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1. Allgemeine Hinweise

Man sollte eine Excel-Tabelle immer so Ubersichtlich wie mdéglich halten. Dazu empfiehlt es
sich, alle bendtigten Daten, Konstanten und Messwerte inklusive aller dazugehérigen

Einheiten anzugeben. Dies erleichtert das eventuelle Umformen von Werten.

Formatierung von Zellinhalten

Excel unterscheidet zwischen ,Zahlenwerten”, ,Text* (der auch Ziffern oder Zahlen
enthalten kann!), Fehlerwerten und Gleichungen (,,Formeln). Sie erkennen das daran, dass
Excel Zahlenwerte als Standard rechtsbiindig in der Zelle ausrichtet, wahrend ,Text” als
Standard linksbiindig ausgerichtet ist. Fehlerwerte wie ,#NV“ (not a value, kein giltiger
Wert), ,,#DIV/0!“ (Division durch Null), ,#WERT!“ (eine Rechnung verwendet einen Verweis
auf eine Zelle, die Text statt einem Zahlenwert enthilt), ,#NAME?“ (in einer Gleichung
wurde ein Text oder ein Symbol verwendet, das nicht als Name fiir einen Zellinhalt definiert
wurde) usw. werden standardmaRig zentriert ausgerichtet. Formeln (beginnend mit ,=)
werden nicht dargestellt, sondern stattdessen wird der mit ihnen berechnete Wert
angezeigt. Nur in der Bearbeitungszeile oberhalb der Tabelle ist die Gleichung sichtbar, wenn
die Zelle markiert ist. Sie wird durch einen Doppelklick auf die Zelle sichtbar. In beiden Fillen
kann sie bearbeitet werden. Dabei werden evtl. vorhandene Zellbezlige farbig dargestellt

und die Zellen, auf die die Bezlige verweisen, entsprechend eingefarbt.

Alle automatische Ausrichtungen konnen durch manuelle Auswahl der Ausrichtung
verdandert werden. Die automatische (rechtsbiindige) Ausrichtung eines Zahlenwerts kénnen
Sie unterdriicken, indem Sie dem Zahlenwert ein Hochkomma ,, ' “ voranstellen. Dadurch
wird ein Zahlenwert formatiert wie ein Text, behélt aber seine Eigenschaft als Zahlenwert (d.

Ill

h. ein Verweis darauf in einer Gleichung fihrt nicht zum Fehler ,#WERT!“). So kdnnen auch
vorangestellte Nullen dargestellt werden (etwa bei Telefonnummern!), die — wenn sie vor
der ersten signifikanten Stelle vor Komma stehen — normalerweise automatisch unterdriickt
werden. Das Voranstellen des Hochkommas unterdriickt auch die automatische
Formatierung von Zahlen in Klammern als negative Werte und bewirkt, wenn es einer

Gleichung vorangestellt wird, dass die Gleichung als Text interpretiert und damit lesbar

1 v0.4



TU Clausthal Institut fur Physikalische Chemie Praktikum Teil A und B

ARBEITEN MIT EXCEL Stand 07.05.2021

dargestellt wird (statt das Ergebnis anzuzeigen). Das Hochkomma selbst wird dabei nicht
angezeigt.

Kalenderdaten wie z. B. ,,12.03.2021“ und Uhrzeiten wie ,10:12“ werden von Excel i. d. R.
automatisch erkannt. Dabei verandert Excel tatsachlich aber auch den ,Wert” der Eingabe!
Ein Kalenderdatum wird intern namlich als fortlaufende Zahl in Tagen seit dem ,,0.1.1900“
dargestellt: Geben Sie z. B. den Zahlenwert 1 in eine Zelle und formatieren Sie die Zelle als
,Datum” (die Einstellung der Zell-Formatierung erreichen Sie leicht, indem Sie [STRG]+[1]
driicken), so zeigt Excel ,01.01.1900“ an. Uhrzeiten werden als Bruchteile ganzer Tage
angezeigt. Ein Zahlenwert von 0,5 wird — umgewandelt in ein Uhrzeitformat — also als
,12:00“ oder ,12:00:00“ angezeigt (je nachdem, ob mit oder ohne Sekunden). Ein beliebiger
Zeitpunkt eines Kalenderdatums, also z. B. 12.03.2021 10:58:21, wird intern als Zahlenwert

mit entsprechenden Nachkommastellen gespeichert (hier: 44267,4571875).

Tipp: Berechnen Sie mit Excel, wann Sie 10000 Tage alt sind. Dies dirfte das ,Jubilaum® mit
der hochsten ganzen Zehnerpotenz in lhrem Leben sein, das Sie einen ganzen Tag lang feiern
kénnen! Geben Sie dazu Ihr Geburtsdatum in einer Zelle ein und addieren Sie dazu den Wert
10000. Das Ergebnis wird i. d. R. automatisch als Datum formatiert sein. Falls nicht, stellen

Sie das Format per Hand (mit [STRG]+[1]) auf ein Datumsformat um.

Die Eingabe von Gleichungen (Formeln) erfolgt dhnlich wie in Ihrem Taschenrechner, mit
dem kleinen Unterschied, dass die Formel hier mit einem ,=“ begonnen wird. Ansonsten

mussen Sie immer daran denken, ausreichend Klammern zu setzen.

Verweise auf Zellinhalte

Ein Verweis, z. B. innerhalb einer Gleichung, auf den Inhalt (Wert) einer anderen Zelle
(,Zellbezug”) erfolgt, indem man die ,Koordinaten” der Zelle (im Format SpalteZeile, also
z.B. ,C7% in der Gleichung ohne Anflihrungsstriche) angibt. Ein Zellbezug im Format
SSpalteSZeile (z.B. ,,SCS$7“, mit vorangestelltem ,5$“) verweist - auch nach Kopieren der
Formel an eine andere Stelle - immer auf dieselbe, angegebene Zelle, man spricht hier von
,absoluter Adresse” oder ,,absolutem Bezug"”. Wenn Sie im Gegensatz hierzu den Verweis im

einfachen Format SpalteZeile (,,C7“) eingeben, sind die Beziige ,relativ”, das bedeutet: Wenn
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Sie die Formel in eine andere Zelle kopieren, werden auch die Zellbeziige, auf die die Formel
zugreift, verschoben, so dass immer derselbe Abstand (in Zeilen und Spalten) zur Zelle mit

der Formel erhalten bleibt.

Beispiel: Inhalt der Zelle C1 sei ,,=A1 + B1“. Sie kopieren diesen Inhalt zur Zelle C2 (durch
[STRG]+[C] bei der markierten Quell-Zelle und [STRG]+[V] in der Zielzelle). Dann lautet der

Inhalt dieser Zelle nach dem Kopiervorgang ,,=A2+B2“ (vgl. Abb. 1)

ENVIZLIICIIGWIGYT 'a JnrnLant P

EDATUM - ot v 5 =SAS2 + B2
A B C D E

1 Werte =SA52+B2 =A2+B2

2 | 1| 2|=5A$2 + B2 £l
3 2 3 4 5
4 3 4 5 7
5 4 5 5 9
] 5 7] 7 11
[ 7] 7 8 13
8 7 8 9 15
9 8 9 10 17

Abb. 1 Unterschied zwischen ,,absoluten” und ,relativen” Zellbeziigen

Es lasst sich auch nur die Zeile oder die Spalte als absolute Adressierung festlegen (z.B. ,CS7“
oder ,,5C7“), was sehr hilfreich ist, wenn man z. B. in mehreren Spalten mit Formeln auf
immer dieselbe Spalte, z.B. mit ,,x-Werten” zuriickgreifen méchte (dann verwendet man das
,SAl1“-Format) oder innerhalb einer Spalte auf einen festen Wert, z. B. den ersten Wert der

Spalte oder den Maximalwert, verweisen mochte (dann verwendet man das ,AS1“-Format).

Wenn Sie in einer Formel oder einem ,Dialog” (einem Fenster, das zu irgendeiner Eingabe
auffordert) mehrere einzelne - ggf. auch nicht zusammenhangende! - Zellen angeben
mussen, trennen Sie diese durch ein Semikolon (Beispiel: =QUOTIENT(B1;C9)), ein
zusammenhangender Bereich wird hingegen durch Angabe der ersten und letzten Zelle des
Bereiches definiert, die durch einen Doppelpunkt getrennt werden (Beispiel:

=SUMME(B1:B6)).

Insbesondere fir die bessere Lesbarkeit von Formeln ist es oft hilfreich, die Funktion

»Namen definieren“ zu nutzen (s. Abb. 2). Wenn Sie Zellen (deren Inhalten Variablen, deren
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Werte durch Formeln berechnet werden, oder Konstanten sein kdnnen) Namen zuweisen,
kénnen Sie diese Namen in Formeln direkt ohne Bezug zur Zelle angeben. Sie kénnen dem
Wert der aktuell aktiven Zelle (oder einem Zellbereich) auch direkt einen Namen zuordnen,
indem Sie ihn in das Feld oben links Uber der Tabelle eintragen, in dem sonst die
Zellbezeichnung der gerade aktiven Zelle steht (z.B. ,A1“). Wahrend Excel Eingaben in Zellen
sonst auch akzeptiert, wenn man eine andere Zelle aktiviert (z. B. durch Klick mit der Maus

oder durch Bewegung mit den Cursortasten), muss die Eingabe hier mit Eingabetaste

[ENTER] abgeschlossen werden.

H - = Mappel - Bxcel

Datei Start Einfigen Seitenlayout Formeln Daten Uberpriifen Ansicht Q' Was machten Sie tun? Anmelden 2 Freigeben

ZAutUSummE T E Logisch ~ ! E‘:“ Spur zum Vorganger @ h T
e Zulett verwendet * Text ~ Iﬂ 1 “:E Spur zum Nachfolger vp - Uberw?;ﬁn - Bered-:n-un .
cinfiigen E Finanzrmathematik - @ Datum u. Uhrzeit = I! r)’\ Pfeile entfernen - ')ﬁr' i g opt\oneng' :‘El
Funktionsbibliothek Formeldbenwvachung Berechnung -~

f; 8.314 i
E (@ D E F G H J K L -

1 8.3140)/{K-mol) |
1Lemeieme |

Abb. 2 Namen fiir Zellen oder Zellbereiche definieren

Sollte einem der genaue Name eines einmal definierten Werts nicht mehr einfallen, bietet

[F3] oder [STRG]+[F3] eine gesamte Liste aller Namen (Abb. 3):

Namens-Manager ? x Namen einfiigen ? X
Meu... Bearbeaiten... Laschen Filter = Mamen einflgen:
i R
Mame Wert Bezieht sich auf  Bereich Kommentar
8.314  =Tabelle1!3A%1 Arbeitsmappe  universelle Gaskonstante
Liste einflgen 3 Abbrechen

Bezieht sich auf:
=Tabelle1!5A51 s

SchlieBen

Abb.3 Der Namensmanager [STRG]+[F3] und Funktion ,Namen einfiigen” [F3] zeigen (u.a.) die Liste der
bereits definierten Namen an.

Beachten Sie bei der Benennung, dass Namen, die nur aus einem Buchstaben bestehen oder

einem Verweis auf eine Zelle entsprechen (z.B. ,R“ oder ,A1“) nicht moglich sind. Ggf.
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verwenden Sie vor oder hinter einem einzelnen Buchstaben einen Unterstrich (,,_R“ oder

4 R_”) .

Mappel - Excel
Seitenlayout Farmeln Daten Uberprifen Ansicht | Anmelden 2_ Freigeben
Einfiigen F K U
Zwischenablage Schriftart Ausrichtung Zahl Bearbeiten -
EDATUM  ~ X v & || =P wiRT v
A | B C D E F G H J; I~

1 |Molmassenbestimmung nach Victor Meyer

2 |p-V=n-R-T

3 |umgeformtnachn: n={p-V}/(R-T)

4

5 Konstanten: Umrechnungen

6 |univ. Gaskonstante R 8.314 Jf(K-mol) 1J=1N-m R 8.314|Nm/(K-mol)

7 |Messwerte:

8 |Temperatur 3 22.8°C x"C=(x+273.15) K T 295.95|K

9 |Druck p 1013 hPa 1 hPa =100 Pa =100 N/m?* p 101300|N/m?

10 [Volumen v 48 cm?® 1cm® = (107 m*=10° m? v|  0.000048|m?

11 |Einwaage (Masse) m 0.1674 g

12

13 |Berechnung:

14 |stoffmenge nlz(_P"_V}f{_R"_T}

15 |molare Masse M 84.7096984 g/mol

1A . x.

Tabellel () 1 »
Bearbeiten B iy
Abb. 4

Ubrigens: Weist man einer Zelle (einem einzelnen Wert) einen Namen zu und verwendet
diesen Namen in einer anderen Zelle, so entspricht dieses der (absoluten) SSpalteSZeile-

Notation.

Arbeiten mit Diagrammen

Beim Erstellen von Diagrammen gibt es einige Funktionen, die ein zligiges Arbeiten
erleichtern. So kdnnen sie ein Diagramm ohne die Funktion ,Diagramm einfiigen” erstellen
(zu ,Diagramm einfiigen” gelangen Sie in der Registerkarte , Einfligen” bei Klick auf ein
Diagrammsymbol den kleinen Pfeil rechts neben ,Diagramme”), indem Sie die Daten
markieren und anschlieBend [F11] (fir ein Diagramm als neues Tabellenblatt) oder
[ALT]+[F1] (ftr ein Diagramm auf dem aktuellen Tabellenblatt) driicken. Der voreingestellte

Standarddiagrammtyp von Excel ist ein Balkendiagramm. Fiir wissenschaftliche Graphen

5 v0.4



TU Clausthal Institut fur Physikalische Chemie Praktikum Teil A und B

ARBEITEN MIT EXCEL Stand 07.05.2021

muss der Diagrammtyp i. d. R. ein Punkt(X,Y)-Diagramm sein, da nur damit die Abszisse (,,x-
Achse”) mit Werten aus einer Tabelle skaliert werden kann und ,xy“-Wertepaare
aufgetragen werden koénnen. Daher ist es sinnvoll, vor Verwendung von [F11] bzw.

[ALT]+[F1] Ihren Standarddiagrammtyp festzulegen:

Hierzu markieren Sie ein beliebiges Diagramm. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das
Diagramm oder auf die Registerkarte ,Entwurf” und wahlen Sie , Diagrammtyp dndern®.
Wihlen Sie den Diagrammtyp aus, den Sie als Standard festlegen mochten, klicken Sie aber
noch nicht auf OK. Sehen Sie sich den oberen Rand der Registerkarte alle Diagramme an, und
suchen Sie das in grau hervorgehobene Diagrammsymbol. Klicken Sie mit der rechten
Maustaste auf das Diagrammsymbol, das in grau hervorgehoben ist, und klicken Sie auf ,,als

Standarddiagramm festlegen®.

AnschlieBend wird durch Dricken von [F11] bzw. [ALT]+[F1] immer ein Diagramm dieses

Diagrammtyps generiert.

Sollten Sie einmal versuchen, ein Sdulendiagramm (etwa mit Haufigkeiten, die z. B.
normalverteilt sein kénnten) und ein Punkt(X,Y)-Diagramm (z. B. eine passende, konti-
nuierliche Gausskurve) in einem Diagramm zusammen zu bringen, werden Sie feststellen,
dass es ein Problem gibt: Sdulendiagramme haben nur (y-), Werte“, die dquidistant tiber der
x-Achse aufgetragen werden, wahrend beim Punkt(X,Y)-Diagramm Ordinatenwerte (y-
Werte) gegen beliebige Abszissenwerte (x-Werte, aus der Tabelle) aufgetragen werden. Um
trotzdem beides gemeinsam in einem Diagramm darzustellen, gehen Sie folgendermaRen

vor:

Erstellen Sie das erste Diagramm (z. B. das Saulendiagramm) und fligen anschliefend eine
weitere Datenreihe hinzu (auf der Registerkarte ,Entwurf” oder nach Rechtklick auf das
Diagramm: ,Daten auswahlen” und "Hinzufiigen"). Dieser neue Datenreihen missen Sie
einen neuen Diagrammtyp zuordnen (z. B. Punkt(X,Y)-Diagramm): Rechtsklick auf die Daten
der Reihe, ,Datenreihen-Diagrammtyp dndern...” wahlen. Setzen Sie dabei fir die
betreffende Datenreihe (hier: ,Datenreihen2”) moglichst sofort den Haken bei

,Sekundarachse”.
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Diagramm 3 ~ 5 =DATENREIHE(;;Tabelle1!$BS$4:585204;2)
= ! E ! e ! Z 1 o ! 5 == g 1 E 1 1 . 1 4 !
1] [e O o] |T|
2 | 0.01595769 —
3 | [ |
4 | -100| 0.00033546 —
z | -99| 0.00039335 1 . |
6 | -98 0.0004605 —
7l -97| 0.00053824 -
8 | -96| 0.00062811 - mh
9 -95| 0.0007318 ’ : =
10| -34| 0.00085125 Q‘ [Z- :
=il 5 mm=  Datenreihen2 -~
11_ -93| 0.00098862 Fallung Rahmen
12 -92| 0.00114632 d
= 06 (IERTITI:
13| -91| 0.00132705 i
14 | -90| 0.00153381| O - 2 (o]
15 | -89| 0.00176996 e
16 | -88| 0.0020392 0.4 L gl Datenreihen-Diagrammtyp dndern...
17| -87| 0.00234563 o ||||E=!-wur
18| -86| 0.00263381 Diagrammtyp dndern ? X
19| -85| 0.00308872
20| -84 0.00353586 Empfohlene Diagramme  Alle Diagramme
21 -83| 0.00404125
22| -82| 0.00461151 ™ Zuletzt verwendet :
23 -81| 0.00525382 u:Hl:H LI:H.H:T W o
24| -80| 0.00597602 Woragey : |ﬂ|_|_|
25 | -79| 0.006786564 bl Saule
26| -78| 0.00769488 I Linie Benutzerdefinierte Kombination
27| -77| 0.00871073| [ | . ama
28 | -76| 0.00984492 ® Kreic
29| 75| 0.011109 E Balken : { i
[ Tabellet | @ M Fische " o a
Rereit ] 0
5 Punkt (X Y) - L
05 .
B Kurs " [L
@& Oberfliche “ oz
:‘.k’ Metz 02 | | e
BE Treemap 0".:II Il- 1
100 £ i al 0 L] 20 a0 &0 & 100
@ Sunburst
ld]h H|5tograr'r'|n'| Wahlen Sie den Diagrammtyp und die Achse far die Datenreihe aus:
isf Kastengrafik Datenreihenname Diagrammtyp Sekundarachse
I]ﬂ] Wasserfall I Datenreiheni Gruppierte Sdulen
[fin Verbund
I Datenreihen2 Punkt [XY)
MA  Fliche A
~ N X
® Kreis bbrechen |
4 & & R
(9 €» @E (C
I_ Punkt (X Y)
o a - a5
e 1KY
ooo.. 6/:‘.3& ‘ f;}.&
[#R
B Netz
¥ ﬁ E N v
Abb.5 Andern des Diagrammtyps nur fiir die zweite Datenreihe ergibt ein , gemischtes” Diagramm mit z.B.
Sdulen- und Punkt(X,Y)-Diagramm. Wahlen Sie hier auch gleich ,Sekundarachse” fir die 2. Datenreihe.
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Erst danach kdonnen Sie, erneut mithilfe von , Daten auswdhlen”, dieser Datenreihe die
zugehorigen x-Werte zuordnen. Nun sollten Sie ein Sdulendiagramm und ein Punkt(X,Y)-
Diagramm in einem haben, wobei die Diagramme meist deutlich gegeneinander verschoben

sind.

Dieses Problem konnen Sie l6sen, indem Sie eine ,sekunddre horizontale Achse“ (2.
Abszissse, ,x-Achse”) einfligen. Leider ist das Erstellen einer zweiten x-Achse in den neueren
Excel-Versionen sehr umstandlich. Es ist Giberhaupt erst dann moglich, wenn (a) mindestens
zwei Datenreihen dargestellt werden und (b) fiir eine der Datenreihen bereits eine
sekundidre y-Achse ausgewidhlt wurde (daher dies am besten bereits beim Andern des
Diagrammestyps erledigen). Eine sekundare y-Achse wahlt man aus, indem man im Diagramm
entweder die entsprechende Datenreihe (Punkte oder Linie) per Rechtsklick anwahlt und im
Kontextmeni ,Datenreihen formatieren” wahlt, oder die Datenreihe direkt per Doppelklick
anwahlt. Beides 6ffnet die Funktion ,Datenreihen formatieren” (am rechten Rand). Falls die
Datenreihe bereits markiert war, 0Offnet der Doppelklick die Funktion ,Datenpunkt
formatieren”, das vorgehen ist aber dasselbe. Nun wahlt man in der Einstellung

,Datenreihenoptionen” (rechtes Symbol) die ,Sekundarachse” aus.

Erst jetzt kann man mit der Funktion ,Diagrammelement hinzufiigen” auf der Registerkarte
LEntwurf” oder mit dem ,,+“-Symbol rechts oben neben dem (angeklickten) Diagramm eine
zweite x-Achse hinzufiigen, und zwar Uber den Menlipunkt ,Achsen” und dort , Sekunddr

horizontal”.

Die beiden Achsen miissen dann nur noch ausgerichtet werden, d.h. sie miissen mit gleichen
Werten beginnen und aufhoren. Dazu missen Sie die zu skalierende Achse markieren. mit
der rechten Maustaste oder per Doppelklick auf die Achse kénnen Sie in das Menl "Achse
formatieren" gelangen. Hier finden Sie einen Punkt , Achsenoptionen” und ein weiteres
Symbol ,Achsenoptionen” (nicht-identische Funktionen), wo sie dann Minimum, Maximum
und die Intervalle der Achsenmarkierungen (nicht die Intervalle der Haufigkeitsverteilung!)

angeben sowie weitere Eigenschaften der Achsen definieren konnen.
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Datei Start Einfigen Seitenlayout Formeln Daten Uberprifen Ansicht Entwurf Format Q Sie wiinschg
ol
L e A =g 1l

Diagrammelement Schnelllayout  Farben .J|| L‘L. - _,(’.II‘ .._:|l.||;|:.. —| | Zeile/Spalte  Daten Diagrarr

hinzufiigen = b dndern = wechseln  auswahlen dnde
ilj]l Achsen | | [[ﬂul e i imformatvarlagen Daten Tye
It Achsentitel b | N ielle11$B$4:$B5204;2)

ih Diagrammtitel k|| L 2

ili Datenbeschriftungen » i[ﬂ[[l i E : b — & - H ! l : .

— 100 - 150 200
’IUT‘II Sekundir horizontal

i Fehlerindikatoren »

HE Gitternetzlinien k|| [[D[D_E Sekundir vertikal

&
d]]. T ' Weitere Achsenoptionen...
| Trendlinie r !
o= L ]
10] sa) oooossizs| | ° $ ]
11 | -93| 0.00098862 -
12| -92| 0.00114632 .
13 | -91| 0.00132705 0.6 .:
14 | -90| 0.00153381| © :
15| -89| 0.00176996 - -
16 | -88| 0.0020392 .: K
17 | -87| 0.00234563 04 :
18| -86( 0.00269381 :
19 | -85| 0.00308872
20 | -84 0.00353586 0.2
21 | -83| 0.00404125
22 | -82| 0.00461151
23 | -81| 0.00525382
24 | -80| 0.00597602 0 o . -
25 | -79| 0.00673664 -100 -80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80

Abb. 6 Hinzufligen einer zweiten Abszisse (,,sekundare horizontale“ Achse)

Wenn bei der Erstellung des Sdulendiagramms nur die Wertespalte markiert war, ist die
Abszisse der Sdulen zundchst nur mit aufsteigenden, ganzen Zahlen beschriftet (den
Nummern der Saulen). Oft haben die ,x-Werte” der Saulen aber bestimmte Bedeutungen,
bei Haufigkeitsverteilungen entsprechen sie den Intervallen, fiir die die jeweiligen
Haufigkeiten angegeben sind. Diese Intervalle, z.B. ,[0...10[“ fir ein Intervall von Null
(eingeschlossen) bis 10 (nicht eingeschlossen), kann man als Achsenbeschriftungen an der
»primdren horizontalen Achse” anzeigen lassen. Dazu erstellt man zuerst eine Spalte, in der
die Intervallbezeichnungen (in diesem Fall als Text) aufgelistet sind. Wenn man dann im
Diagramm per Rechtsklick ,,Daten auswahlen” wahlt, kann man fiir Datenreihen, die nicht als
Punkt(X,Y)-Diagramm aufgetragen sind, rechts im Dialogfenster die ,Horizontale

Achsenbeschriftung (Rubrik)“ Gber ,,Bearbeiten” aus der Tabelle auswahlen (Abb. 7).
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Datenquelle auswéhlen

Diagrammdatenbereich: | E

Der Datumsbereich ist zu komplex, um angezeigt zu werden. Wenn ein neuer Bereich ausgewahlt wird, werden alle

Reihen im Bereich 'Reihe’ ersetzt,
f}’ m Zeile/Spalte wechseln ‘T\

ME Achsenbeschriftungen [Rubrik)

Legendeneintrige [_emen]

hj Hinzufdgen Bealberken x Entfernen

Datenreihen?

7 Bearbeiten | g
A
v

| Ausgeblendete und leere Zellen | I QK I | Abbrechen

Abb. 7 Einflgen von Beschriftungen fiir die horizontale Achse des Saulendiagramms

Letztlich konnte ein kombiniertes Saulen- und Punkt(X,Y)- bzw. Liniendiagramm wie in Abb. 8

dargestellt aussehen.

-100 -80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80 100

0.8 A

0.4 4

relative Haufigkeit

..]

00T~

—_ =

Abb. 8 fertig formatiertes und beschriftetes, kombiniertes Saulen- und Liniendiagramm
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2. Formeln/Statistik

Excel bietet einige Funktionen, welche die Eingabe von komplizierten Formeln erleichtert. So
besteht die Moglichkeit, einige wichtige Formeln, die zu statistischen Auswertungen notig

sind, einfach mittels integrierten Standardfunktionen zu nutzen.

Hierzu kann man in die Zielzelle die Funktionsnamen direkt eingeben (wenn man sie kennt),

z. B.:

Standardabweichung

_ =STABW.N(Bezug)*
(der Grundgesamtheit):

Standardabweichung -STABW.S(Bezug)*
(einer Stichprobe):

Mittelwert =MITTELWERT(Bezug)
Summe =SUMME(Bezug)
Median =MEDIAN(Bezug)

*3ltere Versionen von Excel verwenden ,STABW* (bzw. ,,STABWA®) und ,STABWN*“

Auch hier kann es von Vorteil sein, vorher den einzelnen Zellen, Spalten oder Zeilen Namen

zuzuweisen (s. Abb. 10).

Kennt man die Funktionsnamen nicht, findet man alle in Excel integrierten Funktionen, ggf.
gefiltert nach Themengebiet, auch in der Registerkarte ,Formel” unter , Funktion einfiigen”
(s. Abb. 9). Dieser Weg 6ffnet dariber hinaus ein Fenster, in dem man bequem die fiir die
Formel bendtigten Werte oder Zellbeziige eingeben oder — durch Klick auf den Knopf mit
dem roten Pfeil in der Tabelle, am rechten Rand des jeweiligen Eingabefelds — per Maus in

der Tabelle auswahlen kann.

11 v0.4



TU Clausthal Institut fur Physikalische Chemie Praktikum Teil A und B

ARBEITEN MIT EXCEL Stand 07.05.2021

Datei Start Einfilgen Seitenlayout Formeln Daten Uberpriifen Ansicht @ Was machten Sie tun?
> AutoSumme - Logisch ~ E i =] Spur zum Vorganger 7%
Zuletzt verwendet * Text~ @ e - *+ Spur zum Nachfolger .
Funktion Definierte Uberwachunas- | Berechoungs-
einfiigen E Finanzmathematik = E Datum u. Uhrzeit = M 1 Funktion iR 2 % |
Funktionsbibliothek ung
Funktion suchen: i
EDATUM b > v £ =STABW.S | Beschreiben Sie kurz, was 5ie tun mochten, und klicken Sie l oK b
dann auf "OK' : g
i - E L 2 L Kategorie auswahlen: | Statistik 1~ J—
1 |=5TABW.S
2 Funktion auswiahlen:
3 | SCHIEFEP "
— STABW,.N
4 i STABW.S
5 STABWA
- STABWHNA
6 STAMNDARDISIERUMNG
7 | STEIGUNG »
8 7 STABW.S(Zahl1;Zahl2;...)
— Schatzt die Standardabweichung ausgehend von einer Stichprobe (logische
9_ Werte und Text werden im Beispiel ignariert),
10 |
11|
12 ; .
13— Hilfe fur diese Funktion Abbrechen

| Tohallet | Tahalla? T

Abb. 9 Alle Funktionen findet man unter ,Formeln” — ,Funktion einfligen”

B L g

EDATUM  ~ X « f | =STABW.N(A2:A20)
A | B [ e STABWL.N(7ah!1: [Zahl2]: ...) E_

1 |Werte Quadrate

2 3 9 Standardabweichung: |=STﬂ|BW.N{_H-

3 | 5 25 Mittelwert: 5

4 | 7 49 Summe: 95

5 | 6 38 Summe der Quadrate: 613

6 | 8 64 Median: 5

7 | 4 16

8 | 9 81

9 | 2 4

10 | i 1

11 2 4

12| 4 16

13 8 64

14| 6 36

15 7 49

16 | i 1

1?_ 2 L

18 3 9

19 8 64

20 9 21

Abb. 10 Beispiel fiir die Verwendung integrierter Standardfunktionen
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Hinweis: Falls Sie Informationen zur Art der Berechnung einer dieser integrierten Funktionen
wiinschen, setzen Sie den Cursor in der Eingabezeile (oben) auf die Funktion. In einem
»Tooltip“ erscheint ein blauer Link (s. Abb. 10), der zur Hilfe mit detaillierten Erklarungen zu
dieser Funktion fiihrt. Ein Link zur Hilfe fir die jeweilige Funktion wird auch im Dialog

»Funktion einfligen” angezeigt (s. Abb. 9).

Ein natzliches Add-In ist die ,, Analyse-Funktion®, hierbei handelt es sich um Funktionen, die
nicht von Beginn an aktiviert sind. Sie sind im Startmeni (,,Datei”) unter ,,Optionen” im
Menipunkt ,Add-Ins“ zu finden. Ein Klick auf ,Los...” 6ffnet ein Benutzerfenster, in dem
gewiinschte Add-Ins ausgewahlt werden kodnnen. Empfehlenswert ist neben der

Analysefunktion auch der ,Solver”, der in Abschnitt 5 erlautert wird. Die gewahlten Add-Ins

kénnen dann im Menlpunkt ,,Daten” genutzt werden.

©

peeenll |Nformationen

Mewu

Excel-Optionen ?

Offnen Allgemen [‘?? Microsoft Office-Add-Ins anzeigen und verwalten.
3 Farmeln
Speichern
Dokumentprifung Add-Ins
Speichern unter Speichemn Name ont Typ
Sprache
Drucken Analyse-Funktionen C:\...OfficelB\Librany\Analysis\ANALYS32 XLL  Bxccel-Add-In
Erweitert Analyse-Funktionen - VBA Moicel@iLibrantAnalysis\ATPVBAEN.XLAM  Excel-Add-In
Freigeben e Solver Ca\ AOffice16\Librang\ SOLVER\SOLVER.XLAM  Excel-Add-In
enidband anpassen
EISEER i i Datum (XML) \.s\Microsoft Shared\Smart Tag\MOFL.DLL  Aktion
Add-Ins Eurowéhrungstools M ffice\Office16\Libran\EUROTOOLXLAM  Excel-Add-In
Veraffentlichen Trust Center Inquire soft Office\Office1\DCP\MativeShim.dll  COM-Add-In
B Microsoft Actions Pane 3 XML-Erweiterungspaket
SchiieBen Microsoft Power Map for Excel L T o o — e
Microsoft Power Pivot for Bxcel C:\...| Add-in{ Add-Ins ? X
Microsoft Power View for Excel Chel Add-i

Verfagbare Add-Ins:

[ Analyse-Funktionen | OK |
Konto [ Analyse-Funktionen - VBA
[_] Eurowahrungstools Abbrechen

Optionen | Solver

Durchsuchen...

Add-In: Analyse-Funktionen £
e ¥ Automatisierung...

Herausgeber:  Microsoft Corporation

Kompatibilitét:  Keine Kompatibilititsinformationen verflgh)

Speicherort: C\Program Files (x26)\Microsoft Office\Off

Beschreibung:  Stellt Tools zur Datenanalyse fir statistische

Verwalten: | Excel-Add-Ins - Los... Salver

Tool zum Optimieren und Berechnen von Formeln
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Wenn (mindestens) eines dieser Add-Ins aktiviert ist, taucht in der Registerkarte ,Daten” die
Rubrik ,,Analyse” mit den ausgewadhlten Add-In-Funktionen auf. Mit der Datenanalyse
(s.Abb. 11 ) kann man vereinfacht Haufigkeiten ausrechnen und in einem Balkendiagramm
(,Histogramm®) darstellen lassen (s. Kapitel 1, ,Arbeiten mit Diagrammen”) — dies geht

grundsatzlich auch ohne die Datenanalyse-Funktionen mit der (Matrix-!)Funktion

,HAUFIGKEIT und der nachfolgenden Darstellung der Ergebnisse in einem Diagramm.

H ©- = Histogramm.xlsx - Excel
B,
Datei Start Einfigen Seitenlayout Formeln Uberpriifen Ansicht Q@ Was machten Sie tun? Anmelden g_ Freigeben
= = r [2] | & H Y ¥ fa T gl 5] | — Datenanalyse
8 S = |D=3 2l . EEEH P i 2, sol
crr nwenden | . ) H olver

Externe Daten MNeue Alle = Sortieren  Filtern ) Text in y . Was-wire-wenn- Prognoseblatt Gliederung _’

abrufen~  Abfrage~ LG aktualisieren ~ Vo Erweitert Spalten =& 7 @ Analyse © i

Abrufen und tr... Verbindungen Sortieren und Filtern Datentoaols Prognose Analyse -
B2 i Je || =ZUFALLSZAHL{) Analyse-Funktionen 7 *
A B C D E F G Analyse-Funktionen

1 Anova: Zweifaktorielle Varianzanalyse ohne Messwi a,

2 | 0.396882111 Korrelation Abbreche
3 0.9230604 Kovarlar]z .

Populationskenngrafen Hilf

4 0.45283083 Exponentielles Glatten =

5 0.92894425 Zwei-Stichproben F-Test

5 0.1507924 Fourlfranal 58

7 0.51374713 Gleitender Durchschnitt

8 0.36189212 Zufallszahlengenerierung hd

Abb. 11 Solver und Datenanalyse-Funktionen in der Registerkarte ,, Daten”

Die ,Histogramm®“-Funktion in der Datenanalyse fasst die Arbeitsschritte aber bequem
zusammen. Wenn Sie lhre Werte in eine Tabelle eingetragen haben und die Haufigkeiten
bendtigen, mit der die Werte in gewahlten Intervallen auftreten, tragen Sie zunachst in eine
weitere Spalte — vgl. Abb. 12: Spalte B - lhre gewidhlten Intervalle ein (im Beispiel hier:
,2,4,6,8,10“ fir x <2, 2 < x <4 usw. Das erste Intervall enthélt immer alle Werte kleiner oder

gleich der ersten angegebenen Intervallgrenze).

Tipp: Wenn Sie eine bestimmte Verteilungsfunktion erwarten (z. B. eine Gaussverteilung),

wahlen Sie die Grenzen der Intervalle dquidistant (gleich weite Intervalle). Ansonsten wiirde

! Die Ergebnisse einer Matrixfunktion fiillen mehr als nur eine Zelle aus. Daher missen alle Zellen, die die
Ergebnisse aufnehmen sollen (die Anzahl muss bereits bekannt sein, sie entspricht bei der Funktion
L,HAUFIGKEIT” der Anzahl der ,Klassen, also der Intervalle), markiert werden. Dann wird die Funktion (in der

aktiven Zelle) eingegeben und abschlieRend mit [STRG]+ [ENTER] (statt nur [ENTER]) bestétigt.
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die Verteilung verzerrt erscheinen, da ungleich weite Intervalle im Saulendiagramm
trotzdem mit gleichen Breiten dargestellt. Insbesondere wenn Sie das Saulendiagramm, wie
oben beschrieben, mit einem Punkt(X,Y)-Diagramm einer berechneten Verteilung tGberlagern
wollen, missen Sie die ,Klassen” fiir die Haufigkeitsverteilung (Intervallgrenzen) dquidistant

wahlen.

Starten Sie danach die Analyse-Funktion und wahlen das "Histogramm".

E e =
Datei Start Einfiigen Seitenlayout Formeln Uberprafen ! ndchten Sie tun? Anmelden 2_ Freigeben
= [ = a Z A Laschen N [E B : & = Datenanalyse
B Ry 2l B I B R
D : : Erneut anwenden BB > 1 5 Solver
Externe Daten Neue \lle 7| Sortieren  Filter ] Textin &= Was-ware-wenn- Prognoseblatt Gliederung
abrufen ~ Abfrage~ L@ Vo Erweitert Spalten =& 7 I Analyse - =
Abrufen und tr... Verbindungen Sortieren und Filtern Datentools Prognose Analyse -~
B1 & f Intervallgrenzen
A B {5 | D | E | E | G | H ] K L -
1 |werte |Intervallgrenzen! Histogramm T X
E 1 2 Eingabe
3 5 4 Eingabebereich: SAS2:5A525 £
. 3 o Kl bereich SBS2:SBSE 25 Apbreche
assenbereich: E =
5 a 8 = [ :
6 8 10 [ Beschriftungen hitte
i 5
Ausgabe
8 7 . B
g : (®) Ausgabebereich: SDS1 53]
10 3 Oﬁeues Tabellenblatt:
1 5 O Meue Arbeitsmappe
12 6 DEareto [sortiertes Histogramm)
= . O 2 A,
14 2
15 3
1R 5

Abb. 12 Verwendung der ,Histogramm®“-Funktion

»Eingabebereich”: Hier wird der Bereich der Bezlige zu den ,Werten” eingegeben. Alternativ
kann mit dem Knopf rechts vom Eingabefeld (mit dem roten Pfeil) der Bereich mit der Maus

ausgewahlt werden.

~Klassenbereich”: Hier werden die Bezlige zu den gewahlten Intervallgrenzen eingetragen
bzw. per Maus ausgewahlt. Wenn Sie per Hakchen ,, Diagrammdarstellung” auswahlen, wird
nach Klick auf OK neben der Ausgabe der Werte sofort ein Sdulendiagramm mit den

Haufigkeiten als Balkendiagramm erstellt.
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3. Fehlerbalken

Excel bietet Ihnen auch die Moglichkeit, Fehlerbalken in das Diagramm einzutragen:

Markieren Sie zuerst den Graphen, um dann auf der Registerkarte , Entwurf” bei der
Funktion ,Diagrammelement hinzufiigen“ den Menupunkt ,Fehlerindikatoren” zu wahlen
(eine Abkirzung bietet wieder das ,+“-Symbol rechts oben neben dem Diagramm, vgl. Abb.
13). Beachten Sie, dass nur flir Punkt(X,Y)-Datenreihen neben vertikalen Fehlerbalken auch
die Art der

horizontale Fehlerbalken angezeigt werden koénnen. Wahlen Sie fir

Fehlerindikatoren ,weitere Optionen” oder doppelklicken Sie auf bereits angezeigte

Fehlerbalken.

ElS = Histogramm.xlsx - Excel Diagrammtools
Datei Start Einfiigen Seitenlayout Farmeln Daten Uberprifen Ansicht Format Q@ Was méachten Sie tun?
[
: = @ B
i 5- Uy b il 1 I
Diagrammelement Schnelllayout =~ Farben Zeile/Spalte  Daten Diagrami
hinzufiigen ~ = andern ~ wechseln  auswahlen dnder
{th. Achsen 3 Diagrammformatvorlagen Daten Typ
T T O
Idh Achsentitel » 0 0.00000 0% +
R . 0.03 -0.11921 0.03380 %
gh Diagrammtitel 3 * ®
0.03 -0.26065 0.03893 | -05 L] % ]
ili Datenbeschriftungen » . E &
0.03 0.38332 0.04401 4 ° g
0.03 -0.48347 0.04865
! ® % Y
{li  Fehlerindikatoren 3 > 15 .
% Keine e
f Gitternetzlinien 3 ' 2 E: % &
» ey *x
- Legende # %% Standardfehler 25 * %
ge*
2 53 3
| Trendlinie » %, Prozentsatz ! ®
3.5
14 U.225 w0 : .
& %7 Standardabweichung 2
L g1 0 5 10 15 20 25 30
16 0.187 Weitere Fehlerindikatorenoptionen... O o)
Elit 0.155 .03 -1.8b/54 0.1941/
18 0.140 0.03 -1.96679 0.21443

Abb. 13 Einfligen von Fehlerbalken (,,Fehlerindikatoren®)

Die Fehlerbalken kann man nun formatieren (Funktion ,Fehlerindikatoren formatieren) und,
vor allem, ihnen bestimmte Werte z. B. aus der Tabelle zuweisen. Hier wahlt man wieder das
rechte Symbol (,vertikaler Fehlerindikator” oder ,horizontaler Fehlerindikator”, je nach
Auswahl) und kann dort unter ,Fehlerbetrag” z. B. feste Werte eingeben oder aber unter
»Benutzerdefiniert” einen Bezug auf Tabellenbereiche herstellen (wenn z. B. fiir jeden

Datenpunkt individuelle Fehlergrenzen vorliegen).
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Histogramm. - Excel Jiag
- Start Einfiigen Seitenlayout Farmeln Daten Uberpriifen Ansicht Entwurf Format Q@ Was méchten Sie tun? Anmelden g Freigeben
E2 2 I
A | B | (& | D | E | F G H [ [«

1 |zeit[s] Konz.[mol/U  Fehler In(c/c%) Fehler Fehlerindikatoren formatieren X
2 | [1] 1.000 0 0.00000] O = Fehlerindikatoroptionen
3 | 1 0.888 0.03 -0.11921 0.03380,
4 | 2 0.771 0.03 -0.26065 0.038931 | -05 {» Q III
< 3 0.682 0.03 -0.38332 0.04401!

= -1 = 2
6 | 4 0.617 0.03 -0.48347 0.04865 4 Vertikaler Fehlerindikator
7| 5 0.543 0.03 -0.61124 0.05528; | -1.5 Richtung
8 6 0.482 0.03 -0.72938 0.06221 1 . :

E -2 I ® Beide
9 | 7 0.407 0.03 -0.89834 0.073671 O e
10 8 0.378 0.03 -0.97355 0.07942! | 55 Minus

4 = M
11 | 9 0.336 0.03 -1.09140 0.08935 RS
12| 10 0.289 0.03 -1.24138 0.10381, 3 e Plus
13| 11 0.259 0.03 -1.35229 0.115991 | 35
14 12 0.225 0.03 -1.49197 0.13338 Endlinienart

2 -4
15| 13 0.192 0.03 -1.65140 0.15643 5 s i | Ohne Abschluss
16 | 14 0.187 0.03 -1.67768 0.16059 ¢, .
17 15 0.155 0.03 -1.86754 0.19417| | | T (® Mit Abschluss
18_ 16 0.140 0.03 -1.96679 0.2144] Benutzerdefinierte Fehlerindikatoren ? * =
19 1% 0.116 0.03 -2.15576 0.2590] Fehlerbetrag
20 18 0.108 0.03 -2.22437 0.2774 il

< = > . > =Tabelle2!SES: |fRe Fester Wert 0.1
21 19 0.096 0.03 -2.34702 0.3136: = -

Megativer Fehlerwert Prozentsatz 5.0

22 20 0.090 0.03 -2.40666 0.3329; p—
23 P31 0.063 0.03 2771510 oarea] S oosue2SE SlpdacahwSKhing Sul It
24: 22 0.064 0.03 -2.74412 0.4665: AT Standardfehler
25 | 23 0.071 0.03 -2.64874 0.42409] N ® Benutzerdefiniert Wert angeben
26 | 24 0.037 0.03 -3.29775 O.SHSSE
27 25 0.051 0.03 -2.97019} 0.58487!

Abb. 14 Mit der Funktion ,Fehlerindikatoren formatieren” lassen sich z. B. feste Fehlergrenzen oder aber —
unter ,Benutzdefiniert” - fiir jeden Datenpunkt individuelle Fehler aus der Tabelle zeigen.
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4. Trendlinie

Excel bietet die Moglichkeit der Regression fir ,,einfache” Funktionen. Hierzu markieren Sie
die gewiinschte Datenreihe und wahlen (iber die Registerkarte ,Entwurf” in der Funktion
,Diagrammelement hinzufiigen” den Menilpunkt ,Trendlinie” aus (ktrzer wieder via ,+“
neben dem Diagramm, s. Abb. 15). Es werden verschiedene Funktionen zur Auswahl
angeboten. Sie kdnnen durchaus mehrere Trendlinien (z. B. mit verschiedenen Funktionen)

zur selben Datenreihe darstellen. Unter "Weitere Trendlinienoptionen" oder per Doppelklick

auf die Trendline kénnen Sie die Darstellung und Funktion lhrer Trendlinie andern.

H ©- - Histogramm.xlsx - Excel Diagrammtools = 7
Datei Start Einfiigen Seitenlayout Formeln Daten Uberpriifen Ansicht Format Q Was machten Sie tun? Anmelden
® . .
g — s e ; . . F |
B & cF ; : Won
Diagrammelement Schnelllayout  Farben | - i - e B - _|  Zeile/Spalte  Daten Diagrammtyp  Diz
hinzufiigen ~ 5 andern ~ wechseln  auswahlen andern vers
iJﬂl Achzen 3 Diagrammformatvorlagen Daten Typ
)
Idh  Achsentitel » 000 0 0.00000 O 0% - 0 oI
o s .B88 0.03 -0.11921 0.03380 %
dh Diagrammtitel 3 '-m
K J71 0.03 -0.26065 0.03893 | -05 ;] B P
i Datenbeschriftungen ¥ |ggy 0.03 -0.38332|  0.08401 L. ” =
-1 5
617 0.03 -0.48347 0.04865 i'& Y
il Fehlerindikatoren » 1543 0.03 _0.61124|  0.05528 | -15 iﬁ,} &5
i Gittenetzlinien y 482 0.03 -0.72938 006221 | % %
407 0.03 -0.89834 0.07367 . D]
di® Legende 3 3
378 0.03 -0.97355 0.07942 | 25 i
.336 0.03 -1.09140 0.08935 ..
| Trendlinie 4 138 0.10381 2 B
L Keine
* 129 0.11599 | 35
14 12 U 197 0.13338
-7 Linear -4
15 13 el 140 0.15643 5 5 b - % - G
16 14 0 68 0.16055 ¢ O o)
17 15 0 | Lineare Prognose 754 0.19417
18 16 0 379 0.21443
19 17 0 Gleitender Durchschnitt 176 0.25903
20 13 0 137 0.27743
21 19 0 Weitere Trendlinienoptionen... 02 0.31363
an | an A Ann annl A ancec A Anana

Abb. 15 Hinzufiigen einer , Trendlinie” (lineare oder nicht-lineare Regression fiir einfache Funktionen)

AuBer fir die Funktion ,gleitender Duchschnitt” kdnnen Sie sich auch die Gleichung der
Trendlinie im Diagramm anzeigen lassen. Wenn Sie mit der rechten Maustaste auf diese
Gleichung klicken und "Datenbeschriftungen formatieren" oder die Gleichung per
Doppelklick anwéhlen, konnen Sie (wieder mit dem rechten Symbol) u. a. das Zahlenformat
andern, z. B. "wissenschaftlich" auswahlen, falls das erforderlich sein sollte — etwa, um die
eine sinnvolle Anzahl signifikanter Stellen anzuzeigen. Es sollte aber immer ein sinnvolles

Format fir die Zahlen gewahlt werden. Die Gleichung wird der Trendlinie wird zunachst
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immer in der Form y=f(x) dargestellt, alle dargestellten Koeffizienten sind einheitenlos. Um
die Gleichung mit anderen GréRensymbolen darzustellen (etwa U=f(l)) und die Koeffizenten
mit der korrekten Einheit zu versehen (z. B. ,V/A” etc.), kann und muss die Gleichung per
Hand korrigiert werden, indem man in das Textfeld der Gleichung klickt und dort den Text
entsprechend ersetzt. Vorsicht: Ein einmal per Hand verdnderter Text der
Trendliniengleichung fihrt dazu, dass die Gleichung nicht mehr automatisch aktualisiert
werden kann, wenn die zugrunde liegenden Werte sich dndern! In dem Fall muss die
(geranderte) Trendlinie entfernt und eine neue eingefiigt und ggf. entsprechend neu

formatiert werden.

Um die Koeffizienten (Steigung und  Achsenabschnitt sowie ggf. den
Korrelationskoeffizienten) einer Ausgleichsgeraden zu erhalten, brauchen Sie nicht
unbedingt eine ,Trendlinie” in das Diagramm einzufiigen. Excel verfigt Uber die
Standardfunktionen ,=STEIGUNG(y-Werte; x-Werte)”, ,=ACHSENABSCHNITT(...) und

,=KORREL(...)“, die Sie sich in beliebigen Tabellenzellen berechnen lassen kénnen.

Der Korrelationskoeffizient ist ein Mall fur die Genauigkeit einer Ausgleichsgeraden.
Weichen die Daten vom linearen Verlauf ab (,streuen” sie um die Gerade), so liegt der
Korrelationskoeffizient zwischen 0 und 1. Je besser die Messwerte dem linearen Verlauf
entsprechen, umso ndher an 1 liegt der Korrelationskoeffizient. Ein exakt linearer Verlauf der
Datenpunkte hat also einen Korrelationskoeffizienten von exakt 1. Da Excel den
Korrelationskoeffizienten aber mit einer bestimmten Anzahl an Stellen angibt, kann durch
Rundung auch dann der Wert 1 angezeigt sein, wenn die Daten nicht exakt dem linearen
Verlauf entsprechen. Dann ist es sinnvoll, so viele signifikante Stellen anzugeben, dass die
Abweichung von 1 gerade erkennbar wird (z. B. vier Nachkommastellen 0,9998 statt nur

drei, was durch Rundung zu 1,000 fiihren wiirde).

Schwieriger wird es, wenn die Daten nicht den ,einfachen” Funktionen entsprechen, fir die
Excel automatische Trendlinien berechnet. Um solche Funktionen trotzdem an den Verlauf
von Messdaten optimal anzupassen (man spricht statt von ,, anpassen” oft auch von ,fitten“
oder ,anfitten“ von engl. ,to fit“) kann der ,Solver” (eine Funktion der Datenanalyse-Add-

Ins) genutzt werden.
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5. Nichtlineare Regression (,Fit“)

Im Folgenden wird das Fitten mit Hilfe des ,Solver” (s. Abschnitt 2) am Beispiel der
Langmuir'schen Adsorptionsisothermen erlautert, die die an einer Festkdrperoberflache
adsorbierte Menge a als Funktion der Gleichgewichtskonzentration c beschreibt:

A-c
a=
B+c

Zuerst sollten Sie Ihre Messwerte und die bendtigten Konstanten A und B mit Einheiten in
die Excel-Tabelle eintragen. Tragen Sie dabei die Einheiten immer in separaten (moglichst
den Werten benachbarten) Zellen ein, damit Excel die Zahlenwerte als solche erkennt und

verarbeiten kann. Auch hier ist es wieder sinnvoll, den Zellen Namen zuzuordnen.

Fiir die beiden Konstanten A und B werden vorerst willkiirliche, aber beziiglich
Gréfsenordnung und Vorzeichen sinnvolle Werte eingesetzt. Diese Werte benétigt der Solver

um seine ,,Rate-Prozedur” zu starten. Diese werden spater angepasst.

Um beurteilen zu kbnnen, was ,sinnvolle” Werte sind, ist es immer hilfreich, sich die (z. B.
grafische) Bedeutung der zu bestimmenden Konstanten in der verwendeten Gleichung
klarzumachen. Am Beispiel der Langmuir-Isothermen: Der Wert der Gleichung entspricht
dann der Konstante A, die eine (adsorbierten) Stoffmenge sein muss, wenn c/(B+c) = 1 wird.
Das ist flir c — o der Fall. A ist also der Grenzwert der adsorbierten Menge, dem die
Messwerte fir hohe Konzentrationen entgegenstreben. Er muss also (etwas) gréBer sein als
der GroRte Messwert von a. Wenn ¢ = B ist, ergibt sich a = A/2. B entspricht also der
Konzentration, fiir den die Messwerte (ungefdhr) die Halfte dieses Grenzwerts A erreicht
haben. Oft ist es nicht einfach, sich die Bedeutung der Konstanten oder ihre Auswirkung auf

III

den Verlauf der Kurve klarzumachen. Dann kann man aber ein ,Gefiihl” fiir die Bedeutung
bekommen, indem man sich die Auswirkung einer Anderung eines Parameters auf den
(berechneten) Kurvenverlauf ansieht. Dazu und um spater eine ,glatte” Fit-Kurve in die
Messwerte zeichnen zu konnen, ist es sinnvoll, eine neue Spalte mit Abszissenwerten
(x-Werte) anzulegen, in denen die Intervalle hochstens 1/10 der Intervalle der Messdaten

entsprechen. Fir diese x-Werte berechnet man dann mit der Fitfunktion und den gewahlten
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Konstanten die Funktionswerte und tragt sie als neue Datenreihe (als Linie) im selben
Diagramm zusammen mit dem Messwerten auf. Da die Konstanten zunachst sicher nicht die
richtigen Werte haben, wird die berechnete Kurve deutlich vom Verlauf der Messdaten
abweichen. Verandern Sie nun jeweils die Konstanten und beobachten Sie, wie sich der
Kurvenverlauf daraufhin andert. Versuchen Sie auf diesem Weg, ,gute” Startwerte zu

erzeugen, fir die die berechnete Kurve ungefiahr den Verlauf der Messdaten wiedergibt.

Im Beispiel ist die groRte adsorbierte Menge 0,0064 mol. Als Startwert fiir A kdme daher z. B.
A = 0,01 mol in Frage. Die Halfte davon liegt zwischen den Messwerten flr ¢ = 0.062 mol/L

und ¢ =0.1535 mol/L. Ein guter Start-Schatzwert flir B wéare also z. B. B =0,1 mol/L.

In einer weiteren Spalte berechnen wir erneut mit den gewahlten Werten der Konstanten
die adsorbierte Menge nach der Gleichung der Langmuir'schen Adsorptionsisothermen,

allerdings nur fir die Konzentrationen der Messdaten. Nur diese Werte sind letztlich fir die

Benutzung des Solvers nétig (nicht die zuvor berechneten fir den ,glatten” Kurvenverlauf).

H = Histogramm.xlsx - Excel
Datei Start Einfigen Seitenlayout Farmeln Daten Uberprifen Ansicht @ Was machten Sie tun? Anmelden P+ Freigeben
MITTELWE... X o J || =A_*c f(B_+c) v
A E C D E F G H J K L M ] -
1 |Adsorption voip HAc an Aktivkohle
5 0.008
3 |Gleichung Langmuirsche Adsorptionsisotherme: Konstanten:
4 la=A-cf(B+¢ A 0.01|mol/L 0.008
i B 0.1|mol/L = 0007
2 £ qo0s
7 |Experiment: Berechnet: En
8 |c(GG-Konzentfation) a (adsorbierte Menge}  a ("Fit" Differenz  rel. Diff. (rel. Diff.)22 2 005
9 0.328|mol/L 0.0064 mol |EA_‘C - J(B_+c) -0.19742991 0.03897857 & 0.004
10 0.1535|mol/L 0.00486 mol 0.00605523-70.00119523 -0.24593145 0.06048228 g 0.003
11 0.062|mol/L 0.00372 mol 0.00382716 -0.00010716 -0.02880653 0.00082982 g
12 0.0264|mol/L 0.00229 mol 0.00208261 0.00030129 0.126105609 0.01590262  ~ 0002
13 | 0.0101|mol/L 0.0015 mol 0.00091735 0.00058265 0.388434756 0.150383156 0.001 g
14 0.0041|mol/L 0.00092 mol 0.00039385 0.00052615 0.571899929 0.32706953 0
15 Summe derrel.Fehlerquadrate/nnzahlderWerte: 0 0.05 01 0.15 02 025 03 035
16 |c fur Fitkurve a fur Fitkurve Gleichgewichtskonzentration [mol/L]
’ 0.33 0.00767442
1 \ 0.32 0.00761905
0.31 | | | 0.00756098 |
| 0.02 0.00166667
J 0.01 0.00090909
' 0 0 -
| Tabelle1 | Tabelle2 | Tabelle3 ® [ 3
Bereit B |

Abb. 16 Beispiel fur die Verwendung des ,Solver”. Beachten Sie auch die Verwendung der Funktion ,Fenster
fixieren“ (rote Markierung): Fixiert man in der ersten Zelle der 20. Zeile, wird alles dartiber ,festgehalten”,
wahren man darunter zu anderen Zeilen ,scrollen” kann.
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Aus den experimentell bestimmten Werten fiir die adsorbierten Mengen und den
berechneten Mengen werden nun relative Fehlerquadrate berechnet: Man bildet die
Differenzen von Messwert und berechnetem Wert, teilt durch den Messwert (relativer
Fehler des berechneten Werts) und quadriert dieses Ergebnis (da das Vorzeichen der

Abweichung keine Rolle spielen soll).

Nun wird in einer Zelle (Abb. 16: H15) die Summe dieser relativen Fehlerquadrate berechnet
und durch die Anzahl der Werte geteilt. Dieser Wert, der ein Mal} fiir die Qualitat des ,, Fits”

darstellt, ist nun der Ausgangswert, den der Solver minimieren soll.

Starten Sie nun den Solver (in der Registerkarte ,,Daten”, s. Abb. 17).

Histogramm.xlsx - Excel

Seitenlayout Formeln Uberprifen Ansicht Q Was méchten Sie tun? Anmelden {Q'_ Freigeben
L= Verbindungen A Z|A Léschen NV g+ = Datenanalyse
fa = £l S B B2 | |9 g
Eigenschaften ) i Erneut anwenden . A = : 5 Solver
Alle ) Z| Sortieren  Filtern ] Textin _ . Was-ware-wenn- Prognoseblatt Gliederung
aktualisieren = Verknipfungen bearbeiten Vo Erweitert Spalten =9 T !!?ﬂ! Analyse * 57
Verbindungen Sor g s EE— = Analyse 4
Solver-Parameter *
Solver
(dsorptionsisotherme: Konstanten: - i .
Was-wére-wenn-Analy:

A 0.00575026 mol/L Ziel festlegen: SHS15| 5.5 optimalen Wert einer Zi

N A AANTATY aal Ardern dor croees Barnck
Bis: O Max. ® Min. O Wert: o
Durch Andern von Variablenzellen:
SES4:SESS 2.5
Unterliegt den Nebenbedingungen:

Hinzufdgen
Andern
Laschen

Alles zuridcksetzen

Laden/Speichern

Micht eingeschrankte Variablen als nicht-negativ festlegen

Losungsmethode | GRG-Michtlinear s

L Optionen
auswihlen:

Lasungsmethode

‘Wihlen Sie das GRG-Nichtlinear-Modul far Solver-Probleme, die kontinuierlich nichtlinear sind.
Wihlen Sie das LP Simplex-Modul far lineare Solver-Probleme und das EA-Maodul far
Solver-Probleme, die nicht kontinuierlich sind.

Abb. 17 Bentzung des Solvers zur nichtlinearen Regression

Zielzelle ist die eben berechnete Summe. Verdnderbare Zellen sind in diesem Fall die Werte

fir die Konstanten A und B (E4 und E5). Uber die Option Nebenbedingungen kdnnen Sie
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noch Einschriankungen vornehmen (z. B. Ober- oder Untergrenzen der zu variierenden
Parameter, keine negativen Zahlen o. 4.). Wenn Sie nun alles eingestellt haben, kénnen Sie
mit ,Losen” den Optimierungsalgorithmus starten, der iber ,Losungsmethode auswéahlen”
festgelegt werden kann. Excel verandert nun solange die Werte von A und B, bis die

berechnete Summe der Abweichungen minimal wird.

Nun kann noch gewdhlt werden, ob man das Ergebnis beibehalten will oder zu den
Ausgangwerten zurlickkehren will. Erst durch das Akzeptieren der Losung ist der

Optimierungsvorgang abgeschlossen.

Die fertige Tabelle sollte dann so dhnlich aussehen wie inAbb. 18 :

0.007
rme: Konstanten:

0.00575026 |mol/L 0.008
0.03003271|mol/L

=

m

0.005

3
=
Berechnet: A
:Menge) a ("Fit") Differenz  rel. Diff. (rel. Diff.})*2 éc" ooos ®
ol 0.00526791 0.00063209 0.107133109 0.011477503 ..E 0.003
ol 0.00480931 5.0693E-05 0.010430682 0.000108799 _% A
Mol 0.0038738 -0.0001538 -0.04134376 0.001709306 g' 0.002
Mol 0.00269005 -0.00027005 -0.11159151 0.012452666 =
Tol 0.00144714 -0.00014714 -0.11318435 0.012810696 HEL
Mol 0.00069072 0.00022928 0.249219806 0.062110511 0
summe der rel. Fehlerquadrate / Anzahl der Wer‘te: 0 0.05 01 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35
a fur Fitkurve Gleichgewichtskonzentration [mol/L]
0.00527059
0.00525689
| 0.00524238

Abb. 18 Mit dem Solver berechnete, angepasste Kurve

Manchmal fihren die gefundenen Werte nicht zu einer guten Anpassung der theoretischen
Adsorptionsisothermen an die Messwerte. Dies liegt i. d. R. daran, dass die zu Beginn

»geratenen” Ausgangswerte flr die Konstanten zu schlecht waren.

AuBerdem kann man sich fragen, ob die Wichtung der Abweichungen mit den Kehrwerten
der Messwerte (relative Fehler) sinnvoll ist. Eine kleine Abweichung bei einem kleinen Wert
des Messwerts wirkt sich so sehr stark auf die zu optimierende Summer der Fehlerquadrate
aus, wahrend dieselbe Abweichung flir grole Messwerte nur eine geringe Rolle spielt. Oft
fihrt daher eine ungewichtete Fehlerquadrat-Summe zu einer besseren Anpassung der
Daten (vgl. Abb. 19)
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D E F G H J K L ! M
0.007
rme: Konstanten:
A| 0.00647631|mol/L 0.006 .
B| 0.04342035|mol/L -
£ o.oos 5
Berechnet: &
A 5 - 5 < 0.004 ’
:Menge) a ("Fit") Differenz  rel. Diff. Diff.~2 s V.
ol 0.00571828 0.00018172 0.03079974 3.30216E-08 & ;.03
nol 0.00504676 -0.00018676 -0.03342885 3.48B809E-08 '_'].5 ﬁ"
nol 0.00380669 -8.6691E-05 -0.02330415 7.51541E-09 g 0.002 ]
nol 0.00244668 -2.6676E-05 -0.01102303 7.11595E-10 ” ¥
nol 0.0012208 7.9203E-05 0.06092551 6.27314E-09 sl |
nol 0.00055806 0.00036194 0.39340899 1.30998E-07 oI
summe der rel. Fehlerquadrate [ Anzahl der Werte:| 3.55667E-08] 0 0.05 01 0.15 0.2 0.25 03 0.35
a fur Fitkurve Gleichgewichtskonzentration [mol/L]
0.00572234

Abb. 19 Ergebnis mit ungewichteter Fehlerquadratsumme

Sollte der zu minimierende Wert bereits sehr klein sein (wie in Abb. 19), variiert Excel die
Konstanten u. U. gar nicht mehr. Dann kann man im Dialog des Solvers unter ,Optionen” die
»Nebenbedingungsgenauigkeit” und die ,Konvergenz“ (fir die gewahlte Optimierungs-
methode) auf kleinere Werte setzen (Zehnerpotenzen!). Oft erreicht man dasselbe aber
leichter, indem man die Fehlerquadratsumme vor dem Optimierungsprozess einfach mit

einem entsprechenden Faktor multipliziert (hier z. B. 108).
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