، يك قلم آزمون واقعاAً(كه نشان دهنده غير  ¬ Aو  Aبراي دو مورد  ،كمي

  صورت جمع وزني نوشت. 

P(E) =P(A) P(E|A)+ P(¬A)P(E|¬A)                                                                           ٢.الف 

 
36 Bayes’ theorem 
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نرخ  ،  E  مركبمي گويد كه احتمال    ٢الف.به عنوان يك نتيجه آزمايش مثبت، معادله    Eبا در نظر گرفتن  
ضربدر نسبت نمونه هاي منفي  مثبت واقعي ضربدر نسبت نمونه هاي مثبت واقعي، به علاوه نرخ مثبت كاذب 

  اعتماد به نتايج آزمايش مثبت را كاهش مي دهد.   ،واقعي است. به همين دليل است كه نرخ مثبت كاذب بالا
معادله   به  ارجاع  واقعاً،  ١الف.با  آزمايشي  اقلام  از  مثبت  نتايج  بالاي  احتمال  باشد   ،منفي  اگر  داشته    ، وجود 

P(A|E)    كاهش مي يابد زيراP(E)  .هر چقدر هم نرخ مثبت واقعي    ، با شهود مطابقت دارد  ، اين  افزايش مي يابد
كه يك نتيجه    مي دهد   اطمينان كمتري به ماكاذب،    هايتوصيه مي شود شانس تعداد زيادي از مثبت  ،بالا باشد 

  مثبت است.  نشان دهنده يك قلم آزمون واقعاً  ،مثبت

  احتمال نسبي احتمال و  ٢الف. 
احتمال  «بيان مي شود. با اين حال مي توان آن را به شكل    ١و    ٠به صورت عددي بين    معمولاً   Pيك احتمال  

اگر احتمال يك رويداد    نيز بيان كرد، اصطلاحي كه شايد در شرط بندي ورزشي بسيار آشنا باشد.  ٣٧» ينسب
A  ،P(A)  به سادگي غير    ،باشد و احتمال متناوبA    ،ياحتمال نسبباشد  O(A)    به نفعA    با استفاده  را مي توان
  كرد:   هبس حام  معادله زير از

O(A)= ௉(஺)ଵି௉(஺)                                                                                                                         .٣الف  

يا يك ميليون    ٦١٠  ياحتمال نسب مي تواند هر مقدار غير منفي را بگيرد.  ي  احتمال نسب  ،بر خلاف احتمالات
به    ٣الف.با نوآرايي معادله  را  ي  نسب  تاحتمالامي توان    ٣الف.  است. با مرتب كردن مجدد   امكانپذيربه يك،  

 احتمالات تبديل كرد: 

𝑃(𝐴) = ை(஺)ை(஺)ାଵ                                                                                                     الف.٤  

  احتمال  عدد  بيز و نسبت تئوري ياحتمالات نسب شكل  ٣الف. 

(مثل يك   Eو برخي شواهد  ) A يعني غير( A¬و  Aاگر فقط دو فرضيه جايگزين و مكمل وجود داشته باشد،  
  ،بيز  تئوري   ، استفاده مي شود  ، مثبت است) براي به روز رساني احتمالات هر كدام  Aنتيجه آزمون كه براي  

  احتمالات پسين را به صورت زير مي دهد: 

𝑃(𝐴|𝐸) = ௉൫𝐸ห𝐴൯ ௉(஺)௉(ா)                                                                                            ١.٥.الف 

 
  معمولاً احتمالات نسبي به صورت جمع در نظر گرفته مي شود. ٣٧
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𝑃(¬𝐴|𝐸) = ௉൫𝐸ห¬𝐴൯௉(¬஺)௉(ா)                                                                                      ٢.٥.الف 

 نسبت احتمالات آنها برابر است با:

௉(஺|ா)௉(¬஺|ா) = ௉൫𝐸ห𝐴൯௉(஺)௉൫𝐸ห¬𝐴൯௉(¬஺)                                                                                            ٦.الف 

𝑃(𝐴|𝐸)𝑃(¬𝐴|𝐸)  : اصطلاحات براي وضوح تفكيك يا  = 𝑃(𝐸|𝐴)𝑃(𝐸|¬𝐴) × 𝑃(𝐴)𝑃(¬𝐴) 

، مجموع احتمالات پيشين و احتمالات پسين بايد برابر با  ¬Aو    Aاز آنجايي كه فقط دو فرضيه وجود دارد،  
𝑃(¬𝐴) يك باشد. به اين معنا كه = 1 − 𝑃(𝐴)   و𝑃൫(¬𝐴|𝐸)൯ = 1 − 𝑃(𝐴|𝐸)    .٦الف.  يعني سمت چپ  

𝑃(𝐴|𝐸)/(1  برابر است با − 𝑃(𝐴|𝐸)    . با به    Aبه نفع    ياحتمالات نسباين هست فقط   ،٣الف.  در مقايسه 
 O(A)  پيشين  ياحتمالات نسب. به صورت مشابه،  Aپسين، به نفع فرضيه    ياحتمالات نسب،  O(A|E)يا    Eشرط  

௉(஺)௉(¬஺)  ظاهر مي شود به طوري كه   ٦الف.در سمت راست   = 𝑃(𝐴)/(1 − 𝑃(𝐴)) = O(A)    نسبت باقيمانده
P(E|A)/P(E|¬A)  به عنوان نسبت براي مورد  عدد  ،    A¬كيفي، جايي كه    تجزيه احتمال شناخته مي شود. 

نشان    TP/FPاحتمال (تخميني) را به صورت  عدد  نسبت    ٥نفي است، جدول  م  مربوط به يك قلم آزمون واقعاً
  : بيز را مي توان به صورت زير نوشت تئوري  ياحتمالات نسبمي دهد. بنابراين شكل 

𝑂(𝐴|𝐸) = 𝑂(𝐴) × ௉(ா|஺)௉(ா|¬஺)                                                                                        ٧.الف 

  : يا به صورت شماتيك

  احتمال عدد  نسبت × پيشين  ياحتمالات نسبپسين=  ياحتمالات نسب

به نفع يك فرضيه    ياحتمالات نسببه عنوان تغيير در    ، احتمال را مي توان به صورت كمي عدد  بنابراين نسبت  
  ير كرد. فست  ،خاص
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  تجزيه كيفي مرتبط با ارزيابي انطباق با يك حد كمي  )پيوست ب

  كيفي  تجزيه: ارزيابي انطباق به عنوان يك  ١ب. 

  تجزيه حدي را مي توان يك  يا بازه  مورد تجزيه با يك مقدار    قلم ارزيابي انطباق مقدار يك پارامتر كمي از  
در نظر گرفته مي شود.    »غيرمنطبق«يا    »منطبق «با نتايج  ،  ) ٢با استفاده از يك معيار كمي واحد (بخش  ،كيفي 

  ها را ارائه مي دهد. تجزيه نمونه هايي از اين نوع  ١ب.جدول 

  حدي.   بازهنمونه هايي از تجزيه كيفي بر اساس ارزيابي انطباق مقدار يك پارامتر كمي از قلم مورد تجزيه با مقدار يا    ١ب.جدول  
 ارزيابي رنگ ماده خام با مقايسه اندازه گيري جذب با آستانه ) ١
 ارزيابي انطباق يك آلياژ با حداقل محتوا براي جزء اصلي آن  ) ٢
 مشخصات براي غلظت ماده فعال  بازه ارزيابي انطباق دارو با  ) ٣
 ارزيابي انطباق باقيمانده آفت كش در ميوه با توجه به حداكثر سطح باقيمانده  ) ٤
  از مقادير افراد سالم  بازه ارزيابي وضعيت سلامتي يك فرد با مقايسه يك جزء خون اندازه گيري شده با يك  ) ٥

 

راهنماي   در  مفصل  طور  به  انطباق  ارزيابي  در  گيري  اندازه  قطعيت  عدم  و  تصميم  قواعد  از  استفاده 
Eurachem/CITAC    مورد بحث قرار گرفته    » استفاده از اطلاعات عدم قطعيت در ارزيابي انطباق«در مورد

با اين حال، براي كامل بودن، اين ضميمه چگونگي استفاده از اطلاعات عدم    .(راهنماي انطباق)  ] ٢٩[  است
مورد بحث قرار مي دهد.    ٢قطعيت يا عملكرد براي تجزيه كمي را براي استخراج برخي از معيارهاي جدول  

كيفي مبتني بر مقايسه نتايج اندازه گيري با    تجزيهسپس مي توان از اينها براي توصيف عملكرد روش هاي  
  يك حد يا مشخصات، به طور كامل يا جزئي استفاده كرد. 

هنگامي كه تجزيه شامل ارزيابي اين است كه آيا يك ويژگي اندازه گيري شده بالاتر، پايين تر يا در حد يا بازه  
استفاده    ،مشخصات است، عدم قطعيت اندازه گيري مي تواند براي كمي كردن قابليت اطمينان ارزيابي انطباق

  شود.

يادآوري: راهنماي حاضر در مورد چگونگي ارزشيابي عدم قطعيت اندازه گيري بحث نمي كند. ارزشيابي عدم قطعيت اندازه گيري  
توضيح داده شده    ] ٦٥[  تجزيه اي، كمي كردن عدم قطعيت در اندازه گيري  Eurachem/CITACبه طور مفصل در راهنماي  

  است.

گيري   اندازه  قطعيت  عدم  از  تصميماستفاده  انطباق    هايبراي  راهنماي  در  شده  داده  شرح  انطباق 
Eurachem/CITAC ]شامل تنظيم معياري براي تصميم گيري در مورد انطباق يا عدم انطباق يك قلم  ،  ]٢٩

  » عمومي«و    » خاص «ريسك هاي    ، راهنماي انطباق  است.   %xآزمون با حداكثر احتمال تصميمات انطباق كاذب  
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احتمال تصميم كاذب در مورد انطباق يك قلم خاص را كمي سازي مي    ،»ريسك خاص«  را متمايز مي كند.
با نتيجه اندازه گيري براي آن قلم است. در مقابل  كند. »  عمومي  سك ي«ر  ،اين تنها بر اساس توزيع مرتبط 

  ،كه در آينده به طور تصادفي انتخاب مي شود را  كاذب در مورد انطباق يك قلم آزمون    هاياحتمال تصميم
توزيع مقادير احتمال اقلام اندازه گيري شده را مانند توزيع مقادير اقلام   ،يعموم. ريسك  ]٦٦[ كمي مي كند 

توليد يا يك منطقه محيطي را در نظر مي گيرد. به عنوان مثال، محاسبه ريسك توليد كننده   از يك خط 
توليد كند،    ،نزديك به مقدار حد مستلزم احتمال اين است كه يك خط توليد، محصولاتي با مقداري    ،يعموم

  ، يعمومنظر گرفت. بنابراين براي تعيين ريسك    به عنوان نامنطبق در  به طوري كه مي توان آن را به اشتباه 
  توزيع مقادير براي جمعيت اقلام بايد به خوبي مشخص شود. 

چگونه مي    ، خاص تجزيه شده هستند. در چنين مواردي  قلم علاقمند به ارزيابي انطباق يك    ، تحليلگران  ،اغلب
يك    تعيين كرد؟  هاي كيفي را   تجزيه توان معيارهاي مورد استفاده براي تعيين قابليت اطمينان انواع ديگر  

  در زير ارائه شده است. ،مطالعه موردي و فرمول هاي مورد استفاده براي تعيين اين پارامترها

  منفي  انطباق مثبت ونتايج ارزيابي  ٢ب. 

منطبق درنظر گرفته شود، توزيعي كه عدم قطعيت اندازه گيري را توصيف مي    مثبتنتيجه  «  از يك   قلم اگر  
 پسين، به نفع انطباق يا تحت برخي شرايط احتمال  ،  (+)LRاحتمال    عدد  مي تواند براي ارائه يك نسبت  ،كند 
PP   ً(يك    نامنطبق مي باشد   ، واقع   احتمال قلمي كه، در   مثبت) و (يك مورد    مطابقت دارد   از موردي كه واقعا

ترتيب، اگر يك نتيجه با مقايسه با يك حد يا بازه به عنوان  PP -1مورد منفي) ( به همين  ) استفاده شود. 
عدد  گزارش شود مي توان از عدم قطعيت اندازه گيري براي به دست آوردن نسبت    » منفي«يا    » نامنطبق«

نظر    مثال زير احتمالات پسين را در  (PN-1) و    PNيا احتمالات پسين استفاده كرد    (-)LRاحتمال مربوطه  
  مي گيرد. 

مي توان از قرارداد    .اختياري است  »نامنطبق«و    »منطبق«به ترتيب به عنوان    »نتايج منفي«  و  »نتايج مثبت«يادآوري: تعريف  
  مخالف پيروي كرد. 
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، ازيك مقدار  MAXcحداكثر،  حد  و اينكه يك مورد تجزيه وتحليل شده نامنطبق با يك    PNنمايش گرافيكي احتمال    ١. بشكل  

  كه مطابقت ندارد.  PN-1احتمال مربوطه  و mg kg.) = 0c(u 14-1، باعدم قطعيت استاندارد مرتبط،  Cاندازه گيري شده،

  ارزيابي انطباق براي باقي مانده آفت كش در ميوه  -مثال  ٣ب. 
ميلي گرم دركيلوگرم براي    ٥/٠،    maxcبرابر حداكثر سطح باقي مانده    فرض كنيد انطباق يك نمونه از انگور در

شود اپرياستام مي  ارزيابي  نمونه    و  ]٦٧[  يد  در  گيري شده  اندازه  گرم دركيلوگرم    ٧٠/٠كسر جرمي  ميلي 
  . c، ٣٨است 

تعداد    ميلي گرم بركيلوگرم با  ١٤/٠،  u(C)  نتيجه اندازه گيري داراي توزيع نرمال با عدم قطعيت استاندارد
عدم انطباق انگور است   ،، محتمل ترين نتيجه درمورد انطباقmaxc>  cبالا مي باشد. چون    درجات آزادي بسيار

  (نتيجه منفي). 

مستلزم يك احتمال قبلي است. دراين مورد هيچ اطلاعاتي    PNيا    PPبه طور رسمي يك احتمال پسين مانند  
  درانگور دردسترس نيست. د يپراياستامدرمورد توزيع عمومي 

، اغلب منطقي است كه فرض كنيم توزيع آنقدر گسترده است كه  آلودگي  هد مشكوك ب ر، درموابا اين حال
عدم قطعيت اندازه گيري    ،اساساً در ناحيه نتيجه اندازه گيري اطلاعاتي نداشته باشد. درجايي كه چنين است

اينجا، احتمال    نظر گرفتن اين رويكرد در  گرفت. با در   توزيع پسين درنظررا مي توان به عنوان تقريبي براي  
  سمت راست  اندازه گيري در تابع چگالي احتمال    ، مساحت زيرPNطبق)  ن پسين يك نمونه آزمايش منفي (نام

maxc به رنگ قرمز نشان داده شده است.  ١ب.، درشكل  

است. اين را مي توان از    u(c)وانحراف معيار برابر با    cمساحت احتمال دم بالايي يك توزيع نرمال با ميانگين  
1  : مورد نيازيا بسته آماري محاسبه كرد. براي مثال در مايكروسافت اكسل فرمول يك صفحه گسترده   − NORM . DIS𝑇 (𝑐௠௔௫ = 0.5 , c = 0.7, u(c) = 0.14, TRUE) 

 
  . براي غلظت استفاده مي شود cاز نماد ،  pHدر اين راهنما براي موارد قابل كاربرد براي انواع مختلف كميتها نظير غلظتهاي جرمي، كسر جرمي و  ٣٨
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كه نمونه مثبت   PPمي باشد. احتمال متناظر   %٩٢/ ٣  يا   ٠/ ٩٢٣  را ببينيد) براي اين مثال، ناحيه   ٢ب.(جدول  
  مي باشد. % ٧/ ٦ ) ياPN-1(منطبق) (

، محاسبات شامل انتگرال  و استفاده از آن مناسب است  دسترس است  درجايي كه اطلاعات قبلي آموزنده در 
انتگرال ها براي عدم قطعيت قبلي كه داراي توزيع نرمال مي باشد و عدم قطعيت   گيري در توزيع قبلي است.

  همراه با راهنمايي در مورد توزيع هاي ديگر داده مي شود.  ] ٦٦[  JCGM106اندازه گيري براي مثال 

سخت باشد. به عنوان مثال،    يتواند به طرز شگفت آور  يم   ياطلاعات  ريواقعاً غ  يقبل  عيتوز  كي  جاد يا:  آوريياد
مطابقت دارد    پيشين  ٪ ٣٠با احتمال    ) ٢/٠  -   ١/ ٢  mg kg-1(  ١ب.  ساده در محدوده شكل  كنواختي  ع يتوز   كي

  ن، ي. بنابرااست  لوگرم يگرم در ك  ي ليم  ٥/٠حد    ر يز آن    از   % ٣٠  فقط   را يمطابقت دارد، ز  حد با    آزمون   قلم   ك يكه  
  شود،ي م  يقبل   ع يتوز   نيگزيجا  يهاكه معمولاً شامل انتخاب   شودي م  ي بررس   ك يشامل    ،كامل   ي زيب  ل يتحل  كي

  .ستيمفروض حساس ن يقبل  ع ينسبت به توز يرمنطقيطور غبه  ير يگجه يتا مطمئن شود كه نت

  فرمول هاي صفحه گسترده براي احتمالات ارزيابي انطباق  ٤ب. 

ئه مي كند كه توصيه مي شود در زماني كه حدود يا فواصل انطباق متفاوت  ارا ار  اكسل  هاي   فرمول  ٢ب.جدول  
است، استفاده شود.    ودداخل يا خارج از حد   -بالا    -پايين  مقدار اندازه گيري شده    در نظر گرفته مي شوند و

، تخمين زده شود به جاي توصيف پراكندگي  υ، با تعداد كمي درجات آزادي،  u(c)اگر عدم قطعيت استاندارد ،  
درنظر گرفته شود. درآن صورت توصيه    t-Studentبا توزيع نرمال، توصيه مي شود از توزيع    ده تخمين اندازه

درجدول   شده  استفاده  كلي  فرمول  شود  باB.2  )C, c, u(c), TRUE  (NORM.DISTمي   ،    
, TRUE u(C), υ TDIST(ABS(C-c))/ .جايگزين شود 

تصميم گيري روي     ، PN، يا عدم انطباق،  PPكه براي تخمين احتمال انطباق استفاده مي شود،  اكسل    فرمول هاي   ٢ب.جدول  
  استفاده كرد.  LR(-) = PN /(1-PN)و  LR(+)=PP/(1-PP)از فرمول ها مي توان براي محاسبه  قلم خاص مورد تجزيه

  MS-Excelفرمول 
  (براساس توزيع نرمال تجمعي) 

قابليت اطمينان 
  انطباق

  (نوع نتيجه)انطباق قلم  
 S  محدوه   سناريو 

), TRUE)c(u, c, max(CTNORM. DIS PP (مثبت) انطباق  𝑐 ≤ c୫ୟ୶ 
  ١  حداكثر

)), TRUEc(u, c, maxc(DIST NORM.-1  PN    (منفي)  نامنطبق  
maxc>  c 

  ٢  حداكثر

), TRUE)c(u, c, minc(DIST NORM. -1  PP    (مثبت)  انطباق  c ≥ 𝑐௠௜௡ 
  ٣  حداقل

), TRUE)c(u, c, minc(DIST NORM.   PN  (منفي) نامنطبق  
minc<  c 

  ٤  حداقل

), TRUE)c(u, c, maxc(DIST NORM. PP  ٥  بازه   (مثبت) انطباق  
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), TRUE)c(u, c, minc(DIST NORM.  𝑐௠௜௡ ≤ 𝑐 ≤ 𝑐୫ୟ୶ 
), TRUE) +c(u, c, maxc(DIST NORM.-1 
), TRUE)c(u, c, minc(DIST NORM.  PN  

  (منفي) نامنطبق
 minc<  c يا maxc>  c 

  ٦  بازه 

S  -  نامنطبق ؛    ايمنطبق    جهينت  كي،  يمنف  ايمثبت    جينتا  ، حد حداقل يا حداكثر ،   بازه  -  سناريو؛ بازه: حداكثر يا حداقلC  وu(c)   – 
  حداقل غلظت قابل قبول. اي حداكثر  minc اي  maxc ،استاندارد مربوطه تيعدم قطع  شده و يرگي اندازه غلظت
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