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1. OMNIC Paradigm software

( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ

ア ) の使用を開始

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) へよう こ そソ フ ト ウェ アをイ ンスト ールおよびアッ

プデート する方法、ソ フ ト ウェ アオプショ ンを調べる方法、およびOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm
ソ フ ト ウェ ア ) を使用し てスペク ト ルを測定および分析するための基本を学びます。

こ のセク ショ ンでは以下について説明し ます :

1.1 OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) へよう こ そ 7

1.2 OMNIC Paradigmバージョ ン 2.2の新機能 11

1.3 OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アをイ ンスト ール 12

1.4 重要な概念と 機能 14
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1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソフト ウェ ア ) の使用を開始

1.1 OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ

ア ) へよ う こ そ

デスク ト ッ プおよびタ ッ チスク リ ーンモード 用のThermo Scientific™ OMNIC™ Paradigmソ フ ト ウェ アは、FTIR分
光法および顕微鏡用の高度なソ フ ト ウェ アパッ ケージであり 、データ 取得、処理、および解釈の方法を簡素化

し 、リ モート での作業や世界中の同僚と の共同作業を支援するよう に設計さ れています。

ダッ シュ ボード から 新規およ び最近の作業を 管理

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アの新規ダッ シュ ボード を使用すると 、測定条件設定を設定し て保存し たり 、新規

サンプル測定を行っ たり 、最近の作業を再開し たり 、自動化さ れたワーク フ ローをすべて同じ 便利な画面から

実行するこ と ができます。
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タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースでは、ホーム画面がこ れら の同じ ツールと 機能の多く をさ ら に合理化さ れ

た直感的なイ ンタ ーフ ェ ースで提供するため、オペレータ ーは自分の作業と 必要なツールに集中できます。

詳細を 学ぶ

l "測定オプショ ンの設定と 保存"

l "サンプル測定"

l "1次ワーク フ ローの作成と 実行"

Spectra(スペク ト ル )ビ ュ ーでスペク ト ルを 処理、分析、調査

Spectra( スペク ト ル) ビュ ーを使用し て、データ を詳細に処理、分析、または調査し ます。こ こ では、データ

処理、ピーク 検出を行い、ラ ベルを付け、ビュ ーを最適化し て、スペク ト ルをさ ら に簡単に比較し たり 分析で

きるよう にし ます。

結果ペイ ンでは、メ イ ン ビュ ーから スペク ト ルをすばやく 追加または削除し たり 、各スペク ト ルの詳細を調べ

たり 、選択し たスペク ト ルの変更履歴をレビュ ーするこ と ができます。
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1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソフト ウェ ア ) の使用を開始

詳細を 学ぶ

l "ATRで不明のサンプルを分析"

l "透過で不明のサンプルを分析"

ワーク フ ロ ーを 使用し て反復タ スク を 自動化

ワーク フ ローを使用し てタ スク を自動化し 、測定値が毎回まっ たく 同じ 方法で収集および処理さ れるよう にし

ます。Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) でタ イ ルをド ラ ッ グアンド ド ロッ プするだけでワーク フ ローを

編集または作成し 、ボタ ンをク リ ッ ク するだけでワーク フ ローを実行できます。

タ ッ チスク リ ーンモード にParadigmを使用し ているオペレータ ーは、工場でイ ンスト ールさ れたパフ ォ ーマン

ステスト の一つ、またはカ スタ ムワーク フ ローを ホーム画面から 直接イ ンポート し て実行できます。

詳細を 学ぶ

l "1次ワーク フ ローの作成と 実行"

l "ワーク フ ロータ イ ルリ フ ァ レンス "
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あなたの仕事を リ モート で共有

データ をク ラ ウド にアッ プロード し 、OMNIC Anywhereを使用し て、接続済みのPC、Appleコ ンピュ ータ 、

Android、または iOSデバイ スを使用し てデータ を表示、分析、または共有し ます。

無料のConnect( 接続) アカ ウント を使用し て、教室またはラ ボでサンプル測定を行い、データ を Connect( 接

続) アカ ウント にアッ プロード し て、あなたの寮や作業スペース内の別のデバイ スでデータ を表示、検討、ま

たは共有し ます。

詳細を 学ぶ

l OMNIC Anywhereアプリ で自身のデータ を見る
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1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソフト ウェ ア ) の使用を開始

1.2 OMNIC Paradigmバージョ ン 2.2の新機能

タ イ ムシリ ーズ測定

タ イ ムシリ ーズ測定はサンプル測定値の経時変化を知り たいと きに役立ちます。たと えば、タ イ ムシリ ーズ測

定を使っ てTGA-IR実験やGC-IR実験中のサンプルの変化を調べたり 、収集し た標準測定値を開いて、ある週やあ

る月を通し て一貫し た測定値が得ら れているか確認するこ と は、測定値に変化が生じ た時期を特定するのに役

立ちます。

ワーク フ ロー中に繰り 返し 行っ た一連の測定結果から タ イ ムシリ ーズ測定を作成するこ と も できます。たと え

ば、1時間の間、60秒ごと に測定する場合など、Repeat( 繰り 返し ) タ イ ルやDelay( 待ち時間) タ イ ルを使っ

て、一定期間同じ サンプルを繰り 返し 測定するこ と ができます。その後、タ イ ムシリ ーズ測定で測定値を開い

て、ワーク フ ローの間サンプルがどのよう に変化し たかを確認できます。

タ イ ムシリ ーズ測定はOMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アのオプショ ンのアド オンです。タ イ ムシリ ーズ測定の購入

については、サーモフ ィ ッ シャ ーサイ エンティ フ ィ ッ ク にお問い合わせく ださ い。タ イ ムシリ ーズ測定の作成

と 使用の詳細については、"タ イ ムシリ ーズ測定を理解する "を参照し てく ださ い。

11 OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アユーザーガイ ド ThermoScientific



1.3 OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アを イ ン スト ール

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アは、Thermo Scientific™ Nicolet™ Summitスペク ト ロメ ータ ーにプリ イ ンスト ールさ

れており 、付属のタ ッ チスク リ ーンモニタ ーまたはMini DisplayPortで接続さ れた外部モニタ ーですぐ に使用でき

ます。

OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アをお使いのデスク ト ッ プ、ラ ッ プト ッ プ、またはその他のデバイ スにイ ンスト ー

ルし て、イ ーサネッ ト 、WiFi、またはUSB接続を介し てSummitスペク ト ロメ ータ ーまたはNicolet iS5または iS50
スペク ト ロメ ータ ーなどの他の機器に接続し ます。機器に接続し てサンプル測定を行い、接続を切断し て、

データ の分析やワーク フ ローの開発中に他のオペレータ ーが機器を使用できるよう にし ます。

こ のガイ ド では、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アのイ ンスト ールについて説明し ます。

始める 前に

OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アを実行および使用するには、お使いのシステムが以下に概説する推奨システム要

件を満たし ている必要があり ます。

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アを イ ン スト ール

OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アのイ ンスト ールには数分し かかかり ません。

❖ OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アをイ ンスト ール

1. 付属のイ ンスト ールメ ディ ア ( DVDまたはフ ラ ッ シュ ド ラ イ ブ ) を挿入し ます。

2. イ ンスト ーラ ーを実行し ます。

a. フ ァ イ ルを開けて、start.exeフ ァ イ ルを実行し ます。

b. 画面の指示に従っ てOMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アをイ ンスト ールし ます。

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アの設定と 接続

規定では、データ はお使いのローカ ルデバイ スのデータ ベースに保存さ れます。Nicolet Summitスペク ト ロメ ー

タ ーに接続する場合は、ローカ ルデータ ベースを引き続き使用するか、機器のデータ ベースまたはお使いの

ネッ ト ワーク 上にある別のデータ ベースに接続できます。

❖ 規定のデータ ベースに接続するには

1. OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アを開きます。

2. Configure( 構成) > Database( データ ベース ) を選択し ます。
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1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソフト ウェ ア ) の使用を開始

3. Database Engine( データ ベースエンジン ) リ スト で、Thermo Scientific Built-in Database( ビルト イ ンデー

タ ベース ) を選択し ます。

4. データ ベースのサーバーのアド レスまたはURLを入力し ます。サーバーのアド レスまたはURLは、お使いの

ネッ ト ワーク 上で接続する機器の名前です。

データ ベース設定の詳細については、"お使いのデータ ベースを構成"を参照し てく ださ い。
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1.4 重要な概念と 機能

こ のセク ショ ンでは、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アを使用するためのコ アコ ンセプト を紹介し ます。こ のセク

ショ ンの情報は、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アの基本的な理解を深め、すべての機能と ツールを活用し てサン

プルを分析できるよう にするのに役立ちます。

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アの基本

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アの使用のコ アコ ンセプト を理解すると 、スペク ト ルデータ をさ ら に効率的、効果

的に収集、分析、およびレポート するのに役立ちます。

以下のプロセスの すべての手順を常に実行できると は限り ません。OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アを特定のニー

ズに合わせてカ スタ マイ ズできますが、一般的には、一般的なプロセスに従う 可能性があり ます。

あなたのプロ ジェ ク ト を 計画

本ソ フ ト ウェ アを使い始める前に、プロジェ ク ト の目標を検討するこ と が重要です。事前に計画を策定する

と 、作業に適し たデータ 処理と 分析のタ イ プ、最適なデータ が得ら れる測定条件設定、および手順を最も 効率

的に実行する方法を決定する上で役立ちます。

データ を取得する前に、以下の質問に答えるこ と ができる必要があり ます。

l プロジェ ク ト の私の目標は何ですか？

例えば、不明のサンプルを分析するか、サンプルが基準を満たし ているこ と を検証し ますか。OMNIC
Paradigmソ フ ト ウェ アを使用すると 、データ の使用方法に応じ て、さ まざまなプロセスと 分析手順を実行

できます。一般的な目標は以下のと おり です。

l 純粋なサンプルを分析

l 混合物の成分を分析

l サンプルが仕様を満たし ているこ と を検証する

l サンプルの成分を定量
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l サンプル測定方法を教えていただけますか？

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) は、さ まざまなスペク ト ロメ ータ ーサンプリ ン

グアク セサリ ーと 測定技術をサポート し ています。

特定の作業に最適な測定コ レク ショ ンの選択に関する詳細については、FTIR 分光 アカ デミ ーの「 FTIR
Sample Handling Techniques( サンプル処理技術) 」 を参照し てく ださ い。

l 数回の測定のみを計画し ていますか、それと も こ れは日常的な繰り 返し の手順ですか？

日常的な手順を自動化し たい場合は、ワーク フ ローを作成できます。ワーク フ ローでは、データ コ レク

ショ ンの設定を指定し 、オペレータ ーに指示を与え、データ 処理、レポート 、およびアーカ イ ブを事前に

定義し ます。その後、あなたまたは他のオペレータ ーは、ワーク フ ローを使用し て、毎回まっ たく 同じ 手

順が実行さ れるこ と を認識し た上で手順を実行できます。

新規ワーク フ ローの作成に関するステッ プバイ ステッ プガイ ド については、"ワーク フ ローについて "を参照

し てく ださ い。

データ 取得

データ の収集と 操作の計画ができたら 、サンプル測定を開始する準備が整います。通常、サンプル測定を行

い、データ を収集するには、次の手順に従います。

1. スペク ト ロメ ータ ー、サンプリ ングアク セサリ ー、および測定するサンプルを準備し ます。

通常始める前に、スペク ト ロメ ータ ー、サンプリ ングアク セサリ ー、およびサンプルの準備ができている

こ と を確認する必要があり ます。こ れは、スペク ト ロメ ータ ーがウォ ームアッ プさ れて正常に機能し てい

るこ と 、サンプリ ングアク セサリ ーが取り 付けら れているこ と 、およびサンプルが準備さ れているこ と を

確認するこ と を意味し ます。

スペク ト ロメ ータ ーと アク セサリ ーを設定するための具体的な手順は、機器と サンプルに応じ て異なり ま

す。スペク ト ロメ ータ ーの準備の詳細については、お使いの機器のユーザーガイ ド と チュ ート リ アルを参

照し てく ださ い。または、サンプルの取り 扱いと 測定の詳細については、FTIR 分光アカ デミ ーを参照し て

く ださ い。

サンプルが存在し ない状態でバッ ク グラ ウンド を測定する必要があるこ と に注意し てく ださ い。バッ ク グ

ラ ウンド スペク ト ルを収集するのに最適な時間は、測定するサンプルタ イ プに応じ て異なり ます。

2. 測定条件設定を選択または編集し ます。

機器の準備ができたら 、本ソ フ ト ウェ アがデータ を収集および処理する方法と スペク ト ロメ ータ ーの設定

の両方の設定を調整できます。ダッ シュ ボード のメ ニュ ーから 保存し た設定を選択するか、または単一測

定で設定を個別に編集し ます。

測定条件設定を編集および保存する方法については、"測定オプショ ンの設定と 保存"を参照し てく ださ い。

3. バッ ク グラ ウンド を測定し ます。
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サンプル測定を行う と 、スペク ト ロメ ータ ーはサンプルと スペク ト ロメ ータ ーの環境から のデータ を記録

し ます。サンプルスペク ト ルがサンプルのみを表し 、バッ ク グラ ウンド 環境から のデータ がないこ と を確

認するには、バッ ク グラ ウンド を測定する必要があり ます。次に、バッ ク グラ ウンド スペク ト ルがサンプ

ルスペク ト ルと 比較( または比率付け ) さ れ、バッ ク グラ ウンド から のデータ が すべて考慮さ れ、サンプ

ルのみから のデータ が残り ます。

バッ ク グラ ウンド スペク ト ルを測定取得するタ イ ミ ングと 方法の詳細については、"バッ ク グラ ウンド を測

定"を参照し てく ださ い。

4. サンプルを測定し ます。

最後に、サンプル測定を行う こ と ができます。測定中に、続行する前にスペク ト ルをプレビュ ーし 、測定

条件設定を調整できます。設定で分析タ イ プを指定し た場合、データ は収集後に自動的に処理さ れます。

データ が収集さ れると 、Spectral( スペク ト ル) ビュ ーでスペク ト ルを表示および探索できるよう になり ま

す。

プロ セスデータ

サンプル測定後には、他のスペク ト ルの分析や比較を容易にするために、データ を処理すると 役立つこ と がよ

く あり ます。OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) が補正に役立つ一般的なスペク ト ルの

問題には、以下があり ます。

l 傾斜、湾曲、シフ ト 、またはその他の望まし く ないベースラ イ ン

l データ 内のノ イ ズによっ て隠さ れたピーク

l ATR測定による浸透深度の変動

l 厚すぎるサンプルから の完全吸収ピーク

l 大気中のCO2またはH2Oによっ て生じ る問題

サン プルの分析

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アには、一般的な分析を実行し 、スペク ト ルデータ を詳細に調査するのに役立つよ

う に設計さ れたツールがあり ます。一般的なタ イ プの分析には、以下があり ます。

l 不明のサンプルまたは混合物を分析

不明のサンプルまたは混合物の成分を分析するには、サンプルのスペク ト ルを、スペク ト ル ラ イ ブラ リ に

保存さ れているリ フ ァ レンススペク ト ルと 比較し ます。スペク ト ルラ イ ブラ リ はスペク ト ルのコ レク ショ
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ンであり 、通常、保存さ れている化合物に関する追加情報が含まれています。ラ イ ブラ リ を作成するこ と

も 、購入するこ と も できます。コ リ レーショ ンサーチまたは多成分サーチを実行すると 、本ソ フ ト ウェ ア

は保存さ れている ラ イ ブラ リ をサーチし 、サンプルスペク ト ルに類似し たスペク ト ルを見つけて、スペク

ト ルがどの程度 マッ チし ているかを示し ます。

スペク ト ルラ イ ブラ リ の詳細については、"スペク ト ルラ イ ブラ リ の管理"を参照し てく ださ い。

不明なサンプル分析の詳細については、"ATRで不明のサンプルを分析"を参照し てく ださ い。

l サンプルの組成を検証

QCheck( Qチェ ッ ク ) を使用すると 、サンプルが仕様を満たし ているこ と をすばやく 検証できます。

QCheck( Qチェ ッ ク ) を使用すると 、選択し た2つのスペク ト ルを比較し たり 、一つまたは複数のスペク ト

ルをリ フ ァ レンススペク ト ルまたはスペク ト ルグループと 比較するこ と ができます。QCheck( Qチェ ッ

ク ) の結果は、スペク ト ル間の類似度を 0.0( 類似性なし ) から 1.0( スペク ト ルが同一) までのマッ チ率と

し て示し ています。

l サンプル中の成分の濃度を見つける

TQ Analystソ フ ト ウェ アで作成し た定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm
ソ フ ト ウェ ア ) で利用できます。こ れら の定量化方法を選択し 、OMNIC Paradigmダッ シュ ボード から 定量

化分析を実行できます。

l カ スタ ムで詳細な分析を実行する

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) は、スペク ト ルをさ ら に調査するのに役立つ多

く のツールを備えています。例えば、Find Peaks( ピーク 検出) ツールを使用すると 、ピーク をすばやく 分

析し てラ ベルを付けるこ と ができます。また、Spectral Math( スペク ト ル演算) を使用し て、一つのスペク

ト ルを別のスペク ト ルから 減算し たり 、他の操作を実行するこ と ができます。

レ ポート 生成と データ の保存

データ を収集、処理、または分析し たら 、データ を保存または共有するこ と をお勧めし ます。OMNIC Paradigm
software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) を使用すると 、データ の保存方法またはエク スポート 方法をカ スタ

マイ ズできます。

l レポート のエク スポート

データ を共有する時は、テンプレート を使用し てレポート を自動的に生成できます。テンプレート には、

ラ イ ブラ リ サーチ、QCheck( Qチェ ッ ク ) 、定量化方法など多く の結果を含めるこ と ができます。また、

テンプレート を使用し て、Microsoft Word、Excel、またはPowerPointにデータ を直接送信するこ と も できま

す。

l データ の保存
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規定では、本ソ フ ト ウェ アはMariaDB Serverデータ ベースにデータ を格納するよう に構成さ れていますが、

Oracle Database( オラ ク ルデータ ベース ) やMicrosoft SQL Server( ( Microsoft SQLサーバー ) などの他の

データ ベース用にソ フ ト ウェ アを構成するこ と も できます。

さ ら に、設定、スペク ト ル、およびワーク フ ローは、バッ ク アッ プ、保存、または共有できるフ ァ イ ルと

し てエク スポート できます。

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のデータ セキュ リ ティ オプショ ンの説明につい

ては、「 21 CFR Part 11 Compliance」 を参照し てく ださ い。

次の手順

こ のガイ ド で説明さ れているプロセスのすべての手順を常に実行できると は限り ませんが、一般に、OMNIC
Paradigmソ フ ト ウェ アを使用する全体的なプロセスと 機能を理解するこ と で、より 良い結果を得るこ と ができ

ます。

次に、最初のサンプル測定、スペク ト ロメ ータ ーの設定のレビュ ーを行う か、またはルーチン手順を自動化す

るワーク フ ローを作成するこ と から 始めます。
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OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アオプショ ン

OMINIC Paradigmソ フ ト ウェ アは、お使いのデバイ スまたはタ スク に合わせて 3つのイ ンタ ーフ ェ ースを備え、

他のThermo Scientificソ フ ト ウェ アと ペアリ ングし て、定量化方法の開発と 実行、またはデータ の保護と 監査を

可能にし ます。

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アイ ン タ ーフ ェ ース

お使いのデバイ スと 目標に最適なよう に、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のタ ッ チ

スク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースと デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースをいつでも 切り 替えら れます。

タ ッ チスク リ ーン イ ン タ ーフ ェ ース

図 1-1: タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースは、合理化さ れた分析のための簡素化さ れたイ ンタ ーフ ェ ースを備

えています。

タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースは、Thermo Scientific™ Nicolet™ Summitスペク ト ロメ ータ ーのオプショ ンの

タ ッ チスク リ ーンモード デバイ スなどの小さ な画面用に最適化さ れています。

タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、サンプル測定と 分析を行う か、または合理化さ れ、簡素化さ

れたイ ンタ ーフ ェ ースでのワーク フ ローを実行し ます。
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デスク ト ッ プイ ン タ ーフ ェ イ ス

図 1-2: デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースには、さ ら に複雑な測定と 分析のための幅広い機能と ツールが含まれて

います。

大画面で作業する場合や、Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) や選択し たスペク ト ルデータ 処理および分

析ツールなど、タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースでは利用できない追加機能が必要な場合は、デスク ト ッ プ

イ ンタ ーフ ェ ースを使用し ます。

Summitスペク ト ロメ ータ ーを外部モニタ ーと USBマウスおよびキーボード に接続し て、デスク ト ッ プイ ンタ ー

フ ェ ースを使用し て最高のエク スペリ エンスを実現し ます。

OPERATOR( オペレ ータ ー ) イ ン タ ーフ ェ ース

Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースは、パッ ケージから 開かれた作動中のワーク フ ローと パッ ケージの

管理に使用さ れます。パッ ケージを開いた後、オペレータ ーには、パッ ケージワーク フ ローを実行するよう に

設計さ れた簡略化さ れたイ ンタ ーフ ェ ースが表示さ れます。
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Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースの使用と カ スタ ムソ リ ュ ーショ ンの開発の詳細については、"カ ス

タ ムソ リ ュ ーショ ン "を参照し てく ださ い。

イ ン タ ーフ ェ ース間の切り 替え

デスク ト ッ プソ フ ト ウェ アと タ ッ チスク リ ーンモード ソ フ ト ウェ アはさ まざまなタ スク やデバイ ス用に最適化

さ れていますが、いつでも イ ンタ ーフ ェ ースを切り 替えるこ と ができます。

❖ タ ッ チスク リ ーンモード と デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを切り 替えるには

l デスク ト ッ プから タ ッ チスク リ ーンに切り 替えるには、Configure( 構成) > View( ビュ ー /表示) >
Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) を選択し ます。

本ソ フ ト ウェ アは一時的に閉じ 、タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースで再び開きます。

l タ ッ チスク リ ーンモード から デスク ト ッ プに切り 替えるには、ホーム画面のメ ニュ ーから Switch to Desktop
( デスク ト ッ プに切り 替える ) を選択し ます。

本ソ フ ト ウェ アが短時間閉じ て、デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースで再び開きます。

OMNIC Paradigmと 他のThermo Scientific ソ フ ト ウェ アのペアリ ン グ

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) は、他のThermo Scientificソ フ ト ウェ アと 互換性があ

り 、柔軟性が追加さ れ、定量分析と データ セキュ リ ティ が実現し ます。
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定量分析ソ フ ト ウェ ア

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) を TQ Analyst™ソ フ ト ウェ アバージョ ン 9.8以降と 組

み合わせて、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) で使用できる定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルを

開発および実行し ます。

l TQ Analyst EZ版

l TQ Analystプロフ ェ ッ ショ ナル版

詳細については、 thermofisher.comの「 TQ Analyst™ Pro Editionソ フ ト ウェ ア」 を参照し てく ださ い。

データ セキュ リ テ ィ ソ フ ト ウェ ア

Thermo Scientific™ OMNIC™ Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト ウェ アバージョ ン 2.2以降を使用し

て、データ のセキュ リ ティ と 整合性を確保し ます。Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト ウェ アは、

21CFR Part 11に準拠し ているこ と を保証し 、以下が含まれています。

l システムアク セスの制御、セキュ リ ティ ポリ シーの処理、および責任と データ 整合性のためのデジタ ル署名

の設定のためのSecurity Administration( セキュ リ ティ 管理)

l 完全な監査証跡を作成および管理するためのAudit Manager( 監査マネージャ ー )

l セキュ リ ティ イ ンスト ールを検証するためのThermo ソ フ ト ウェ ア IQツール
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2. お使いのシステムを構成

OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アでは、機器接続と データ ベースを構成し 、データ ベースのバッ ク アッ プスケ

ジュ ールを設定し 、お使いのソ フ ト ウェ アをアッ プデート し たり 、表示設定やその他のオプショ ンをカ スタ マ

イ ズするこ と ができます。

こ のセク ショ ンでは以下について説明し ます :

2.1 スペク ト ロメ ータ ーに接続 25

2.2 機器を Thermo Fisher Connect Account( 接続アカ ウント ) に接続 34

2.3 お使いのデータ ベースを構成 36

2.4 OMNIC Paradigmオプショ ンを設定 38
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2. お使いのシステムを構成

2.1 スペク ト ロ メ ータ ーに接続

お使いのラ ッ プト ッ プまたはその他のデバイ スをスペク ト ロメ ータ ーに接続する方法は3種類あり ます。選択す

る接続方法は機器によっ て決まり ます。

l USB

l ネッ ト ワーク 接続

l ローカ ルエリ アネッ ト ワーク

l ワイ ヤレスネッ ト ワーク

l 直接イ ーサネッ ト 接続

設定、イ ンスト ール、および他のデバイ スへの接続に関する詳細については、お使いの機器のユーザーガイ ド

およびヘルプ内容を参照し てく ださ い。

USB接続を 用いて機器に接続

一部の機器はUSB接続を用いて接続可能です。例えば、Nicolet iS5スペク ト ロメ ータ ーやNicolet Summit LITEス
ペク ト ロメ ータ ーはこ のタ イ プの接続を使用し ます。

❖ USB接続を用いて機器に接続するには

1. USBケーブルを用いて、スペク ト ロメ ータ ーを作動中のOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト

ウェ ア ) をお使いのコ ンピュ ータ に接続し ます。

2. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) で、Configure( 構成) に移動し 、Connectivity
( 接続) を選択し ます。

3. 機器リ スト から スペク ト ロメ ータ ーを選択し 、Connect( 接続) をク リ ッ ク し ます。

イ ーサネッ ト 接続またはワイ ヤレ スネッ ト ワーク 接続を 用いて機器に接続し ます

イ ーサネッ ト またはワイ ヤレスネッ ト ワーク 接続を用いて、Nicolet Summit、Summit PRO、またはSummit OAス
ペク ト ロメ ータ ーに接続できます。機器に接続する前に、データ ベース利用法と ユーザー認証を理解し ている

こ と を確認し てく ださ い。

データ ベース利用法

機器に接続すると きは、常にク ラ イ アント システムで構成さ れたデータ ベースを使用するこ と になり ます。

例えば、ラ ッ プト ッ プでOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) を使用し ていて、Summitス
ペク ト ロメ ータ ーに接続する場合、ラ ッ プト ッ プのソ フ ト ウェ アで構成さ れたデータ ベースを引き続き使用す
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るこ と になり ます。スペク ト ロメ ータ ーの接続を切断し ても 、ラ ッ プト ッ プのソ フ ト ウェ アは、スペク ト ロ

メ ータ ーと の接続中に収集さ れたデータ を示し ます。その場合、Summitスペク ト ロメ ータ ーで直接作業し て

も 、ラ ッ プト ッ プで収集さ れたデータ は示さ れないこ と になり ます。

共有リ モート データ ベースを用いると きに表示さ れるデータ は、使用し ているシステムによっ て異なり ます。

例えば、複数のSummitスペク ト ロメ ータ ーが、ラ ッ プト ッ プで実行さ れているOMNIC Paradigm software
( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) と リ モート データ ベースを共有し ている場合、ラ ッ プト ッ プを使用し て、任

意の機器によっ て収集さ れたデータ を表示するこ と ができます。し かし ながら 、任意の個々のスペク ト ロメ ー

タ ーには、その機械で収集さ れたデータ のみが表示さ れ、その他のいかなるスペク ト ロメ ータ ーから 取得さ れ

たデータ も 表示さ れません。

データ ベースの構成の詳細情報については、"お使いのデータ ベースを構成"を参照し てく ださ い。

ユーザ認証

Summitスペク ト ロメ ータ ーは、あなたが接続すると きに、お使いのデバイ スを確認・ 認証し て、その接続が安

全かつ信頼できるこ と を確認する必要があり ます。

多く の組織はWindowsド メ イ ンを使用するこ と で、デバイ ス間の認証を管理し ています。ド メ イ ンは、ユーザー

アカ ウント 情報と セキュ リ ティ 設定を共有する一群のコ ンピュ ータ のグループです。ド メ イ ンにより 、管理者

は、ド メ イ ンコ ント ローラ ーと 呼ばれる単一のサーバーから 多く のデバイ ス、アカ ウント 、およびポリ シーを

管理するこ と ができます。こ れにより 、多く の場合、同じ ユーザー名と パスワード を用いてド メ イ ン上の多く

のデバイ スにログイ ンするこ と が可能です。

お使いのラ ッ プト ッ プから スペク ト ロメ ータ ーに接続すると 、スペク ト ロメ ータ ーと そのラ ッ プト ッ プと がと

も にド メ イ ンコ ント ローラ ーと 通信し て、その接続が安全で信頼できるも のであるこ と を確認し ます。いずれ

かのデバイ スがド メ イ ン上にない場合は、接続を確立するこ と はできません。

両デバイ スが同じ ド メ イ ンで管理さ れている場合には、ローカ ルネッ ト ワーク 接続またはワイ ヤレスネッ ト

ワーク 接続を使用し てスペク ト ロメ ータ ーに接続し ます。

❖ ローカ ルエリ アネッ ト ワーク またはワイ ヤレスネッ ト ワーク 上のNicolet Summitスペク ト ロメ ータ ーに接続

するには

お使いのコ ンピュ ータ と スペク ト ロメ ータ ーが共有ド メ イ ンの一部である場合( 推奨) 、WiFiまたはイ ーサネッ

ト を用いて接続し ます。始める前に、Summitスペク ト ロメ ータ ーと コ ンピュ ータ が同じ イ ーサネッ ト または

WiFiネッ ト ワーク 上にあるこ と を確認し てく ださ い。

1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) で、Configure( 構成) に移動し 、Connectivity
( 接続) を選択し ます。

2. スペク ト ロメ ータ ーを選択し 、Connect( 接続) をク リ ッ ク し ます。

お使いのスペク ト ロメ ータ ーが利用可能な機器リ スト に表示さ れない場合は、機器の IPアド レスまたはホス

ト 名を入力し て、Connect( 接続) をク リ ッ ク するこ と も できます。

接続し よう と し たと きにスペク ト ロメ ータ ーがすでに使用中の場合は、接続が拒否さ れる場合があり ます。

接続リ ク エスト は以下の2つの理由で拒否さ れる可能性があり ます :
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l 当該機器がサンプル測定中またはデータ 処理に使用中であり 、中断するこ と はできない場合。

l 別のユーザーが機器を操作し ていて、制御を放棄し ないこ と を選択し た場合。

現ユーザーが接続リ ク エスト から 30秒以内に応答し ない場合、接続は自動的に許可さ れます。

接続リ ク エスト が自動的に拒否さ れた場合や現ユーザーによっ て拒否さ れた場合は、Workstation( ワーク ス

テーショ ン ) モード に戻る、別の機器に接続する、または接続を再試行するこ と ができます。

イ ーサネッ ト ケーブルで機器に直接接続

イ ーサネッ ト ケーブルを用いてスペク ト ロメ ータ ーに直接接続するこ と も 可能です。
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直接接続を使用するには、スペク ト ロメ ータ ーのローカ ルのセキュ リ ティ ポリ シーを編集する必要があり ま

す。こ の構成を使用し ていると 、機器はユーザー認証用のド メ イ ンコ ント ローラ ーと 通信できないため、機器

と お使いのコ ンピュ ータ 間の通信を可能にするよう にセキュ リ ティ ポリ シーを変更する必要があり ます。

注記セキュ リ ティ ポリ シーを変更すると 、貴組織にセキュ リ ティ リ スク が生じ る可能性があり ます。貴組織

のセキュ リ ティ ポリ シーに従っ てく ださ い。

❖ 直接接続を使用するには

1. 機器のセキュ リ ティ ポリ シーを変更修正

a. Nicolet Summitスペク ト ロメ ータ ーで、ローカ ルのセキュ リ ティ ポリ シーアプリ ケーショ ンを開きま

す。

b. Security Settings( セキュ リ ティ 設定) > Local Policies( ローカ ルポリ シー ) > Security Options( セキュ

リ ティ オプショ ン ) に移動し ます。

c. ネッ ト ワーク アク セスを設定：Let Everyone permissions apply to anonymous users( 全員の権限を匿名
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ユーザーに適用) を Enabled( 有効) にし ます。

2. イ ーサネッ ト ケーブルを使用し て、コ ンピュ ータ をスペク ト ロメ ータ ーに直接接続し ます。

3. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) で、本ソ フ ト ウェ アが機器を自動的に認識し な

い場合は、Configure( 構成) > Connectivity( 接続) に移動し て、スペク ト ロメ ータ ーに接続し ます。

ヒ キュ リ テ ィ 対策が施さ れていないデバイ スから の接続の防止

モ ペク ト ロ メ ータ ーがThermo Scientific Security Suite( セキュ リ テ ィ ス イ ート ) ソ フ ト ウェ ア を 使用し てデータ

を 保護し 安全な状態に保っ ている 場合は、セキュ リ テ ィ 対策が施さ れていないデバイ スから の接続を 防止するこ 

と を お勧めし ま す。例えば、規定設定では、Security Administration( セキュ リ テ ィ 管理) ソ フ ト

セ ェ ア と Audit Manager( 監査マネージ ャ ー ) ソ フ ト ウェ ア によ っ て管理さ れていないラ ッ プ ト ッ プ が安全な ス

ペク ト ロ メ ータ ーに接続さ れている 場合、ラ ッ プ ト ッ プ での処理は管理ま たはロ グに記録さ れま せん。

ス キュ リ テ ィ 対策が施さ れていないデバイ スから の接続を 防ぐ には、安全な スペク ト ロ メ ータ ーで フ ァ イ ア

イイ ォ ール設定を 編集する 必要があり ま す。RabbitMQグループ ま たはOMNIC Paradigmグループ に属する すべての

イ ン バウン ド ルールを 無効にし ま す。こ れら のルールの追加詳細については、"フ ァ イ ア ウォ ール設定"を 参照し 

て く ださ い。

以下の手順では、Windows Defenderフ ァ イ アウォ ールでイ ンバウンド ルールを無効にする方法について説明し

ます。貴組織では、別のアプリ ケーショ ンを使用し てフ ァ イ アウォ ール設定を管理し ている可能性があり ま

す。

❖ Windows Defenderフ ァ イ アウォ ールでイ ンバウンド ルールを無効にするには

1. Windows Defender Firewall with Advanced Security( 高度なセキュ リ ティ を利用し たWindows Defenderフ ァ

イ アウォ ール) を開きます。
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2. 左側のペイ ンで、 Inbound Rules( イ ンバウンド ルール) に移動し ます。

3. 一次ペイ ンで、 Inbound Rules( イ ンバウンド ルール) 下で、無効にするルールを選択し ます。

4. Actions( 処理) ウィ ンド ウで、Disable Rule( ルールを無効にする ) をク リ ッ ク し ます。

選択し たルールのEnabled( 使用可能) 列がNo( いいえ ) に変更さ れます。

こ のルールを再度有効にするには、Actions( 処理) 列のEnable Rule( ルールを有効にする ) をク リ ッ ク し ま

す。

ト ラ ブルシュ ーテ ィ ン グ

機器がAVAILABLE CONNECTIONS( 利用可能な接続 ) に表示さ れない

Configure( 構成) > Connectivity( 接続) に移動し たと きに、利用可能な機器リ スト にスペク ト ロメ ータ ーが自

動的に表示さ れない場合は、ネッ ト ワーク 接続を確認し てく ださ い。

機器名が機器リ スト に表示さ れるためには、スペク ト ロメ ータ ーと 接続を行う コ ンピュ ータ が同じ ネッ ト ワー

ク 上にある必要があり ます。例えば、貴組織に複数のワイ ヤレスネッ ト ワーク がある場合は、スペク ト ロメ ー

タ ーと コ ンピュ ータ が同じ ネッ ト ワーク 上にあるこ と を確認し てく ださ い。

スペク ト ロメ ータ ーの名前が機器リ スト に表示さ れない場合は、スペク ト ロメ ータ ーの IPアド レスを入力し て接

続を試みるこ と ができます。

コ ン ピ ュ ータ 名を 変更後サービ スと 通信し ない

コ ンピュ ータ 名を変更後、システムがどのサービスと も 通信し ないと System Status( システムステータ ス ) ダ

イ アログに表示さ れたら 、OMNIC Paradigm Prerequisites( OMNIC Paradigm必要条件) のイ ンスト ールを修復す

る必要があり ます。
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イ ンスト ールを修復する方法は、MicrosoftのWindowsでのアプリ と プログラ ムを修復する方法に関するサポート

情報を参照く ださ い。指示に従っ て、OMNIC Paradigm Prerequisites( OMNIC Paradigm必要条件) を修復し てく

ださ い。

高度なト ラ ブルシュ ーテ ィ ン グ

スペク ト ロメ ータ ーに接続できない場合は、フ ァ イ アウォ ールの設定を確認する必要があり ます。貴組織の IT管
理者またはネッ ト ワーク 管理者のみがフ ァ イ アウォ ール設定を編集する必要があり ます。

フ ァ イ アウォ ール設定

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) がイ ンスト ールさ れると 、フ ァ イ アウォ ール設定が

アッ プデート さ れ、スペク ト ロメ ータ ーと OMNIC Paradigm Workstation( OMNIC Paradigmワーク ステーショ

ン ) ソ フ ト ウェ ア間の接続が可能になり ます。お使いの接続に問題が発生し た場合は、スペク ト ロメ ータ ーと

接続し ているコ ンピュ ータ の両方でフ ァ イ アウォ ール設定をチェ ッ ク し て、以下のポート がト ラ フ ィ ッ ク を許

可し ているこ と を確認し てく ださ い。

下表は、Windows Defenderフ ァ イ アウォ ールで設定さ れているイ ンバウンド ルールを反映し ています。利用可

能なフ ィ ールド は、貴組織がネッ ト ワーク フ ァ イ アウォ ール設定を管理するために使用するアプリ ケーショ ン

によっ て異なる場合があり ます。

名前 説明と 使用さ れるポート

Password Management( パス

ワード 管理) ( NB-Name-In)

説明：NetBIOS名前解決を許可する Password Management( パスワード 管

理) のイ ンバウンド ルール。

グループ：Thermo Scientific Password Management( パスワード 管理)

プログラ ム：システム

ポート ：UDP 137

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

Password Management( パス

ワード 管理) ( NB-Session-In)

説明：NetBIOSセッ ショ ンサービス接続を許可するためのPassword
Management( パスワード 管理) のイ ンバウンド ルール。

グループ：Thermo Scientific Password Management( パスワード 管理)

プログラ ム：システム

ポート ：TCP 139

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

表 2-1:必須イ ンバウンド ルール
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名前 説明と 使用さ れるポート

Password Management( パス

ワード 管理) ( SMB-In)

説明：名前付きパイ プを介し たServer Message Block( サーバーメ ッ セージ

ブロッ ク ) の送受信を許可する Password Management( パスワード 管理) の

イ ンバウンド ルール。

グループ：Thermo Scientific Password Management( パスワード 管理)

プログラ ム：システム

ポート ：TCP 445

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

Thermo Scientific Instrument
Discovery(Thermo Scientific機器

検出)

説明：ク ラ イ アント がこ の機器を検出できるよう にし ます

グループ：OMNIC Paradigm

プログラ ム：C:Program Files\Thermo Scientific\IR Instrument
Engine\Instrument.IR.Engine.Service.exe

ポート ：UDP 50123

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

ThermoScientificWebAPI Server
(ThermoScientificウェ ブ API サー

バー )

説明：ク ラ イ アント がウェ ブ APIにアク セスできるよう にし ます

グループ：OMNIC Paradigm

プログラ ム：システム

ポート ：TCP 9004

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

RabbitMQ - Peer Discovery
(RabbitMQ -ピアディ スカ バ

リ ー )( EPMD)

グループ：RabbitMQ

プログラ ム：C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\epmd.exe

ポート ：TCP 4369

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク
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名前 説明と 使用さ れるポート

RabbitMQ - Client Connection
(RabbitMQ - ク ラ イ アント 関係)

グループ：RabbitMQ

プログラ ム：C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\erl.exe

ポート ：TCP 5671、TCP 5672

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

RabbitMQ - Management
Console(RabbitMQ -マネージメ

ント コ ンソ ール)

グループ：RabbitMQ

プログラ ム：

C:\Program Files\erl9.3\erts-9.3\bin\erl.exe

C:\Program Files\erl9.3\bin\erl.exe

ポート ：TCP 15672

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

Thermo Scientific History WebAPI
( 履歴ウェ ブ API)

グループ：OMNIC Paradigm

プログラ ム：システム

ポート ：TCP 9002

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク

Thermo Scientific Workflow
Engine(Thermo Scientificワーク

フ ローエンジン )

グループ：Thermo Scientificワーク フ ローエンジン

プログラ ム：システム

ポート ：TCP 9090

処理：Allow( 許可)

プロフ ァ イ ル：ド メ イ ン、プラ イ ベート 、パブリ ッ ク
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2.2 機器を Thermo Fisher Connect Account( 接続アカ ウン ト )

に接続

お使いの機器をあなたのThermo Fisher Connect Account( 接続アカ ウント ) に接続し て、お使いの機器と データ

をリ モート で表示および管理し ます。

Thermo Fisher Connectと 接続さ れた機器の管理の詳細情報については、Thermo Fisher Connectアプリ ケーショ ン

のヘルプガイ ド を参照し てく ださ い。

始める 前に

お使いの機器を Thermo Fisher Connectに接続するには、Thermo Fisher Connect Account( 接続アカ ウント ) が必

要です。アカ ウント を作成するには、https://www.thermofisher.com/us/en/home/digital-science/thermo-fisher-
connect.htmlにアク セスし てく ださ い。

❖ お使いの機器を Thermo Fisher Connect Account( 接続アカ ウント ) に接続するには

1. ダッ シュ ボード から OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のDesktop( デスク ト ッ プ )
イ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、Acquire Data( データ 取得) > Diagnostics( 診断) > Instrument Health( 機

器健全性) に移動し ます。

2. オプショ ン：機器健全性データ の共有をオプト イ ンし ます。

3. Link Instrument( 装置接続) をク リ ッ ク し ます。

4. 接続を完了するには、お使いのモバイ ルデバイ スのThermo Fisher Instrument Connectアプリ を使用し てQR
コ ード をスキャ ンするか、6桁のコ ード を使用し ます。
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2. お使いのシステムを構成

l 6桁のコ ード を使用するには

a. Copy( コ ピー ) をク リ ッ ク し て、コ ード をク リ ッ プボード にコ ピーし ます。

b. お使いのウェ ブブラ ウザでThermo Fisher Connectに移動し ます。

c. Thermo Fisher Connectウェ ブアプリ ケーショ ンのダッ シュ ボード のMy Instruments( マイ イ ンスツル

メ ント ) で、6桁のコ ード を貼り 付けるか入力し て、Link( リ ンク ) をク リ ッ ク し ます。

その機器は、Thermo Fisher Connectの InstrumentConnectセク ショ ンに表示さ れるよう になり ます。

l QRコ ード をスキャ ンするには

a. お使いのモバイ ルデバイ スで Instrument Connectアプリ を開きます。

b. 画面の右上隅にある +アイ コ ンをタ ッ チし て、機器を追加し ます。

c. QR Code( QRコ ード ) を選択し ます。

d. お使いのデバイ スを使用し てQRコ ード をスキャ ンし ます。

その機器はリ ンク さ れ、モバイ ルアプリ と オンラ イ ンに表示さ れます。
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2.3 お使いのデータ ベースを 構成

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を最初にイ ンスト ールすると 、規定のデータ ベース

がローカ ルデバイ スに設定さ れ、すぐ に使えるよう になり ます。こ のローカ ルデータ ベースを継続し て使用す

るこ と も 、お使いのネッ ト ワーク 上の別の場所にあるリ モート データ ベースに接続するこ と も できます。リ

モート データ ベースを使用すると 、測定の履歴、設定、およびその他のデータ をデバイ ス間で簡単に共有でき

ます。

リ モート のDatabase( データ ベース ) に接続

リ モート データ ベースに接続すると 、測定の履歴、設定、およびその他のデータ をデバイ ス間で簡単に共有で

きます。データ ベースの構成はあなたの作業に合わせていつでも 変更できます。

❖ リ モート データ ベースに接続するには

1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のデスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、

Configure( 構成) に移動し 、Database( データ ベース ) を選択し ます。

2. Database( データ ベース ) リ スト から データ ベースの種類を選択し ます。規定の選択はThermo Scientific
Built-inです。カ スタ ムデータ ベースに接続するには、データ ベースの種類、バージョ ン、名前、および

ポート をタ イ プ入力し ます。また、ユーザー名と パスワード の入力が必要になる場合も あり ます。

3. データ ベースサーバーの IPアド レスまたはURLを入力し ます。

4. Test Connection( 接続テスト ) をク リ ッ ク し て、本ソ フ ト ウェ アがサーバーに接続できるかどう かを確認

し ます。

5. テスト が有効な接続をレポート し た場合は、OKをク リ ッ ク し てリ モート データ ベースに接続し ます。

本ソ フ ト ウェ アは接続中にリ スタ ート し ます。
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2. お使いのシステムを構成

ダッ シュ ボード のMeasurements( 測定) グループをチェ ッ ク し て、リ モート のデータ ベースから のデータ が表

示さ れているこ と を確認するか、Configure( 構成) > Database ( データ ベース ) メ ニュ ーに戻っ て現在の接続

先を表示し ます。
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2.4 OMNIC Paradigmオプショ ン を 設定

Options( オプショ ン ) ダイ アログを使用し て、スペク ト ル表示をカ スタ マイ ズし 、ピーク 面積、ピーク 高さ 、

および位置に使用さ れる桁数を設定し 、自動ベースラ イ ン補正を構成し ます。

❖ OMNIC Paradigmオプショ ンを設定および保存するには

1. Options( オプショ ン ) ダイ アログを開きます。

l Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ース：Configure( 構成) メ ニュ ーを開き、Options( オプショ

ン ) を選択し ます。

l Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) イ ンタ ーフ ェ ース：設定を開き、Options( オプショ ン ) タ ブに移動

し ます。

2. New( 新規) を選択し ます。

3. 新規オプショ ン名を入力し 、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

4. あなたの設定を編集し ます。

5. 設定の編集が終了し たら 、Save( 保存) を選択し て変更を保存し ます。

6. 以前の画面に戻るには、Close( 閉じ る ) を選択し ます。

図 2-1: Options( オプショ ン ) ダイ アログ
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2. お使いのシステムを構成

スペク ト ル表示設定を カ スタ マイ ズ

Spectral Display( スペク ト ル表示) グループは、Spectra( スペク ト ル) ビュ ーのスペク ト ルの色と 線幅を設定

するために使用さ れます。

l Line Weight( 線幅) ：スペク ト ルを描く のに使用さ れる線幅を決定し ます。Spectra( スペク ト ル) ビュ ー

に表示さ れるすべてのスペク ト ルに適用さ れます。

l Selected Spectrum Color( 選択スペク ト ルの色) ：現在選択さ れているスペク ト ルを強調表示するために使

用さ れる色を決定し ます。

追加の色は選択さ れていないスペク ト ルの色を設定し ます。

桁数を 設定

Number of Digits( 桁数) グループを使用し て、小数点記号の後の桁数制限を設定し ます。こ の制限は以下に適

用さ れます :

l Peak area( ピーク 面積)
l Peak height( ピーク 高さ )
l Peak location - X value( ピーク 位置 - X値)
l Peak location - Y value( ピーク 位置 - Y値)

こ の設定は設定調整後に実行さ れる操作にのみ適用さ れるこ と に留意し てく ださ い。スペク ト ル情報の数字

は、情報記録時に使用さ れた設定を維持し 、新規設定を反映するよう にアッ プデート さ れません。例えば、3桁
の数字を指定し た設定でピーク 検出操作を実行すると 、スペク ト ル情報には3桁の数字が表示さ れます。その後

に、小数点以下の桁数設定を 1桁に変更し た場合でも 、以前のピーク 検出操作のスペク ト ル情報には、引き続き

3桁の数字が表示さ れます。

Automatic Baseline Correction( 自動ベースラ イ ン 補正 ) を 構成

Process( プロセス ) メ ニュ ーのAutomatic Baseline Correction( 自動ベースラ イ ン補正) を使用し て、傾斜また

は湾曲し たベースラ イ ンを自動的に補正し ます。

多項式の次数と 繰り 返し 回数を設定し て、ベースラ イ ンを自動的に補正するために使用する方程式の次数と 繰

り 返し 回数を指定し ます。

カ スタ ムロ ゴを レ ポート に追加する

レポート と テンプレート レポート にロゴを使用し ます。イ メ ージは、標準レポート およびワーク フ ローの

Template Report( テンプレート レポート ) を使用し て作成し たレポート に表示さ れます。

レポート イ メ ージは、PNGフ ァ イ ルを使用し 、自動的に120 px X 75 pxにリ サイ ズさ れます。
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3. チュ ート リ アルと チュ ート

リ アル

こ のセク ショ ンのチュ ート リ アルでは、サンプルの識別、定量化、検証、ワーク フ ローの作成と 実行など、

OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アで使用さ れる最も 一般的な手法のいく つかを紹介し ます。

こ れら のチュ ート リ アルは、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アを初めて使用する個人ができるだけアク セスできる

よう にするこ と を目的と し ています。独自で開始し たい場合は、"バッ ク グラ ウンド を測定"を参照し てサンプル

測定を開始し てく ださ い。さ ら に概要の説明が必要な場合は、"重要な概念と 機能"を参照し てく ださ い。

こ のセク ショ ンでは以下について説明し ます :

3.1 ATRで不明のサンプルを分析 41

3.2 透過で不明のサンプルを分析 52

3.3 QCheck( Qチェ ッ ク ) でサンプル組成を検証 65

3.4 サンプル組成の定量 70

3.5 1次ワーク フ ローの作成と 実行 74
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3. チュート リ アルとチュート リ アル

3.1 ATRで不明のサン プルを 分析

FTIRスペク ト ロメ ータ ーと OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) は、不明のサンプルに含

まれるも のを特定するのに役立ちます。こ の項では、減衰全反射( またはATR) サンプリ ング手法を使用し てサ

ンプル測定方法と メ ソ ッ ド タ イ ト ルについて説明し ます。こ れは、サンプル材料から FTIRデータ を取得するた

めの一般的で「 混乱のない」 手法です。こ の項には、分析結果の解釈に自信を構築するのに役立ついく つかの

例が含まれています。

次の方法を学習し ます :

l ATRアク セサリ ーを準備し ます

l 分析を設定し て実行し 、

l 結果を評価し て確認する

こ れら の手順に従っ て、ATRサンプリ ング手法を使用し て不明の純粋なサンプルを測定、分析し ます。

ATRアク セサリ ーを 準備し ます

まず、ATRアク セサリ ーがスペク ト ロメ ータ ーのサンプルコ ンパート メ ン ト に挿入さ れ、適切なク リ スタ ルが取

り 付けら れているこ と を確認し ます。各ク リ スタ ル材料は、より 広いスペク ト ル領域、より 高いエネルギース

ループッ ト 、またはより 高い耐久性など、ある種のサンプリ ングの利点を提供し ます。正し い選択は、利用可

能なク リ スタ ル、サンプル材料に最適なク リ スタ ル、および必要な情報を生成するク リ スタ ルに応じ て異なり

ます。詳細情報については、ATRアク セサリ ーに付属の情報を参照し てく ださ い。

こ れは、Nicolet™ Summit FTIRスペク ト ロメ ータ ーに取り 付けら れたダイ アモンド ク リ スタ ルを備えたThermo
Scientific™ Everest ATRアク セサリ ーです。

スペク ト ロメ ータ ーが準備ができたと きに正確なバッ ク グラ ウンド 測定を行えるよう に、ク リ スタ ルがきれい

であるこ と を確認し てく ださ い。ク リ スタ ルをきれいにするには、柔ら かい布で軽く たたきます。ク リ スタ ル
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をさ ら に厳密にク リ ーニングする必要がある場合は、ATRアク セサリ ーに付属のユーザーガイ ド を確認し てく だ

さ い。こ のガイ ド には、各ク リ スタ ルタ イ プに適し た洗浄溶剤が一覧表示さ れている必要があり ます。

分析を 設定する

次の手順は、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) の設定手順です。本ソ フ ト ウェ アを開

く と 、メ イ ンウィ ンド ウにダッ シュ ボード が表示さ れます。重要な測定条件設定は上部にあり ます。

最初に、Sampling Accessory( サンプリ ングアク セサリ ー ) の読み取り 値に、取り 付けら れているアク セサリ ー

が表示さ れているこ と を確認し ます。そう でない場合は、アク セサリ を取り 付け直し ます。そのアク セサリ ー

の出荷時の初期設定が「 Settings( 設定) 」 の下に表示さ れているこ と に注意し てく ださ い。

次に、測定名を入力するか、測定の正確な日付と 時間である提案さ れた名前を残すこ と ができます。

次に、Analysis Type( 分析タ イ プ ) がSearch( サーチ ) に設定さ れているこ と を確認し ます。こ れにより 、サン

プルスペク ト ルと FTIRラ イ ブラ リ スペク ト ルのポイ ント ごと の比較が実行さ れます。出力の品質は、選択し た

ラ イ ブラ リ 数のスペク ト ルのソ ース /光源と 品質に応じ て異なり ます。

最後に、取得設定( サンプルスキャ ン回数、分解能、出力フ ォ ーマッ ト ) を確認し ます。上記の設定は すべて

こ の分析の適切な開始値です。

取得するサンプルデータ の品質が分析結果に影響を与えるこ と に注意するこ と が重要です。例えば、測定する

スキャ ン回数を減ら し て分析を高速化し たり 、分解能を下げたり すると 、分析結果の確実性が低下する可能性

があり ます。
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3. チュート リ アルとチュート リ アル

スペク ト ルラ イ ブラ リ を 検討

規定では、既存の すべてのスペク ト ルラ イ ブラ リ が自動的に選択さ れます。ラ イ ブラ リ の選択肢を表示または

変更するには、 Identify( 分析) メ ニュ ーのSearch Setup( サーチ設定) を選択し ます。

こ のデモンスト レーショ ンでは、OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アで提供さ れる無料のラ イ ブラ リ を使用し ていま

す。

Cancel( キャ ンセル) を選択し て、Search Setup( サーチ設定) ウィ ンド ウを閉じ ます。

同じ メ ニュ ーで Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) を使用し て、スペク ト ルラ イ ブラ リ を簡単に作成

するこ と も できます。作成するラ イ ブラ リ は、不明のサンプルで見つかると 予想さ れるも のを表す純粋なマテ

リ アルから 作成する必要があり ます。

ラ イ ブラ リ スペク ト ルは通常、サンプルスペク ト ルと 同じ かそれ以上の品質です。同じ サンプリ ング手法( こ

の場合はATR) を使用し て取得し た場合にも 役立ちます。ラ イ ブラ リ スペク ト ルが透過技術を使用し て取得さ れ

た場合、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) には、結果を改善するためにサンプルスペ

ク ト ルに適用できる補正があり ます。こ れについては、こ の項の後半で詳細に説明し ます。

サーチを実行する前に、サンプルデータ に対し て出力フ ォ ーマッ ト 、分解能、スペク ト ル領域などの変換を実

行する必要はあり ません。本ソ フ ト ウェ アが自動的に変換を実行し ます。

サン プル測定と 分析

分析を開始するには、Preview and Measure Sample( プレビュ ーと サンプル測定) をク リ ッ ク し ます。
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こ の分析は、バッ ク グラ ウンド 測定から 始まり ます。ATRバッ ク グラ ウンド の唯一の要件は、ク リ スタ ルがきれ

いであるこ と を確認するこ と です。バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは、スペク ト ロメ ータ ー、ATRク リ スタ ル、ま

たはバッ ク グラ ウンド 環境に起因するサンプルデータ 内の信号を除去するために使用さ れます。

本ソ フ ト ウェ アは、スペク ト ルペイ ンに現在のバッ ク グラ ウンド スペク ト ルのプレビュ ーを表示し ます。以下

に示すバッ ク グラ ウンド 形状は、ダイ アモンド ク リ スタ ルの典型的なも のです。

Start Background Measurement( バッ ク グラ ウンド 測定の開始) をク リ ッ ク し ます。

バッ ク グラ ウンド 測定が完了すると 、そのイ メ ージが結果パネルと スペク ト ルペイ ンに表示さ れます。

Thermo Scientific OMNIC Paradigmソフト ウェ アユーザーガイド 44

3. チュート リ アルとチュート リ アル



3. チュート リ アルとチュート リ アル

サンプルが液体の場合は、圧力塔を上げて邪魔になら ないよう に回転さ せます。きれいなピペッ ト を使用し

て、ク リ スタ ルに一滴落し ます。ク リ スタ ルの各タ イ プはサイ ズが異なり 、より 多く のサンプルが必要な場合

があるこ と に注意し てく ださ い。ク リ スタ ルを完全に覆う のに十分なサンプルを使用し てく ださ い。

図 3-1: ATRで液体を測定

固体サンプルの場合は、圧力塔のノ ブを反時計回り に回し てアームを上げます。次に、サンプルをク リ スタ ル

に置き、ノ ブを時計回り に回し てアームを下げます。カ チッ と 音がするまでノ ブを回し 続けます。こ のデモン

スト レーショ ンでは、プラ スチッ ク カ ード を測定し ています。
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図 3-2: ATRで固体を測定

サンプルを配置し たら 、Preview Sample( サンプルプレビュ ー ) をク リ ッ ク し て、スペク ト ルペイ ンでサンプル

データ をプレビュ ーし ます。プレビュ ースペク ト ルのピーク が非常に小さ い場合は、さ ら に濃縮さ れた液体サ

ンプルを使用し てく ださ い。固体を測定し ている場合は、サンプルを ATRク リ スタ ル上に再配置し 、圧力を再適

用し ます。

スペク ト ルにサンプルピーク がない場合は、サンプル材料が光スペク ト ルの赤外領域のエネルギーを吸収する

こ と を確認し てく ださ い。スペク ト ルに余分なピーク が見ら れる場合は、ク リ スタ ルがきれいであるこ と を確

認し てく ださ い。

続行する準備ができたら 、Start Sample Measurement( サンプル測定の開始) を選択し ( 以前のイ メ ージを参

照) 、進行状況バーが完了するのを待ちます。本ソ フ ト ウェ アは、サンプルスペク ト ルを選択し たラ イ ブラ リ

スペク ト ルと すばやく 比較し 、結果を表示し ます。

自分のサン プルには何が含まれていますか？

スペク ト ルペイ ンには、選択し たラ イ ブラ リ から の最適なスペク ト ルと と も にサンプルスペク ト ルが表示さ れ

ます。2つのスペク ト ルは、同じ Y軸スケールでオーバーレイ さ れるため、結果を視覚的に比較できます。( こ
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の場合のよう に、スペク ト ルが非常に類似し ている場合は、違いを強調する他のビュ ーがあり ます。こ れにつ

いては後で詳細に説明し ます。) 結果パネルには、も っ と も マッ チする 5つのスペク ト ルのリ スト と それら の

マッ チ率が表示さ れます。

図 3-3: 同じ Y軸スケールを使用し て一緒に表示さ れるサンプルと ト ッ プ サーチ結果

1. サンプルスペク ト ル( 赤色)

2. ベスト マッ チ ( 黄色)

3. 結果パネル

マッ チ率は、各ラ イ ブラ リ スペク ト ルが不明のサンプルと どの程度マッ チし ているかを示し ます。こ の値が100
に近いほど、マッ チ度は高く なり ます。

こ の例では、ト ッ プマッ チのマッ チ率が90を超えており 、こ れは適切なマッ チを示し ています。リ スト 内の次

のスペク ト ルのマッ チ率は、それをはるかに下回っ ています。
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図 3-4: 明確な最良のマッ チを示すマッ チ率

スペク ト ルペイ ンでオーバーレイ さ れたスペク ト ルを見ると 、メ イ ンピーク の位置がX軸に沿っ て並んでおり 、

ピーク 高のみが異なり ます。

図 3-5: 明確なマッ チを示すオーバーレイ さ れたスペク ト ル

Stack( スタ ッ ク ) ボタ ンをク リ ッ ク し て、各Y軸を埋めるよう に拡大縮小さ れた2つのスペク ト ルを確認し ま

す。こ の場合も 、サンプルスペク ト ルの低周波数領域でベースラ イ ンがわずかに上昇し ているこ と を除いて、

スペク ト ルはよく マッ チし ています。その結果、サンプルはポリ エチレンであり 、分析は完了し ていると 結論

付けるこ と ができます。
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図 3-6: 低周波数領域のわずかな違いを示すスタ ッ ク スペク ト ル

マッ チリ スト 内のスペク ト ルに関する詳細情報( 取得元のラ イ ブラ リ や識別番号など ) を取得するには、結果

パネルのスペク ト ルの灰色の矢印にカ ーソ ルを合わせます。

図 3-7: ラ イ ブラ リ スペク ト ルの Information( 情報) ボタ ン

明確な ( 単一の ) マッ チがない場合はどう なり ますか？

こ の例のよう に、分析結果に すべて類似し たマッ チ率を持つ複数のマッ チが表示さ れた場合は、Shiftキーを押

し ながら 結果パネルの3つのマッ チをク リ ッ ク し て、3つのスペク ト ル すべてをスペク ト ルペイ ンに追加し ま
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す。

図 3-8: いく つかの類似し たマッ チを示す積み重ねら れたスペク ト ル

ど う すれば分析結果を 改善でき ますか？

明確なマッ チが表示さ れない場合は、結果を改善する可能性のある考慮すべきオプショ ンがいく つかあり ま

す。( 一部の設定調整には、新規バッ ク グラ ウンド 測定が必要になり ます。)

図 3-9: 変更可能な測定条件設定が表示さ れたサーチ結果

Thermo Scientific OMNIC Paradigmソフト ウェ アユーザーガイド 50

3. チュート リ アルとチュート リ アル



3. チュート リ アルとチュート リ アル

手始めに、ダッ シュ ボード に戻っ て、不明なサンプルのResolution( 分解能) 設定を調整できます。例えば、低

いResolution( 分解能) 設定を使用するこ と で、より 高い分解能でスペク ト ルを取得できます。サンプルピーク

がより 鋭い場合や多数の場合、より 良い分析結果が得ら れる可能性があり ます。

より 多く のスキャ ン回数を取得し て ( 上のイ メ ージを参照) 、結果に影響を与える可能性のあるスペク ト ルノ

イ ズを減ら すこ と も できます。次に、 Identify( 分析) ( メ ニュ ー ) > Correlation Search( コ リ レーショ ンサー

チ ) を選択するか、ツールバーのSearch( サーチ ) ボタ ンをク リ ッ ク し て、分析をリ スタ ート し ます。

サンプルスペク ト ルのベースラ イ ンが傾斜または湾曲し ている場合は、サンプルスペク ト ルにAutomatic
Baseline Correction( 自動ベースラ イ ン補正) ( Process( プロセス ) メ ニュ ー ) を適用し てから 、分析をリ ス

タ ート し てく ださ い。

透過スペク ト ルを サーチする必要がある場合は、Advanced ATR Correction( アド バンスト ATR補正) ( Process
( プロセス ) メ ニュ ー ) を使用し て、分析をリ ピート し てく ださ い。こ の補正により 、ATRスペク ト ルが調整さ

れ、さ ら に透過スペク ト ルのよう に見えます。こ れにより 、結果を改善できます。

分析用のスペク ト ル領域を 指定する 方法

サンプルスペク ト ルの ピーク が非常に大き く 、Y軸のスケールから 外れている場合は、その ピーク を分析から

除外するこ と をお勧めし ます。次に例を示し ます。

図 3-10: 完全吸収ピーク 例

こ れら の「 フ ラ ッ ト ト ッ プ 」 ピーク は「 完全吸収」 と 呼ばれ、分析結果に影響を与える過度のスペク ト ルノ イ

ズを含む可能性があり ます。完全吸収 ピーク を除外するには、サーチ設定を開き、Use full spectral range( 全ス

ペク ト ル領域を使用) の選択を解除し て、完全に吸収する領域を除外するサーチ領域を指定し ます。
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3.2 透過で不明のサン プルを 分析

FTIRスペク ト ロメ ータ ーと Thermo Scientific™ OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) は、不

明のサンプルの化学組成を分析するのに役立ちます。こ の項では、赤外線透過を用いるサンプル測定方法と メ

ソ ッ ド タ イ ト ルについて説明し ます。「 透過」 と は、赤外線ビームがサンプルを直接通過するこ と を意味し ま

す。透過はFTIRデータ を取得するための一般的な手法です。こ の項には、分析結果の解釈に自信を構築するの

に役立ついく つかの例が含まれています。

次の方法を学習し ます :

l 透過アク セサリ ーを準備する

l 分析を設定し て実行し 、

l 結果を評価し て確認する

透過アク セサリ ーを 準備する

まず、透過アク セサリ ーまたはサンプルホルダーがスペク ト ロメ ータ ーのサンプルコ ンパート メ ン ト に挿入さ

れているこ と を確認し ます。こ れが、Nicolet™ Summit FTIRスペク ト ロメ ータ ーのThermo Scientific™ iD1透過アク

セサリ ーです。

スペク ト ロメ ータ ーが準備ができたと きに正確なバッ ク グラ ウンド 測定を行えるよう に、アク セサリ ーまたは

サンプルホルダーから サンプルをすべて削除し ます。 iD1アク セサリ ーカ バーは開閉できます。( 透過アク セサ

リ ーが乾燥空気または窒素でパージさ れている場合は、サンプルを追加または削除する場合を除いて、カ バー

を閉じ たままにし てく ださ い。)
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分析を 設定する

次の手順は、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) の設定手順です。本ソ フ ト ウェ アを開

く と 、メ イ ンウィ ンド ウにダッ シュ ボード が表示さ れます。重要な測定条件設定は上部にあり ます。

最初に、Sampling Accessory( サンプリ ングアク セサリ ー ) の読み取り 値に、取り 付けら れているアク セサリ ー

が表示さ れているこ と を確認し ます。そう でない場合は、アク セサリ を取り 付け直し ます。そのアク セサリ ー

の出荷時の初期設定が「 Settings( 設定) 」 の下に表示さ れているこ と に注意し てく ださ い。

次に、測定名を入力するか、測定の正確な日付と 時間である提案さ れた名前を残すこ と ができます。

次に、Analysis Type( 分析タ イ プ ) がSearch( サーチ ) に設定さ れているこ と を確認し ます。

こ れにより 、サンプルスペク ト ルと FTIRラ イ ブラ リ スペク ト ルのポイ ント ごと の比較が実行さ れます。出力の

品質は、選択し たラ イ ブラ リ 数のスペク ト ルのソ ース /光源と 品質に応じ て異なり ます。

最後に、取得設定( サンプルスキャ ン回数、分解能、出力フ ォ ーマッ ト ) を確認し ます。上記の設定は すべて

こ の分析の適切な開始値です。

取得するサンプルデータ の品質が分析結果に影響を与えるこ と に注意するこ と が重要です。例えば、測定する

スキャ ン回数を減ら し て分析を高速化し たり 、分解能を下げたり すると 、分析結果の確実性が低下する可能性

があり ます。
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スペク ト ルラ イ ブラ リ を 検討

規定では、既存の すべてのスペク ト ルラ イ ブラ リ が自動的に選択さ れます。ラ イ ブラ リ の選択肢を表示または

変更するには、 Identify( 分析) メ ニュ ーのSearch Setup( サーチ設定) を選択し ます。こ のデモンスト レーショ

ンでは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) と Nicolet Summit Proスペク ト ロメ ータ ーで

提供さ れる無料のラ イ ブラ リ を使用し ています。

Cancel( キャ ンセル) を選択し て、Search Setup( サーチ設定) ウィ ンド ウを閉じ ます。

同じ メ ニュ ーで Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) を使用し て、スペク ト ルラ イ ブラ リ を簡単に作成

するこ と も できます。作成するラ イ ブラ リ は、不明のサンプルで見つかると 予想さ れるも のを表す純粋なマテ

リ アルから 作成する必要があり ます。

ラ イ ブラ リ スペク ト ルは通常、サンプルスペク ト ルと 同じ かそれ以上の品質です。同じ サンプリ ング手法( こ

の場合は送信) を使用し て取得し た場合にも 役立ちます。サーチを実行する前に、サンプルデータ に対し て出

力フ ォ ーマッ ト 、分解能、スペク ト ル領域などの変換を実行する必要はあり ません。本ソ フ ト ウェ アが自動的

に変換を実行し ます。

サン プル測定と 分析

分析を開始するには、Preview and Measure Sample( プレビュ ーと サンプル測定) をク リ ッ ク し ます。
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こ の分析は、バッ ク グラ ウンド 測定から 始まり ます。透過バッ ク グラ ウンド の唯一の要件は、赤外線ビームの

経路から サンプルを削除するこ と です。バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは、スペク ト ロメ ータ ー、透過アク セサ

リ ーまたはサンプルホルダー、またはバッ ク グラ ウンド 環境に起因するサンプルデータ 内の信号を除去するた

めに使用さ れます。

本ソ フ ト ウェ アは、スペク ト ルペイ ンに現在のバッ ク グラ ウンド スペク ト ルのプレビュ ーを表示し ます。以下

の例は、乾燥空気または窒素でパージさ れていない透過アク セサリ ーと 、パージさ れた透過アク セサリ ーを使

用し た透過分析の一般的なバッ ク グラ ウンド スペク ト ルを示し ています。

図 3-1: パージさ れていない透過アク セサリ ーから のバッ ク グラ ウンド スペク ト ル
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図 3-2: パージさ れた透過アク セサリ ーから のバッ ク グラ ウンド スペク ト ル

Start Background Measurement( バッ ク グラ ウンド 測定の開始) をク リ ッ ク し ます。

バッ ク グラ ウンド 測定が完了すると 、そのイ メ ージが結果パネルと スペク ト ルペイ ンに表示さ れます。

マウント さ れたフ ィ ルムサンプルをイ ンスト ールするには、透過アク セサリ ーのカ バーを開き、サンプルまた

はサンプルホルダーをサンプルまたはサンプルホルダーの幅に最適なスロッ ト にスラ イ ド さ せます。サンプル

またはホルダーで許可さ れている場合は、ビームの焦点に近いスロッ ト を選択し ます ( iD1アク セサリ ーの場

合、こ れはサンプルコ ンパート メ ン ト のほぼ中央にあり ます ) 。こ のデモンスト レーショ ンでは、サンプル

カ ード に取り 付けら れたプラ スチッ ク フ ィ ルムを測定し ています。
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図 3-3: iD1透過アク セサリ ービーム焦点

サンプルを配置し たら 、Preview Sample( サンプルプレビュ ー ) をク リ ッ ク し て、スペク ト ルペイ ンでサンプル

データ をプレビュ ーし ます。
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プレビュ ースペク ト ルのピーク が非常に小さ い場合は、より 厚いサンプルを使用し てみてく ださ い。スペク ト

ルにサンプルピーク がない場合は、サンプル材料が赤外線スペク ト ルでエネルギーを伝達するこ と を確認し て

く ださ い。

続行する準備ができたら 、Start Sample Measurement( サンプル測定の開始) を選択し ( 以前のイ メ ージを参

照) 、進行状況バーが完了するのを待ちます。本ソ フ ト ウェ アは、サンプルスペク ト ルを選択し たラ イ ブラ リ

スペク ト ルと すばやく 比較し 、結果を表示し ます。

自分のサン プルには何が含まれていますか？

スペク ト ルペイ ンには、選択し たラ イ ブラ リ から の最適なスペク ト ルと と も にサンプルスペク ト ルが表示さ れ

ます。2つのスペク ト ルは、同じ Y軸スケールでオーバーレイ さ れるため、結果を視覚的に比較できます。( こ

の場合のよう に、スペク ト ルが非常に類似し ている場合は、違いを強調する他のビュ ーがあり ます。こ れにつ

いては後で詳細に説明し ます。) 結果パネルには、も っ と も マッ チする 5つのスペク ト ルのリ スト と それら の

マッ チ率が表示さ れます。

図 3-4: 同じ Y軸スケールを使用し て一緒に表示さ れるサンプルと ト ッ プ サーチ結果

1. サンプルスペク ト ル( 赤色)

2. ベスト マッ チ ( 青色)

3. 結果パネル

マッ チ率は、各ラ イ ブラ リ スペク ト ルが不明のサンプルと どの程度マッ チし ているかを示し ます。こ の値が100
に近いほど、マッ チ度は高く なり ます。

こ の例では、ト ッ プマッ チのマッ チ率が85を超えており 、こ れは適切なマッ チを示し ています。リ スト 内の次

のスペク ト ルのマッ チ率は、それをはるかに下回っ ています。
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図 3-5: 明確なマッ チを示すマッ チ率

スペク ト ルペイ ンでオーバーレイ さ れたスペク ト ルを見ると 、メ イ ンピーク の位置がX軸に沿っ て並んでおり 、

ピーク 高のみが異なり ます。

図 3-6: 明確なマッ チを示すオーバーレイ さ れたスペク ト ル

Stack( スタ ッ ク ) ボタ ンをク リ ッ ク し て、各Y軸を埋めるよう に拡大縮小さ れた2つのスペク ト ルを確認し ま

す。こ の場合も 、サンプルスペク ト ルの低周波数領域でベースラ イ ンがわずかに上昇し ているこ と を除いて、

スペク ト ルはよく マッ チし ています。その結果、サンプルはポリ エチレンであり 、分析は完了し ていると 結論

付けるこ と ができます。
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図 3-7: 明確なマッ チを示すスタ ッ ク スペク ト ル

マッ チリ スト 内のスペク ト ルに関する詳細情報( 取得元のラ イ ブラ リ や識別番号など ) を取得するには、結果

パネルのスペク ト ルの灰色の矢印にカ ーソ ルを合わせます。

図 3-8: ラ イ ブラ リ スペク ト ルの Information( 情報) ボタ ン

明確な ( 単一の ) マッ チがない場合はどう なり ますか？

こ の例のよう に、分析結果に すべて類似し たマッ チ率を持つ複数のマッ チが表示さ れる場合は、Shiftキーを押

し ながら 結果パネルの3つのマッ チをク リ ッ ク し て、3つのスペク ト ル すべてをスペク ト ルペイ ンに追加し て詳
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細な比較を行います。

図 3-9: いく つかの類似し たマッ チを示す積み重ねら れたスペク ト ル

ど う すれば分析結果を 改善でき ますか？

明確なマッ チが表示さ れない場合は、結果を改善する可能性のある考慮すべきオプショ ンがいく つかあり ま

す。( 一部の設定調整には、新規バッ ク グラ ウンド 測定が必要になり ます。)

手始めに、ダッ シュ ボード に戻っ て、不明なサンプルのResolution( 分解能) 設定を調整できます。例えば、低

いResolution( 分解能) 設定を使用するこ と で、より 高い分解能でスペク ト ルを取得できます。サンプルピーク

がより 鋭い場合や多数の場合、より 良い分析結果が得ら れる可能性があり ます。より 多く のスキャ ン回数を取

得し て、結果に影響を与える可能性のあるスペク ト ルノ イ ズを減ら すこ と も できます。

サンプルスペク ト ルのベースラ イ ンが傾斜または湾曲し ている場合は、サンプルスペク ト ルにAutomatic
Baseline Correction( 自動ベースラ イ ン補正) ( Process( プロセス ) メ ニュ ー ) を適用し てみてく ださ い。次

に、 Identify( 分析) ( メ ニュ ー ) > Correlation Search( コ リ レーショ ンサーチ ) を選択し て分析をリ スタ ート

するか、ツールバーのSearch( サーチ ) ボタ ンをク リ ッ ク し ます。

分析用のスペク ト ル領域を 指定する 方法

サンプルスペク ト ルの ピーク が非常に大き く 、Y軸のスケールから 外れている場合は、その ピーク を分析から

除外するこ と をお勧めし ます。次に例を示し ます。
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図 3-10: 完全吸収ピーク 例

こ れら の「 フ ラ ッ ト ト ッ プ 」 ピーク は「 完全吸収」 と 呼ばれ、分析結果に影響を与える過度のスペク ト ルノ イ

ズを含む可能性があり ます。

完全吸収ピーク を除外するには、 Identify( 分析) ( メ ニュ ー ) > Search Setup( サーチ設定) を選択し 、ツー

ルを使用し てサーチする領域を選択し ます。

最初に、Use Full Spectral Range( 全スペク ト ル領域を使用) チェ ッ ク ボッ ク スをオフ にし て、領域ツールを有

効にし ます。
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図 3-11: サーチする領域を選択するためのツール

次に、垂直バーを位置さ せ、サーチする最初の領域を選択し ます。

サーチ領域を追加するには、Add( 追加) ボタ ンをク リ ッ ク し 、垂直バーの2番目のセッ ト を使用し て次の領域

を選択し ます。こ こ では、最初の垂直バーのセッ ト を使用し て、完全に吸収する ピーク の左側の領域を選択し

まし た。次に、領域を追加し 、垂直バーの2番目のセッ ト を使用し て、完全に吸収する ピーク の右側の領域を選

択し まし た。
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領域の選択が終了し たら 、Save( 保存) をク リ ッ ク し てダッ シュ ボード ビュ ーに戻り 、ツールバーのSearch
( サーチ ) ボタ ンをク リ ッ ク し てサーチを再実行し ます。
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3.3 QCheck( Qチェ ッ ク ) でサン プル組成を 検証

QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析でサンプルの品質を検証し ます。QCheck( Qチェ ッ ク ) を使用すると 、サンプルが

既知の参照と 比較さ れ、結果はサンプルと 参照の間の相関値をレポート し 、サンプルが仕様を満たし ているこ

と をすばやく 検証できます。

こ のガイ ド では、QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析の例について説明し ます。

前提条件

こ のガイ ド は、お使いの機器と サンプリ ングアク セサリ ーがすでに設定さ れているこ と を前提と し ています。

サンプリ ングアク セサリ ーの取り 付け手順については、お使いの機器に付属の文書を参照し てく ださ い。

また、参照と し て使用するには、少なく と も 一つのスペク ト ルが必要です。データ ベース内の任意のスペク ト

ルをリ フ ァ レンススペク ト ルと し て指定できます。ラ イ ブラ リ のスペク ト ルを使用するには、最初にラ イ ブラ

リ から スペク ト ルを抽出し て、データ ベースで利用できるよう にし ます。詳細は、"ラ イ ブラ リ から スペク ト ル

を抽出"を参照し てく ださ い。

QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析の実行

QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析を実行するには、分析および測定条件設定を設定し 、バッ ク グラ ウンド を測定し

て、サンプル測定を行い、その結果を解釈する必要があり ます。最後に、分析が完了し たら 、レポート を作成

し て保存できます。

❖ QCheck( Qチェ ッ ク ) を使用し てサンプルの組成を検証するには

1. 分析を設定し ます。

サンプル測定前に、分析設定をレビュ ーし てく ださ い。

a. Identify( 分析) > QCheck Setup( Qチェ ッ ク 設定) に移動し ます。

b. QCheck Setup( Qチェ ッ ク 設定) オプショ ンをレビュ ーし ます。
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設定 説明

High Sensitivity( 高感

度)

参照に非常に類似し ているサンプル間でさ ら に正確な結果を得るには、高感度を選

択し ます。自然変動のあるサンプル測定を行う 場合は、高感度の選択を解除するこ

と をお勧めし ます。

Pass/fail threshold( 合格 /
不合格し きい値)

合格または不合格の し きい値を設定し ます。0～100の整数を入力し ます。

相関値100は、完全にマッ チするこ と を示し ます。

こ のオプショ ンの選択を解除すると 、すべての結果に「 合格」 と 表示さ れます。

Maximum spectra in
QCheck results(QCheck
( Qチェ ッ ク ) 結果の最

大表示数)

結果パネルに表示さ れる結果数を設定し ます。例えば、値を 2に設定すると 、2つの

最適なマッ チのみが結果パネルに表示さ れます。

Prompt for reference( 実

行時にリ フ ァ レンスを選

択)

測定中に参照を選択する場合に選択し ます。選択を解除し て、一つまたは複数のリ

フ ァ レンススペク ト ルを事前に指定し ます。複数のサンプルを同じ 参照と 比較する

場合は、サンプル測定を行う たびに同じ 参照を選択し 続ける必要がないよう に、事

前に設定し ておく と 便利です。

Blank diamond ATR
region (2200 - 1955)( ダ

イ アモンド ATR領域

(2200～1955)を除外)

ダイ アモンド ATRク リ スタ ルが放射線を吸収する、2200波数から 1955波数までの領

域のデータ を除外する場合に選択し ます。
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設定 説明

Blank CO2 region (2390 -
2240)( CO2領域

( 2390～2240) を除

外)

二酸化炭素が放射線を吸収する 2390波数から 2240波数までの領域のデータ を除外す

る場合に選択し ます。

Use full spectral range
( 全スペク ト ル領域を使

用)

分析で全範囲を使用する場合に選択し ます。

選択を解除し て、分析に使用する限ら れた範囲のみを指定し ます。

c. 設定の保存し てダッ シュ ボード に戻るには、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

d. ダッ シュ ボード で、測定条件設定をレビュ ーし 、記載さ れているサンプリ ングアク セサリ ーが使用し て

いるアク セサリ ーと マッ チするこ と を確認し ます。

e. Analysis Type( 分析タ イ プ ) リ スト から 、QCheck( Qチェ ッ ク ) を選択し ます。

測定と 分析の設定に満足し たら 、バッ ク グラ ウンド を測定する準備が整います。

2. バッ ク グラ ウン ド を測定し ます。

サン プ ル測定前に、バッ ク グラ ウン ド の現在の測定値を 取得する 必要があり ま す。

バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは、スペク ト ロメ ータ ー、サンプリ ングアク セサリ ー、またはバッ ク グラ ウ

ンド 環境に起因するサンプルデータ 内の信号を除去するために使用さ れます。

a. Preview and Measure Background( プレビュ ーと バッ ク グラ ウンド の測定) をク リ ッ ク し ます。

b. Start Background Measurement( バッ ク グラ ウンド 測定の開始) をク リ ッ ク し ます。バッ ク グラ ウンド

測定が完了すると 、スペク ト ルが結果パネルに追加さ れます。

3. サンプル測定を行います。

a. お使いのサンプルを読み込みます。サンプルのローディ ング手順については、お使いの機器またはサン

プリ ングアク セサリ ーに同梱さ れた文書を参照し てく ださ い。

b. Preview Sample( サンプルプレビュ ー ) をク リ ッ ク し ます。Sample Preview( サンプルプレビュ ー ) に

は、サンプルスペク ト ルのラ イ ブプレビュ ーが表示さ れます。こ のプレビュ ーでは、サンプル測定前

に、潜在的な問題を補正する機会が与えら れます。

c. 続行する準備ができたら 、Start Sample Measurement( サンプル測定の開始) をク リ ッ ク し ます。

分析設定でPrompt for Reference( 実行時にリ フ ァ レンスを選択) が選択さ れている場合、サンプル測定

完了後にSelect Reference Spectrum( リ フ ァ レンススペク ト ルの選択) ダイ アログが開きます。

d. 分析に使用する一つまたは複数のリ フ ァ レンススペク ト ルを選択し 、OKをク リ ッ ク し ます。

Ctrlキーを押し ながら ク リ ッ ク し て、選択範囲にスペク ト ルを追加し ます。

Shiftキーを押し ながら ク リ ッ ク し て、スペク ト ルのグループを選択範囲に追加し ます。

4. 結果を解釈し ます。

測定と 分析が完了すると 、結果が結果パネルに表示さ れます。追加詳細については、灰色の矢印にカ ーソ

ルを合わせてく ださ い。
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5. レポート を作成

分析が終了し たら 、レポート を作成し て、結果をMicrosoft™ Word™、PowerPoint™、またはExcel™にエク スポート

するか、結果を印刷または保存し ます。

a. File( フ ァ イ ル) > Create Report( レポート の作成) に移動し ます。

b. レポート にタ イ ト ルを付けます。

c. 「 Format( フ ォ ーマッ ト ) 」 リ スト から フ ォ ーマッ ト を選択し 、QCheck( Qチェ ッ ク ) テンプレート を

選択し ます。レポート のプレビュ ーが右側のパネルに表示さ れます。

d. Create( 作成) をク リ ッ ク し ます。
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結果の改善

相関値が予想より も 低い場合は、結果を改善する可能性のある考慮すべきいく つかのオプショ ンがあり ます。

l ダッ シュ ボード に戻り 、測定のResolution( 分解能) 設定を調整し ます。例えば、1や2などの小さ い値を選

択するこ と で、より 高い分解能でサンプル測定を行う こ と ができます。サンプルピーク がより 鋭い場合や多

数の場合、さ ら に正確な分析結果が得ら れる可能性があり ます。

l 測定のスキャ ン回数を増やすと 、スペク ト ルノ イ ズが減少する可能性があり ます。

l サンプルスペク ト ルに傾斜または湾曲し たベースラ イ ンがある場合は、サンプルにAutomatic Baseline
Correction( 自動ベースラ イ ン補正) を適用し てから 、 Identify( 分析) メ ニュ ーから 分析をリ スタ ート し て

く ださ い。

l 選択し た領域を分析から 除外し ます。サンプルスペク ト ルの ピーク が非常に大き く 、Y軸のスケールから 外

れている場合は、その ピーク を分析から 除外するこ と をお勧めし ます。こ れら の「 フ ラ ッ ト ト ッ プ 」 ピー

ク は「 完全吸収」 と 呼ばれ、分析結果に影響を与える可能性があり ます。QCheck Setup( Qチェ ッ ク 設定)
を開き、Use Full Spectral Range( 全スペク ト ル領域を使用) の選択を解除し 、サンプルスペク ト ルの完全

吸収ピーク を除外する範囲を選択し ます。次に、QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析を再実行し ます。

ラ イ ブラ リ から スペク ト ルを 抽出

ラ イ ブラ リ から スペク ト ルを追加し て、QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析の参照と し て使用し ます。商用ラ イ ブラ リ

から 追加さ れたスペク ト ルは分析に使用できますが、名前の変更、タ グ付け、またはエク スポート はできませ

ん。

❖ ラ イ ブラ リ から スペク ト ルを追加するには

1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のデスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースのダッ シュ

ボード から 、 Identify( 分析) > Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) に移動し ます。

2. 追加する化合物を選択し ます。

3. Extract( 追加) をク リ ッ ク し ます。確認メ ッ セージは、スペク ト ルが正常に追加さ れたこ と を示し ます。

次の手順

こ のガイ ド では、QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析を設定し て実行し 、サンプルが事前設定さ れたし きい値内で既知

の参照と マッ チするこ と を検証し ます。

次に、ワーク フ ローを使用し てルーチンの繰り 返し 可能な手順を作成するためのガイ ド 付きチュ ート リ アルに

ついて "1次ワーク フ ローの作成と 実行"を参照し てく ださ い。
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3.4 サン プル組成の定量

Quantify( 定量) 分析を使用し て、サンプル中の成分の濃度を見つけます。Quantify( 定量) 分析では、以前に

作成し た定量メ ソ ッ ド を使用し て、サンプル中の成分の濃度、またはピーク 高やマッ チ率などの他の種類の情

報をレポート し ます。

こ のガイ ド では、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のデスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ース

を使用し てQuantify( 定量) 分析を設定および実行する方法について説明し ます。

前提条件

こ のガイ ド は、お使いの機器と サンプリ ングアク セサリ ーがすでに設定さ れているこ と を前提と し ています。

サンプリ ングアク セサリ ーの取り 付け手順については、お使いの機器に付属の文書を参照し てく ださ い。

また、QNTフ ァ イ ルと し て保存さ れた有効な定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルも 必要になり ます。定量メ ソ ッ ド タ イ ト ル

は、Thermo Scientific TQ Analystソ フ ト ウェ アで校正する必要があり ます。定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルの校正の関す

る情報については、そのソ フ ト ウェ アに付属の文書を参照し てく ださ い。

Quantify( 定量 ) 分析の実施

Quantify( 定量) 分析を実施するには、QNTフ ァ イ ルをイ ンポート し 、測定条件設定をレビュ ーし 、バッ ク グラ

ウンド を測定し 、最後にサンプル測定を行う 必要があり ます。分析が完了し たら 、レポート を作成し て結果を

保存または共有できます。

❖ Quantify( 定量) 分析を実施するには

1. 分析を設定し ます。

a. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のデスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースのダッ

シュ ボード で、設定にサンプリ ングアク セサリ ーが表示さ れているこ と を確認し ます。

b. Identify( 分析) > Quantify Setup( 定量分析の設定) に移動し 、分析に使用するQNTフ ァ イ ルを参照し

ます。

こ のフ ァ イ ルエク スプローラ ーには、メ ソ ッ ド タ イ ト ル、メ ソ ッ ド タ イ プ、定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルが校

正済みであるかどう かなど、選択し たQNTフ ァ イ ルに関する追加情報が表示さ れます。

c. 定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルをイ ンポート するには、Open( 開く ) をク リ ッ ク し ます。

d. Analysis( 分析) タ イ プリ スト で、Quantify( 定量) を選択し ます。記号は、有効なQNTフ ァ イ ルをイ

ンポート し たこ と を示し ます。Xが付いた赤い円［ ］は、有効な方法がイ ンポート さ れてい

ないこ と を示し ます。

QNTフ ァ イ ルを選択すると 、フ ァ イ ルエク スプローラ ーに、メ ソ ッ ド タ イ ト ルと タ イ プ、定量メ ソ ッ ド

タ イ ト ルが校正済みであるかどう かなど、選択に役立つ追加情報が表示さ れます。TQ Analystソ フ ト

ウェ アで校正さ れた方法のみが有効です。
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2. バッ ク グラ ウンド を測定し ます。

サンプル測定前に、バッ ク グラ ウンド の現在の測定値を取得する必要があり ます。

バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは、スペク ト ロメ ータ ー、サンプリ ングアク セサリ ー、またはバッ ク グラ ウ

ンド 環境に起因するサンプルデータ 内の信号を除去するために使用さ れます。

a. Preview and Measure Background( プレビュ ーと バッ ク グラ ウンド の測定) をク リ ッ ク し ます。

b. Start Background Measurement( バッ ク グラ ウンド 測定の開始) をク リ ッ ク し ます。バッ ク グラ ウンド

測定が完了すると 、スペク ト ルが結果パネルに追加さ れます。

3. サンプルを測定し ます。

a. お使いのサンプルを読み込みます。サンプルのローディ ング手順については、お使いの機器またはサン

プリ ングアク セサリ ーに同梱さ れた文書を参照し てく ださ い。

b. Preview Sample( サンプルプレビュ ー ) をク リ ッ ク し ます。Sample Preview( サンプルプレビュ ー ) に

は、サンプルスペク ト ルのラ イ ブプレビュ ーが表示さ れます。こ のプレビュ ーでは、サンプル測定前

に、潜在的な問題を補正する機会が与えら れます。

c. 続行する準備ができたら 、Start Sample Measurement( サンプル測定の開始) をク リ ッ ク し ます。

4. 結果を解釈し ます。
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サンプル測定完了時には、Quantify( 定量) ダイ アログボッ ク スに分析結果が表示さ れます。表示さ れる結

果は、分析で使用さ れる定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルの設定に応じ て異なり ます。以下に示す結果は、合格値を

示す測定のみの結果を示し ています。

OKをク リ ッ ク し てQuantify( 定量) ダイ アログボッ ク スを閉じ た後、結果パネルのスペク ト ルの横にある情

報アイ コ ン［ ］をク リ ッ ク すると 、分析結果を表示できます。Spectrum Information( スペク ト ル情

報) ダイ アログで、History( 履歴) タ ブに移動し 、Quantify Results( 定量結果) セク ショ ンを参照し てく だ

さ い。

5. レポート を作成

分析が終了し たら 、レポート を作成し て、結果をMicrosoft™ Word™、PowerPoint™、またはExcel™にエク ス

ポート するか、結果を印刷または保存し ます。

a. File( フ ァ イ ル) > Create Report( レポート の作成) に移動し ます。

b. レポート にタ イ ト ルを付けます。

c. 「 Format( フ ォ ーマッ ト ) 」 リ スト から フ ォ ーマッ ト を選択し 、Quantify( 定量) テンプレート を選択

し ます。レポート のプレビュ ーが右側のパネルに表示さ れます。

d. Create( 作成) をク リ ッ ク し ます。

結果の改善

結果が不明確または問題がある場合は、データ を改善する可能性のある考慮すべきいく つかのオプショ ンがあ

り ます。

l ダッ シュ ボード に戻り 、測定のResolution( 分解能) 設定を調整し ます。例えば、1や2などの小さ い値を選

択するこ と で、より 高い分解能でサンプル測定を行う こ と ができます。サンプルピーク がより 鋭い場合や多

数の場合、さ ら に正確な分析結果が得ら れる可能性があり ます。

l 測定のスキャ ン回数を増やすと 、スペク ト ルノ イ ズが減少する可能性があり ます。
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l サンプルスペク ト ルに傾斜または湾曲し たベースラ イ ンがある場合は、サンプルにAutomatic Baseline
Correction( 自動ベースラ イ ン補正) を適用し てから 、 Identify( 分析) メ ニュ ーから 分析をリ スタ ート し て

く ださ い。

次の手順

こ のガイ ド では、あなたはQuantify( 定量) 分析を設定、実施し まし た。

次に、ワーク フ ローを使用し てルーチンの繰り 返し 可能な手順を作成するためのガイ ド 付きチュ ート リ アルに

ついて "1次ワーク フ ローの作成と 実行"を参照し てく ださ い。
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3.5 1次ワーク フ ロ ーの作成と 実行

こ のチュ ート リ アルでは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) でワーク フ ローを作成す

る簡単な方法について説明し ます。ワーク フ ローの基本情報、およびワーク フ ロー機能と 編集ツールの簡単な

説明については、OMNIC Paradigmオンラ イ ンヘルプの「 About Workflows( ワーク フ ローについて ) 」 と いう タ

イ ト ルの項を参照し てく ださ い。

注記ワーク フ ローを作成するためのソ フ ト ウェ ア操作は、デスク ト ッ プバージョ ンのOMNIC Paradigm
software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) でのみ利用可能です ( タ ッ チスク リ ーンバージョ ンでは使用でき

ません ) 。

ワーク フ ローを作成する方法はいく つかあり ます。自動化し よう と し ている手順や開始方法によっ ては、一部

のアプローチが他のアプローチより も う まく 機能する場合があり ます。例えば、次の方法で新規ワーク フ ロー

を作成できます。

l ワーク フ ローをゼロから 構築する方法

l 誰かがあなたにく れたワーク フ ローを編集する方法

l 本ソ フ ト ウェ アで提供さ れるサンプルワーク フ ローを複製する方法

l 自動化する測定タ スク を実行し 、本ソ フ ト ウェ アにスペク ト ルの履歴情報から ワーク フ ローを作成さ せる方

法

こ の項では、取得し たスペク ト ルの履歴に基づいて、本ソ フ ト ウェ アが自動的にワーク フ ローを作成する方法

を示し ます。また、以下を行う 方法も 示し ます。

l Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) またはダッ シュ ボード から ワーク フ ローを実行する

l ワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ルを分析する

l タ イ ルを追加し てワーク フ ローを編集する

l 一般的なワーク フ ローエラ ーを補正する

最後のセク ショ ンでは、ワーク フ ローを作成および編集するための便利なヒ ント を提供し ます。

ワーク フ ロ ーを 作成

❖ 取得し たスペク ト ルから 新規ワーク フ ローを作成するには

1. OMNIC Paradigmダッ シュ ボード から 、サンプル材料のスペク ト ルを取得し ます。

使用する素材やサンプリ ング手法の種類は関係あり ません。本ソ フ ト ウェ アで新規バッ ク グラ ウンド 測定

が必要な場合は、最初にそれを実行し てく ださ い。サンプル測定完了時には、サンプルスペク ト ルが

Spectral( スペク ト ル) ビュ ーに表示さ れます。

Spectral( スペク ト ル) ビュ ーに表示さ れるスペク ト ルの例( 減衰全反射率( またはATR、アク セサリ ー )
で測定さ れたビニール袋) は次のと おり です。
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2. スペク ト ルペイ ンでスペク ト ルが選択さ れているこ と を確認し てから 、必要なデータ 処理または分析手順

( たと えば、減算、ベースラ イ ン補正、コ リ レーショ ンサーチなど ) を実行し ます。

こ れは、Advanced ATR Correction( アド バンスト ATR補正) と Automatic Baseline Correction( 自動ベースラ

イ ン補正) を適用し てから Correlation Search( コ リ レーショ ンサーチ ) を実行し た後のスペク ト ルの例で

す。
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3. スペク ト ルにわかり やすい名前を付けます ( 本ソ フ ト ウェ アは、作成さ れたワーク フ ローにこ の名前をデ

フ ォ ルト と し て使用し ます。または、ワーク フ ローに新規名前を付けるこ と も できます ) 。

a. 結果パネルで元のスペク ト ルのイ メ ージを右ク リ ッ ク し 、Rename Spectrum( スペク ト ル名の変更) を

選択し ます。

b. お使いのワーク フ ローの規定名をわかり やすい名前に置き換えて、OKを選択し ます。こ れが名前を変

更し たスペク ト ルの例です。
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4. データ 処理と 分析の手順が完了し たら 、結果パネルのHistory( 履歴) ボタ ンをク リ ッ ク し ます。

履歴パネルには、選択し たスペク ト ルで実行さ れた すべてのタ スク が、実行さ れた順序で表示さ れます。

こ れがサンプルスペク ト ルの履歴情報です。
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5. 履歴パネルの下部にある Create Workflow( ワーク フ ローの作成) をク リ ッ ク し ます。

本ソ フ ト ウェ アは、実行し たすべての手順を含むワーク フ ローを作成し ます。ワーク フ ローはWorkflow
Editor( ワーク フ ローエディ タ ) に表示さ れます。実行さ れた各タ スク は、カ ラ フ ルなタ イ ルで表さ れま

す。実行し た手順によっ ては、お使いのワーク フ ローが以下の例と は異なる場合があり ます。
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6. 新規ワーク フ ローを保存するには、ツールバー上のSave( 保存) ボタ ンをク リ ッ ク し ます。

7. ワーク フ ローを実行するには、ツールバーのRun( 実行) ボタ ンをク リ ッ ク し ます。

ワーク フ ローは、手動で完了し たのと 同じ タ スク をまっ たく 同じ 順序で実行し ます。こ の例では、スペク

ト ルを測定し 、Advanced ATR Correction( アド バンスト ATR補正) を実行し 、スペク ト ルベースラ イ ンを補

正し 、コ リ レーショ ンサーチを実行し まし た。

ワーク フ ローが完了すると 、本ソ フ ト ウェ アはWorkflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) に戻り ます。

8. ツールバーのDashboard( ダッ シュ ボード ) ボタ ンをク リ ッ ク し て、新し く 作成し たワーク フ ローを

Workflows( ワーク フ ロー ) リ スト に表示し ます。
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ワーク フ ローは、ワーク フ ローの作成に使用さ れたスペク ト ル名に基づいて自動的に名前が付けら れま

す。Workflows( ワーク フ ロー ) リ スト に新し く 作成さ れたワーク フ ローの例と 、プレビュ ーボッ ク スに

ワーク フ ローのプレビュ ーがあり ます。

9. ワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ルがMeasurements( 測定) リ スト に表示さ れます。
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こ のワーク フ ロー例では、4つのスペク ト ル、測定さ れたバッ ク グラ ウンド スペク ト ル、測定さ れたサンプ

ルスペク ト ル、ATR補正さ れたサンプルスペク ト ル、およびATRと ベースラ イ ン補正さ れたサンプルスペク

ト ルをサーチ結果と と も に作成し まし た。ワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ルには、関連するワーク フ

ロータ イ ルのTile Name( タ イ ル名) プロパティ を使用し て名前が付けら れます。

ワーク フ ロ ーにタ イ ルを 追加する

こ のセク ショ ンでは、ワーク フ ロー編集ツールを使用し て、自動生成さ れたワーク フ ローにタ イ ルを追加する

方法を示し ます。

1. ダッ シュ ボード から ワーク フ ロー名を右ク リ ッ ク し 、編集を選択し ます。
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ワーク フ ローがWorkflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) で開きます。

2. Tag Spectrum( タ グスペク ト ル) タ イ ルをワーク フ ローに追加し ます。
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ワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ルは、手動で取得し たデータ と と も にOMNIC Paradigmデータ ベースに

保存さ れます。ワーク フ ロースペク ト ルに タ グを付けて、ワーク フ ローに関連付けまし ょ う 。こ れによ

り 、後で簡単に開いて表示できます。

a. ワーク Nフ ローエディ タ で、Tag Measurement( タ グ測定)タ イ ルを選択バーから キャ ンバスにド hラ ッ グ

し て、マウスカ ーソ ルをMeasurement( 測定) と ATR Correction( ATR補正ｳ) と の間の灰色の矢印 の

上にに合わせます。

灰色の矢印がプラ ス記号に変わり ます。

b. マウスボタ ンを離し ます。

タ イ ルがワーク フ ローのその場所に追加さ れ、ワーク フ ロー設定ボッ ク スがキャ ンバスの下に開きま

す。
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c. Tag Settings( タ グ設定) で、ワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ルのベース名( 「 ATR Search Spectra
( ATR サーチスペク ト ル) 」 など ) を入力し 、「 Select Spectrum( スペク ト ルの選択) 」 が測定し たス

ペク ト ル( 「 Measurement - Sample( 測定 -サンプル) 」 ) に設定さ れているこ と を確認し 、OKを選択

し ます。
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Tag Measurement( タ グ測定) タ イ ルは、ワーク フ ローによっ て生成さ れた各スペク ト ルに「 ATR
Search Spectra( ATR サーチスペク ト ル) 」 タ グを自動的に追加し ます。こ れら のスペク ト ルを サーチ

する方法については、後で説明し ます。

次に、エラ ーにフ ラ グを立てるタ イ ルを追加すると どう なるかを見てみまし ょ う 。

3. Template Report( テンプレート レポート )タ イ ルをワーク フ ローに追加し ます。

a. Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) で、マウスを使用し てSearch( サーチ ) タ イ ルと End( 終

了) タ イ ルの間の灰色の矢印にカ ーソ ルを合わせ( 矢印がプラ ス ( +) 記号に変わる ) 、マウスボタ ン

をク リ ッ ク し ます。本ソ フ ト ウェ アはAdd Tile( タ イ ルの追加) ボッ ク スを開きます。( こ れは、タ イ

ルを追加するも う 一つの簡単な方法です。)

b. Add Tile( タ イ ルの追加) ボッ ク スで、Template Report( テンプレート レポート ) を選択し 、OKを選択

し ます。

タ イ ルがワーク フ ローのその場所に追加さ れ、ワーク フ ロー設定ボッ ク スがキャ ンバスの下に開きま

す。
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Template Report( テンプレート レポート )タ イ ルに赤い境界線があるこ と に注意し てく ださ い。こ れは、

ワーク フ ローが現在正常に実行さ れていないこ と を示し ています。Template Report( テンプレート レ

ポート )の設定を表示すると 、ボッ ク スは すべて空白になっ ています。

こ の問題を解決するには、レポート のテンプレート と 含める結果を指定する必要があり ます。

c. Search Results( サーチ結果) テンプレート を参考にし て、Template Type( テンプレート タ イ プ ) をお

好みのレポート スタ イ ルに設定し 、あなたのワーク フ ローの出力( こ の例では「 Search Result( サーチ

結果) 」 ) に対し てSearch Results To Display( 表示するサーチ結果) を設定し てから 、OKを選択し ま

す。
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赤い境界線がも う ないこ と に注意し てく ださ い。

4. アッ プデート さ れたワーク フ ローを保存するには、ツールバー上のSave( 保存) ボタ ンをク リ ッ ク し ま

す。

5. ワーク フ ローを実行するには、ツールバーのRun( 実行) ボタ ンをク リ ッ ク し ます。

ワーク フ ローは すべての手順を実行し てから 、最終レポート を表示し ます。

矢印ボタ ンをク リ ッ ク し てワーク フ ローを終了し ます。

87 OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アユーザーガイ ド ThermoScientific



6. ツールバーのDashboard( ダッ シュ ボード ) ボタ ンをク リ ッ ク し て、ダッ シュ ボード に戻り ます。

7. Workflows( ワーク フ ロー ) リ スト でワーク フ ローを選択すると 、プレビュ ーがアッ プデート さ れます。
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3. チュート リ アルとチュート リ アル

8. Search( サーチ ) ボッ ク スに タ グを入力すると 、本ソ フ ト ウェ アはワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ル

をMeasurements( 測定) リ スト に表示し ます。
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スペク ト ルペイ ンにスペク ト ルを表示するには、Shift +ク リ ッ ク を使用し てMeasurements( 測定) リ スト で

4つすべてを選択し 、右ク リ ッ ク し て「 Open Selected Measurements( 選択し た測定を開く ) 」 を選択し ま

す。

9. ワーク フ ローで生成さ れたレポート を表示するには、こ の矢印ボタ ンをク リ ッ ク し て「 Reports( レポー

ト ) 」 を選択し ます。

Workflows( ワーク フ ロ ー ) 作成のヒ ン ト

さ ら にワーク フ ローの作成に進む前に、ワーク フ ローに関する一般的な質問に対するこ れら の回答と 、発生す

る可能性のある問題を解決するためのヒ ント をお読みく ださ い。

l ワーク フ ローでタ イ ルが表示さ れる順序は重要ですか？はい、タ イ ルの順序は重要です。各ワーク フ ロータ

イ ルは以前のタ イ ルに基づいて構築さ れており 、すべてのタ イ ルは入力要件と 出力結果によっ て相互接続さ

れています。例えば、Measure( 測定) タ イ ルを追加すると 、出力結果( スペク ト ル) が作成さ れます。こ

の結果には、ワーク フ ローのMeasure( 測定) タ イ ルの後に配置さ れたタ イ ルから のみアク セスできます。

取得し たスペク ト ルのベースラ イ ンを補正する場合は、Measurements( 測定) タ イ ルの後にProcessing
( データ 処理) タ イ ルを追加し てから 、Processing( データ 処理) タ イ ルの入力を測定出力( つまり 、スペ

ク ト ル) に設定する必要があり ます。それ以外の場合、Processing( データ 処理) タ イ ルには赤い境界線が

表示さ れ、ワーク フ ローを実行する前に設定する必要のあるオプショ ンが含まれているこ と を示し ます。赤

い境界線のあるタ イ ルが表示さ れた場合は、マウスを使用し てそのタ イ ルにカ ーソ ルを合わせると 、問題の

原因を見つけるのに役立ちます。
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l ワーク フ ローにバッ ク グラ ウンド 測定を追加する必要があり ますか？ワーク フ ローでバッ ク グラ ウンド スペ

ク ト ルに対し てのみ操作を実行する必要がある場合を除きます。測定さ れたサンプルデータ を処理するため

にバッ ク グラ ウンド スペク ト ルのみが必要な場合は、ワーク フ ローに測定タ イ ルを追加し 、Measure( 測

定) タ イ ル設定を使用し てバッ ク グラ ウンド 測定を定義する必要があり ます。

l ワーク フ ロータ イ ルのタ イ ト ルを変更できますか？各ワーク フ ロータ イ ルには、タ イ ル名を指定する設定が

あり ます。( ワーク フ ローエディ タ でタ イ ルをダブルク リ ッ ク し て、関連する設定を開きます。) Tile
Name( タ イ ル名) 設定を使用し て、お使いのワーク フ ローに詳細を追加できます。こ れは、ワーク フ ロー

開発者が物事を整理するのに役立ちます。特に、複数のパスやループ、または同じ タ イ プの複数のタ イ ル

( たと えば、同じ ワーク フ ロー内の複数のMeasure( 測定) タ イ ル) を含むワーク フ ローを作成する場合に

役立ちます。

タ イ ル名は、ワーク フ ローの実行時に出力フ ァ イ ルに名前を付けるためにも 使用できます。以下にいく つ

かの例を挙げます :

n Measure( 測定) タ イ ル。こ のタ イ ルは、バッ ク グラ ウンド と サンプルのスペク ト ルを取得し ます。

ワーク フ ローが実行さ れると 、サンプルスペク ト ルは、関連付けら れたMeasure( 測定) タ イ ルのタ イ

ル名と と も に保存さ れます。

n ATR Correction( ATR補正) タ イ ル、Process( プロセス ) タ イ ルなど ..取得し たスペク ト ルを操作する

タ イ ルは、ワーク フ ローの実行時に最終的なサンプルスペク ト ルと と も に保存さ れる出力スペク ト ル

を生成し ます。各暫定的な「 処理済み」 スペク ト ルは、それを生成し たワーク フ ロータ イ ルのタ イ ル

名と と も に保存さ れます。

n Reports( レポート ) タ イ ル。こ のタ イ ルはサンプルレポート を作成し ます。ワーク フ ローが実行さ れ

ると 、レポート は関連する Reports( レポート ) タ イ ルのタ イ ル名で保存さ れます。

l すべてのワーク フ ローにExport( エク スポート ) タ イ ルが必要ですか？こ の質問に対する答えは「 いいえ」

です。ワーク フ ローから 生成さ れたスペク ト ルと レポート は、スペク ト ロメ ータ ーを使用し て手動で作成

さ れた ( つまり 、ワーク フ ローから ではなく ) 他のすべてのスペク ト ルと レポート と と も に、OMNIC
Paradigmデータ ベースに自動的に保存さ れます。お使いのワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ルと レポー

ト を、アーカ イ ブまたは他の場所( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アなどから ) で開く こ と ができるフ ァ イ ル

と し て保存する場合は、Export( エク スポート ) タ イ ルを使用し てそれら のフ ァ イ ルを自動的に作成し ま

す。

l ワーク フ ローが実行さ れないのはなぜですか？新し く 作成し たワーク フ ローを実行する前に、赤い境界線の

あるタ イ ルがないこ と を確認し てく ださ い。次に例を示し ます。
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赤い境界線のあるタ イ ルが含まれている場合、ワーク フ ローは完了まで実行さ れません。

お使いのワーク フ ローに赤い枠のタ イ ルがある場合は、マウスを使用し てタ イ ルにカ ーソ ルを合わせる

と 、問題を解決するためのヒ ント が表示さ れます。通常、赤い境界線は、タ イ ルに設定さ れていない必須

オプショ ンが含まれているこ と を示し ます。ただし 、タ イ ルが「 違反」 であるこ と を意味する場合も あり

ます。たと えば、ワーク フ ローでMeasure( 測定) タ イ ルの前にProcessing( データ 処理) タ イ ルを配置す

ると 、Processing( データ 処理) タ イ ルには赤い境界線が表示さ れ、ベースラ イ ンを補正するための出力ス

ペク ト ルがないため、ワーク フ ローには解決できないエラ ーが含まれます。
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［こ のページは意図的に空白にし てあり ます］



4. ハウツーガイ ド
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4. ハウツーガイ ド

4.1 データ の管理

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) には、測定、レポート およびセッ ショ ンを含むデー

タ を簡単に見つけたり 管理するツールがあり ます。

スペク ト ルラ イ ブラ リ の管理 96

データ ベースのBack Up( バッ ク アッ プ ) と Restore( 復元) 99

データ ベースク リ ーンアッ プで不要な測定値を削除する 101

測定と レポート のサーチ 103

Measurement History( 測定履歴) のビュ ー 106

測定を元に戻す 108

複製測定 108
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スペク ト ルラ イ ブラ リ の管理

ラ イ ブラ リ には、化合物と 関連情報のリ スト が含まれており 、ご自身のデータ から 購入または作成できます。

コ リ レーショ ンサーチまたは多成分サーチを実行すると 、分析により 、サンプルスペク ト ルが、サーチ設定で

指定し た ラ イ ブラ リ に保存さ れている化合物と 比較さ れます。

ラ イ ブラ リ マネージャ ーを使用し て、お使いのラ イ ブラ リ と 保存さ れている化合物に関する情報を表示し 、ラ

イ ブラ リ を作成または削除し ます。

新規ラ イ ブラ リ の作成

新規ラ イ ブラ リ の作成を行っ て、スペク ト ルデータ を管理し 、ご自身の測定データ を サーチし ます。

❖ デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースで新規ラ イ ブラ リ の作成を行う には

1. メ ニュ ーバーから 、 Identify( 分析) > Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) を選択し ます。

2. Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) で、New Library( 新規ラ イ ブラ リ ) を選択し ます。

3. ラ イ ブラ リ の名前を入力し 、オプショ ンのフ ィ ールド を追加し ます。

ラ イ ブラ リ にスペク ト ルを追加すると きに、オプショ ンのフ ィ ールド が使用さ れます。

図 4-1: お使いのラ イ ブラ リ に名前を付け、New Library( 新規ラ イ ブラ リ ) ビュ ーのオプショ ンフ ィ ールド

をカ スタ マイ ズし ます。

4. Save( 保存) をク リ ッ ク し て、新規ラ イ ブラ リ を作成し ます。

お使いの新規ラ イ ブラ リ は、ラ イ ブラ リ マネージャ ーのLibraries( ラ イ ブラ リ ) 列に一覧表示さ れます。

❖ タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースで新規ラ イ ブラ リ の作成を行う には

1. ホーム画面から メ ニュ ー ［ ］を開き、Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) を選択し ます。

2. ツールバーから New Library( 新規ラ イ ブラ リ ) を選択し ます。
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3. New Library( 新規ラ イ ブラ リ ) ビュ ーで、ラ イ ブラ リ の名前を入力し 、オプショ ンのフ ィ ールド を追加し

ます。

ラ イ ブラ リ にスペク ト ルを追加すると きに、オプショ ンのフ ィ ールド が使用さ れます。

図 4-2: お使いのラ イ ブラ リ に名前を付け、New Library( 新規ラ イ ブラ リ ) ビュ ーのオプショ ンフ ィ ールド

をカ スタ マイ ズし ます。

4. Save( 保存) をタ ッ チし て、新規ラ イ ブラ リ を保存し ます。

ラ イ ブラ リ にスペク ト ルを 追加

ラ イ ブラ リ にスペク ト ルを追加し て、他の Search( サーチ ) 分析ではご自身のサンプルデータ を使用し ます。

❖ デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースのラ イ ブラ リ にスペク ト ルを追加するには

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーで、ラ イ ブラ リ に追加するスペク ト ルを選択し ます。

2. メ ニュ ーバーから 、 Identify( 分析) > Add to Library( ラ イ ブラ リ に追加) を選択し て、Add to Library( ラ イ

ブラ リ に追加) ビュ ーを開きます。

3. ラ イ ブラ リ の リ スト から 、スペク ト ルを追加するラ イ ブラ リ を選択し ます。

4. スペク ト ル情報を調整し 、化合物の名前を設定し ます。規定名は、サンプルが測定さ れたと きに使用さ れた

測定名になり ます。

5. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。こ れで、スペク ト ルがラ イ ブラ リ で利用できるよう になり 、ラ イ ブラ リ

マネージャ ーで表示できます。

❖ タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースのラ イ ブラ リ にスペク ト ルを追加するには

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーで、ラ イ ブラ リ に追加するスペク ト ルを選択し ます。

2. メ ニュ ーから Add to Library( ラ イ ブラ リ に追加) を選択し ます。

3. Add to Library( ラ イ ブラ リ に追加)ビュ ーで、Library( ラ イ ブラ リ )列から ラ イ ブラ リ を選択し ます。

4. 化合物に名前を付け、オプショ ンのフ ィ ールド を指定し て、Save( 保存) をタ ッ チし ます。こ れで、スペ

ク ト ルをご自身で選択し たラ イ ブラ リ で利用できるよう になり ます。
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ラ イ ブラ リ から スペク ト ルを 追加

ラ イ ブラ リ から スペク ト ルを追加し て、分析またはワーク フ ローの参照と し て使用し ます。追加さ れたスペク

ト ルは、測定値と と も に データ ベースに保存さ れますが、名前を変更し たり 、タ グを付けたり 、エク スポート

し たり するこ と はできません。

❖ ラ イ ブラ リ から スペク ト ルを追加するには

1. Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) に移動し ます。

2. 追加する化合物を選択し ます。

3. ツールバーで、Extract( 追加) を選択し ます。スペク ト ルが正常に追加さ れたこ と を確認するメ ッ セージが

表示さ れます。測定値をビュ ーし て、追加さ れたスペク ト ルを見つけます。

ラ イ ブラ リ と 化合物を 削除

化合物を削除すると 、その化合物は サーチ分析で使用さ れなく なり 、化合物のリ スト で取り 消し 線が引かれま

す。ラ イ ブラ リ 内の他の化合物のイ ンデッ ク ス位置は維持さ れます。

作成し たラ イ ブラ リ のみを削除または編集できます。商用ラ イ ブラ リ と その化合物は削除できません。

注記削除さ れたラ イ ブラ リ と 化合物は復元できません。

❖ ラ イ ブラ リ から 化合物を削除するには

l Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ースの使用

1. Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) で、削除する化合物に移動し ます。

2. 化合物を右ク リ ッ ク し て、Delete( 削除) を選択し ます。ダイ アログボッ ク スで、Yes( はい ) をク

リ ッ ク し て確認し ます。

l Touchscreen(タ ッ チスク リ ーン ) イ ンタ ーフ ェ ースの使用

1. Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) で、削除する化合物を選択し ます。

2. Spectrum( スペク ト ル) ペイ ンでDelete( 削除) をタ ッ プし ます。

❖ ラ イ ブラ リ を削除するには

l Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ースの使用

1. Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) で、削除するラ イ ブラ リ を選択し ます。

2. ツールバーのDelete( 削除) をク リ ッ ク し 、Yes( はい ) をク リ ッ ク し て確認し ます。
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l Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) イ ンタ ーフ ェ ースの使用

1. Library Manager( ラ イ ブラ リ マネージャ ー ) で、削除するラ イ ブラ リ を選択し ます。

2. メ イ ンツールバーのDelete( 削除) をタ ッ チし ます。

ラ イ ブラ リ の場所を 追加

Search Setup( サーチ設定) のLibrary Locations( ラ イ ブラ リ の場所) タ ブを使用し て、追加のラ イ ブラ リ の場

所を指定し ます。こ れは、お使いのラ イ ブラ リ がネッ ト ワーク ド ラ イ ブなどの共有場所に保存さ れている場合

に役立ちます。ラ イ ブラ リ の場所を追加すると 、その場所にあるラ イ ブラ リ を Search( サーチ ) 、QCheck( Q
チェ ッ ク ) 、およびその他の分析に使用できます。

❖ ラ イ ブラ リ の場所を追加するには

1. デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、 Identify( 分析) メ ニュ ーを開き、Search Setup( サーチ設定)
を選択し ます。

2. Library Locations( ラ イ ブラ リ の場所) タ ブに移動し ます。

3. Add Location( ラ イ ブラ リ の場所を追加) をク リ ッ ク し ます。

4. 追加のラ イ ブラ リ の場所を参照し 、Open( 開く ) をク リ ッ ク し ます。

5. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

データ ベースのBack Up( バッ ク アッ プ ) と Restore( 復元 )

データ ベースを定期的にバッ ク アッ プし て、ハード ド ラ イ ブが故障し た場合にデータ を回復できるよう にし ま

す。OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のデータ ベースメ ンテナンスツールを使用する

と 、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アから 直接データ を簡単にバッ ク アッ プし 復元するこ と ができます。

データ ベースのバッ ク アッ プ

ハード ド ラ イ ブが故障し た場合に備えて、データ ベースを別のデバイ スにバッ ク アッ プし ます。例えば、デー

タ を別のコ ンピュ ータ や外付けハード ド ラ イ ブ、またはリ モート ネッ ト ワーク の場所にバッ ク アッ プし ます。

❖ データ ベースをバッ ク アッ プするには

1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のDesktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ース

を使用し て、Configure( 構成) > Database Maintenance( データ ベースメ ンテナンス ) に移動し 、Back Up
( バッ ク アッ プ ) を選択し ます。
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2. バッ ク アッ プデータ ベースを保存するバッ ク アッ プ場所を選択し ます。

3. バッ ク アッ プをスケジュ ールするには、最初のバッ ク アッ プの日付と 時間を設定し ます。

a. Repeat( リ ピート ) が選択さ れているこ と を確認し 、そのリ スト から Repeat( リ ピート ) オプショ ンを

選択し ます。

b. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

3. スケジュ ールなし でデータ ベースを手動でバッ ク アッ プするには、Back Up Now( 直ちにバッ ク アッ プ ) を

ク リ ッ ク し ます。

バッ ク アッ プする前に新規バッ ク アッ プ場所を設定するには、最初に場所を変更し 、その変更を保存し て

から 、［Database Maintenance - Back Up( データ ベースメ ンテナンス -バッ ク アッ プ ) ］ウィ ンド ウを再度

開き、［Back Up Now( 直ちにバッ ク アッ プ ) ］をク リ ッ ク し ます。

4. Close( 閉じ る ) をク リ ッ ク し て、ダッ シュ ボード に戻り ます。

注記：Database backup( データ ベースバッ ク アッ プ ) ツールは、Session data( セッ ショ ンデータ ) の一部分の

みをバッ ク アッ プし ます。セッ ショ ンデータ には2つのパート があり ます：セッ ショ ンの一部分はデータ ベース

に保存さ れ、セッ ショ ンの一部分はディ スク ド ラ イ ブのフ ァ イ ルに保存さ れます。OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ

アのDatabase back up( データ ベースバッ ク アッ プ ) ツールは、データ ベースに保存さ れているデータ のみバッ

ク アッ プし ます。

データ を復元可能にするには、別のバッ ク アッ プユーティ リ ティ プログラ ムを使っ て、次のディ レク ト リ に保

存し てあるフ ァ イ ルをバッ ク アッ プする必要があり ます：C:\Users\Public\Documents\thermo scientific\omnic
paradigm\Sessions

Session( セッ ショ ン ) データ をバッ ク アッ プするには、通常どおり Database backup( データ ベースバッ ク アッ

プ ) ツールを使用し 、C:\Users\Public\Documents\thermo scientific\omnic paradigm\Sessionsにあるフ ァ イ ルをバッ

ク アッ プするには、オペレーティ ングシステムのBackupやRestore( バッ ク アッ プ ・ 復元) ツールなどの別の

バッ ク アッ プユーティ リ ティ プログラ ムを使用し ます。

Session( セッ ショ ン ) データ を復元するには、バッ ク アッ プ ・ 復元ユーティ リ ティ を使っ てSession( セッ ショ

ン ) ディ レク ト リ のフ ァ イ ルを復元し 、それから データ ベースを復元し ます。
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バッ ク アッ プから データ ベースを 復元

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) の復元ツールを使用し て、以前に保存し たバッ ク

アッ プから データ ベースを復元し ます。

注記こ の処理は、現在データ ベースにある すべてのデータ を完全に削除し 、選択し たバッ ク アッ プデータ に

置き換えます。

❖ データ ベースを復元するには

1. OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のDesktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ース

を使用し て、Configure( 構成) > Database Maintenance( データ ベースメ ンテナンス ) に移動し 、Restore
( 復元) を選択し ます。

2. Browse( 参照) をク リ ッ ク し て、バッ ク アッ プデータ ベースの場所を選択し ます。

Summitスペク ト ロメ ータ ーでOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を使用し 、かつ他

のスペク ト ロメ ータ ーと 共有さ れているリ モート バッ ク アッ プから データ を復元する場合は、そのリ モー

ト バッ ク アッ プを使用し ている個々のスペク ト ロメ ータ ーから データ を復元するこ と ができます。

単一スペク ト ロメ ータ ーのみから データ をバッ ク アッ プするには、ホスト 名リ スト から スペク ト ロメ ー

タ ーを選択し ます。

3. Confirm( 確認) をク リ ッ ク し ます。

データ ベースク リ ーン アッ プで不要な測定値を 削除する

Database Maintenance( データ メ ンテナンス ) のClean Up( ク リ ーンアッ プ ) を使用し て、過去の測定が指定さ

れた年齢に達し たと きに自動的に削除し ます。例えば、システムのスペースを節約するために、1 か月以上変更

がない測定値を自動的に削除できます。
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データ ベースをク リ ーンアッ プするには、自動的に削除さ れる前に、測定値を保持する期間を設定するか、

Clean Up Measurements Now( 測定値を今ク リ ーンアッ プ ) を選択し 、指定し たと きより すでに古い測定値を削

除できます。

一度古い測定値を削除すると 、元に戻せません。

ヒ ン ト 選択し た測定値を維持するには、ラ イ ブラ リ に追加し てく ださ い。後に、測定値をラ イ ブラ リ から 取

り 出し 、必要に応じ て使用するこ と ができます。

❖ Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ イ スから 古い測定値を自動的に削除する

1. Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、Configure( 構成) > Database( データ ベース ) >
Maintenance( メ ンテナンス ) > Clean Up(ク リ ーンアッ プ )に移動し ます。

2. 測定値を保持する期間を設定し ます。

測定値を保持する期間と し て、Forever( ずっ と ) を選択し ます。

3. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

設定し た期間より 古い測定値をすぐ に削除するには、Clean Up Measurements Now( 測定値を今ク リ ーン

アッ プ ) を選択し ます。

❖ Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) イ ンタ ーフ ェ イ スから 古い測定値を自動的に削除する

1. Home( ホーム ) 画面から 、Settings( 測定条件) アイ コ ンを選択する

2. Database Maintenance( データ ベースメ ンテナンス ) タ ブに行きます。

3. Clean Up( ク リ ーンアッ プ ) を選択し ます。

4. 測定値を保存する期間を設定し ます。

測定値を無期限で保持するには、Forever( 無期限) を選択し ます。

5. Save( 保存) を選択し ます。

設定し た期間より 古い測定値をすぐ に削除するには、Clean Up Measurements Now( 測定値を今ク リ ーン

アッ プ ) を選択し ます。

ヒ ン ト また、測定値すべてを一度に削除できます。すべての測定値を削除するには、すべての測定値を表示

するよう にフ ィ ルタ を設定し 、すべての測定値を選択し 、測定値を右ク リ ッ ク し て、Delete Selected
Measurements( 選択し た測定を削除) を選択するか、Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) イ ンタ ーフ ェ イ ス

でDelete( 削除) を選択し ます。
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測定と レ ポート のサーチ

保存さ れた測定値と レポート を サーチすると きは、タ グと サーチキーワード を使用し て、測定値と レポート の

リ スト をフ ィ ルタ し ます。

サーチ中

測定値をサーチする場合、サーチ用語は、スペク ト ルタ グ、タ イ ト ル、最終更新日、識別さ れた化合物、カ ス

タ ム文字列、シリ アルナンバーなどの情報と 照合さ れます。レポート をサーチする場合、サーチに使用さ れる

フ ィ ールド には、レポート 名、作成日、およびテンプレート タ イ プが含まれます。

ヒ ン ト Measurement Name( 測定名) やType( タ イ プ ) などの列ヘッ ダーをク リ ッ ク し て、測定値を並べ替

えら れます。規定では、測定値は最後に変更さ れた項目を最初に表示するよう に並べ替えら れます。

❖ 測定値と レポート を サーチするには

1. リ スト から Reports( レポート ) またはMeasurements( 測定) を選択し ます。

2. サーチ結果を制限する時間を選択し ます。

3. サーチ用語を入力し て、Search( サーチ ) をク リ ッ ク し ます。

以下の サーチ手法を使用し て、結果を絞り 込みます。

サーチテク ニッ

ク
説明 例

引用符( “”)

タ グから 完全にマッ チするも ののみ

を返すには、引用符を使用し ます。

こ れは、2つの ワード タ グを サーチ

し ていて、一つの ワード だけで タ

グ付けさ れたスペク ト ルを見たく な

い場合に便利です。

「 赤青」

戻り 値 :「 赤青」 の タ グが付いたス

ペク ト ルのみ。タ グ「 赤」 または

「 青」 のスペク ト ルを個別に返し

ません。

*( アスタ リ ス

ク )

サーチ用語の後にアスタ リ スク

( *) を追加し て、アスタ リ スク の

前のテキスト を含む すべての結果を

返し ます。

注記：*はサーチ用語の後に追加で

きますが、他の語の前に付けるこ と

はできません。

ポリ *

戻り 値：ポリ スチレンなど、ポリ

で始まる用語を含む任意の測定

値。
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サーチテク ニッ

ク
説明 例

AND、OR、
NOT演算子

示さ れているよう に、こ れら のキー

ワード は すべて大文字でなければな

り ません。

AND：両方の用語を含む結果のみを

返し ます。

OR：いずれかのキーワード を含む

結果を返し ます。

NOT：最初の用語を含み、NOTの後

の用語を含まない結果のみを返し ま

す。

サンプルANDバッ ク グラ ウンド

戻り 値：サーチフ ィ ールド にサン

プルと バッ ク グラ ウンド の両方が

ある測定値のみ。

サンプルORバッ ク グラ ウンド

戻り 値：データ にサンプルまたは

バッ ク グラ ウンド が含まれる測定

値が返さ れます。

バッ ク グラ ウンド NOTサンプル

戻り 値：データ 内にサンプルがあ

り 、用語のバッ ク グラ ウンド がな

い測定値またはレポート 。

title:<keyword>
( タ イ ト ル :<
キーワード >)

キーワード が測定またはレポート タ

イ ト ルに含まれている必要があるこ

と を指定するために使用し ます。

title:poly( タ イ ト ル :ポリ )

戻り 値 :名前内にポリ が含まれる測

定値ですが、他の場所( 特定し た

化合物など ) にポリ が含まれる測

定値は無視さ れます。

tags:<keyword>
( タ グ :<キー

ワード >)

キーワード が タ グでなければなら な

いこ と を指定するために使用し ま

す。

タ グが2語の場合は、スペースの代

わり にアンダースコ アを使用し てく

ださ い。

tags:blue

tags:blue_powder

戻り 値：タ グと し て青を使用し た

測定値。ただし 、他の場所( 測定

名など ) に青を使用し た測定値は

無視さ れます。「 blue_powder」
は、2つの ワード タ グ「 blue
powder」 をサーチし ます。

タ グ付け

タ グは、データ ベース内の測定値と レポート を見つけるためのも う 一つの便利な方法を提供し ます。例えば、

一つのプロジェ ク ト に関連する多く の測定値を収集し ている場合、それら の各測定値に同じ 「 プロジェ ク ト A」
タ グを付けるこ と ができます。後で、こ のタ グを使用し て測定値をフ ィ ルタ し 、「 プロジェ ク ト A」 タ グの付い

た測定値のみを表示できます。

❖ デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースで タ グを追加または削除するには

1. Measurements( 測定) リ スト で測定値を右ク リ ッ ク し 、Manage Tags( タ グ管理) を選択し ます。

現在測定に割り 当てら れている タ グは、Current Tags( 現在のタ グ ) 下に一覧表示さ れます。
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l 新規タ グを追加するには、New Tag( 新規タ グ ) フ ィ ールド にテキスト を入力し て、Add( 追加) をク

リ ッ ク し ます。その新規タ グが現在のタ グに追加さ れます。

l 現在のタ グを削除するには、タ グの右上隅にある削除アイ コ ン ( ) をク リ ッ ク し ます。その タ グは

直ちに削除さ れます。

2. 変更を保存するには、OKをク リ ッ ク し ます。Cancel( キャ ンセル) をク リ ッ ク し て、変更を保存せずに

Manage Tags( タ グ管理) ダイ アログを終了し ます。

❖ タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースでタ グを追加または削除するには

1. ホーム画面から 、Measurements( 測定) タ ブに移動し ます。

2. 測定を選択し 、More Options( その他のオプショ ン ) アイ コ ンをタ ッ チし ます。

3. Manage Tags( タ グ管理) をタ ッ プし ます。

l タ グを追加するには、New Tag( 新規タ グ ) フ ィ ールド にテキスト を入力し 、Add( 追加) をタ ッ チし

ます。新規タ グが現在のタ グリ スト に追加さ れます。

l タ グを削除するには、タ グの右上隅にある削除アイ コ ン ( ) をタ ッ プし ます。

4. 変更を保存するには、OKをタ ッ チし ます。Cancel( キャ ンセル) をタ ッ チし て、変更を保存せずにManage
Tags( タ グ管理) ダイ アログを終了し ます。

シグネチャ ーの状態によ る 測定値のフ ィ ルタ リ ン グ

Signature( シグネチャ ー ) フ ィ ルタ を使用すると 、シグネチャ ーの状態に基づいて測定値、レポート 、および

セッ ショ ンをすばやく 見つけるこ と ができます。

例えば、Signature( シグネチャ ー ) フ ィ ルタ は、Authorship( 著作者) の理由で署名さ れたも のの、まだ承認が

必要な測定値を見つけるのに適し ています。

❖ シグネチャ ー状態に基づいて記録をフ ィ ルタ する

1. デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースのダッ シュ ボード から 、Signature( シグネチャ ー ) をク リ ッ ク し ます。

2. フ ィ ルタ オプショ ンを選択し て、OKをク リ ッ ク し ます。

ダイ アログにすべてのシグネチャ ー理由のリ スト が表示さ れます。各理由に対し て、サイ ンあり 、サイ ンな

し 、該当なし を選択するこ と ができます。

l Signed( 署名) ：こ の理由でサイ ンさ れた記録を表示するのに選択し ます。こ の理由でサイ ンさ れた記録が

表示さ れます。

l Unsigned( 署名なし ) ：こ の理由でサイ ンさ れなかっ た記録を表示するのに選択し ます。こ のサイ ンがあ

る記録は表示さ れません。

l N/A：フ ィ ルタ すると きにこ の理由は無視さ れます。サイ ンあり およびなし の記録が表示さ れます。

こ の例では、こ れら の設定により 、まだ承認が必要なすべての記録が表示さ れます。
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ヒ ン ト カ ラ ムの見出し ( 「 Signed( 署名) 」 ) をダブルク リ ッ ク すると 、すべてのオプショ ンでそのカ ラ ム

が選択さ れます。も う 一度ダブルク リ ッ ク し て、すべてのオプショ ンを N/Aにリ セッ ト し ます。

ヒ ン ト シグネチャ ーフ ィ ルタ は時間フ ィ ルタ と 連動し ます。例えば、過去1ヶ 月間の承認が必要なすべての

測定値を表示するには、時間を Past Month( 過去1ヶ 月間) に設定し 、Approval( 承認) のシグネチャ ーフ ィ

ルタ を Unsigned( サイ ンなし ) に設定し ます。

ヒ ン ト 複数の記録を一度にサイ ンするには、フ ィ ルタ を適用し た後、記録すべてを選択し て右ク リ ッ ク し 、

Sign( サイ ン ) を選択し ます。

Measurement History( 測定履歴 ) のビ ュ ー

測定履歴をビュ ーし て、データ 処理と 分析のさ まざまなステージでスペク ト ルを視覚的に比較し ます。例え

ば、Automatic Baseline Correction( 自動ベースラ イ ン補正) を適用し た後、測定履歴を表示し て、スペク ト ルが

どのよう に変化し たかをすばやく 確認できます。

❖ 測定履歴を表示するには

1. Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) から 、履歴パネルに移動し ます。

2. 履歴内の項目を右ク リ ッ ク し て、Measurement History( 測定履歴) を選択し ます。
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履歴データ には、データ 処理と 分析の各ステージでのスペク ト ルが表示さ れます。

l 履歴データ のレポート を作成するには、File( フ ァ イ ル) メ ニュ ーを開き、Create Report( レポート の作

成) を選択し ます。Historical Spectrum( 履歴スペク ト ル) テンプレート を選択し 、レポート 設定を編集し

て、Create( 作成) をク リ ッ ク し ます。

l 測定履歴を終了するには、Close Measurement History( 測定履歴を閉じ る ) をク リ ッ ク し ます
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測定を 元に戻す

測定をデータ 処理または分析すると きに、Revert( 元に戻す ) を使用し て一つまたは複数の手順を元に戻し ま

す。例えば、データ 処理手順で測定データ の品質が低下し た場合は、最初から やり 直し て新規サンプル測定値

をコ レク ショ ンする代わり に、Revert( 元に戻す ) を使用し て前の手順に戻り ます。

以前の状態に戻すと 、元に戻し た手順の後に実行さ れた処理は すべて失われます。つまり 、元に戻す方法はあ

り ません。

安全な環境にいる場合、Revert( 元に戻す ) は使用できません。ただし 、代わり にDuplicate( 複製) ツールを使

用し て、前の手順と 同じ よう に測定値のコ ピーを作成できます。その後、サンプルを再測定するこ と なく 、複

製さ れた測定を処理できます。詳細は"複製測定"を参照し てく ださ い。

❖ 前の手順に戻すには

1. Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) で、結果パネルから 測定値を選択し ます。

2. アイ コ ンをク リ ッ ク し て、履歴パネルを表示し ます。

履歴内の任意の項目をク リ ッ ク し て、そのステージでの測定をプレビュ ーし ます。

3. イ ベント のリ スト で、元に戻す手順を右ク リ ッ ク し ます。

4. コ ンテキスト メ ニュ ーで、Revert( 元に戻す ) を選択し ます。

5. Yes( はい ) をク リ ッ ク し て元に戻すか、No( いいえ ) をク リ ッ ク し てキャ ンセルし ます。

複製測定

Duplicate as New Measurement( 新規測定と し て複製) を使用し てﾄ、測定値のコ ピーを作成し ます。現在の状態

または履歴の前の手順から 測定値を複製できます。
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ヒ ン ト Duplicate( 複製) は、Revert( 元に戻す ) 代替と し て役立ちます。例えば、元に戻すと 現在のデータ

が破棄さ れ、測定値が以前の状態に戻り ますが、Duplicate( 複製) を使用すると 、以前の状態から 測定値を

コ ピーし て、現在のデータ を保持できます。

また、Duplicate( 複製) を使用し て、作業中の特定のステージで測定値のコ ピーを保存するこ と も できま

す。例えば、データ をコ レク ショ ンし た直後に測定値を複製し て、それ以上のデータ 処理を行わずに測定値

のコ ピーを保存し 、測定値のコ ピーを一つだけ処理する場合があり ます。

測定を複製すると 、すべてのスペク ト ル情報が新規測定にコ ピーさ れるわけではあり ません。ほと んどの情報

は重複し ていますが、いく つかの違いがあり ます。

l 元の測定値にタ グがある場合、タ グは新規測定値にコ ピーさ れません。

l 測定履歴はコ ピーさ れますが、Spectral( スペク ト ル) ビュ ーの履歴パネルには、測定が複製さ れたポイ ン

ト より 前の手順は表示さ れません。Measurement Information( 測定情報) を開き、History( 履歴) タ ブを表

示し て、測定履歴をレビュ ーし ます。

❖ 測定値を複製するには

l ダッ シュ ボード から

ダッ シュ ボード から Duplicate( 複製) し て、測定値を現在の状態でコ ピーし ます。

1. Measurements( 測定) ペイ ンで測定を右ク リ ッ ク し ます。

2. Duplicate as New Measurement( 新規測定と し て複製) を選択し ます。

3. 新規測定名を入力するか、規定名のままにし ます。

4. OKをク リ ッ ク し ます。
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l 測定履歴から Duplicate( 複製)

Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) から Duplicate( 複製) し て、以前のポイ ント から の測定値をコ ピーし ま

す。

1. Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) で、Results( 結果) ペイ ンで測定値を選択し ます。

2. 測定を選択し た状態で、履歴パネルに移動し ます。

履歴内の任意の項目をク リ ッ ク し て、その時点でのスペク ト ルをプレビュ ーし ます。

3. 測定を複製する手順を右ク リ ッ ク し ます。

Add to Library( ラ イ ブラ リ に追加) またはCreate Report( レポート の作成) など、スペク ト ルを変更し

なかっ たイ ベント は、新規測定と し て複製できません。

4. Duplicate as New Measurement( 新規測定と し て複製) を選択し ます。

5. 新規測定名を入力するか、規定名のままにし ます。

6. OKをク リ ッ ク し ます。
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4.2 分光

こ のセク ショ ンでは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) の主要な機能について説明し

ます。

サンプル測定 111

プロセスデータ 128

データ を分析 143

レポート の作成 152

サン プル測定

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) で新規データ を取得するには、測定条件設定を設定

し て保存し 、バッ ク グラ ウンド スペク ト ルを収集し て、最後にサンプル測定を行います。
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測定オプショ ン の設定と 保存

測定条件設定では、サンプル測定方法と 、スペク ト ルの収集後にデータ を処理する方法を指定できます。設定

は、機器と サンプリ ングアク セサリ ーがサンプル測定を行う 方法と 、OMNIC Paradigm software( OMNIC
Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) がデータ を処理する方法の両方を制御し ます。

測定条件設定を調整し た後、すぐ に使用するこ と も 、後で使用するために保存するこ と も できます。

こ のガイ ド では、一般的な測定オプショ ンを設定、保存、および使用する方法について説明し ます。詳細設定

の説明については、"高度な測定条件設定"を参照し てく ださ い。

測定オプショ ン の設定

測定を開始する前に、測定条件設定を設定し て保存するか、以前に保存し た設定を使用し てく ださ い。

タ ッ チスク リ ーンモード のOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) では、サンプル測定前に

個々の設定を編集するか、設定フ ァ イ ル( .expx) をイ ンポート し ます。測定条件設定を編集またはレビュ ーす

るには、ホーム画面から Analysis Type( 分析タ イ プ ) を選択し ます。

図 4-1: Summary( サマリ ) 、Details( 詳細) 、およびBackground( バッ ク グラ ウンド ) タ ブで測定条件設定を

レビュ ーし ます

デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用する場合は、ダッ シュ ボード から 測定条件設定を設定し て保存するか、

サンプルスペク ト ルのプレビュ ー中にいく つかのオプショ ンをアッ プデート し ます。
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図 4-2: New Measurement( 新規測定) ペイ ンで測定条件設定を編集し ます。

以下の表に、も っ と も 頻繁に使用する設定を示し ます。

オプショ ン 説明 初期設定

Measurement
Name( 測定

名)

サンプルデータ の名前。こ の名前は、こ のデータ を保存または開く と き、および

生成するレポート に表示さ れます。規定名は、コ レク ショ ンの日付と 時間です。

Date and
Time( 日付

と 時間)

Number of
sample scans
( サンプル

スキャ ン回

数)

測定中にサンプルがスキャ ンさ れた回数。結果のデータ は、すべてのスキャ ン回

数の平均を反映し ています。

より 多く のスキャ ン回数はより 正確なデータ をも たら し ますが、測定に時間がか

かり ます。

10

Resolution
( 分解能)
(cm-1)

写真やビデオの分解能と 同様に、分解能が高いほど、スペク ト ルデータ の詳細が

細かく なり ます。例えば、分解能が高いと 2つの非常に近いピーク が区別さ れます

が、分解能が低いと それら が組み合わさ れる可能性があり ます。

値が小さ いほど、より 高い ( より 優れた ) 分解能をも たら し ますが、測定に時間

がかかり ます。

通常、固体サンプルと 液体サンプルには4の分解能が使用さ れます。ガスサンプル

の場合、1または0.5の分解能を使用し ます。

4
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オプショ ン 説明 初期設定

Analysis type
( 分析タ イ

プ )

タ ッ チスク リ ーンモード モード のOMNIC Paradigmでは、リ スト から 選択するので

はなく 、ホーム画面から Analysis Type( 分析タ イ プ ) を選択し ます。

データ が収集さ れた後、自動的にデータ 処理するこ と ができます。

追加分析なし でサンプル測定を行う には、None( なし ) を使用し ます。

Search( サーチ ) はコ リ レーショ ンサーチを実行し ます。サーチを使用し て、不

明のサンプルを分析し ます。Search Setup( サーチ設定) ビュ ーでサーチ設定を編

集し ます。

QCheck( Qチェ ッ ク ) の結果は、サンプルと 参照の間のマッ チ率を示し ていま

す。QCheck( Qチェ ッ ク ) を使用し て、既知のサンプルの組成を検証し ます。

QCheck Setup( Qチェ ッ ク 設定) ビュ ーでQCheck( Qチェ ッ ク 設定) を編集し ま

す。

Quantify( 定量) は、事前に選択さ れた定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルを使用し てサンプル

の成分を定量するために使用さ れます。 Identify( 分析) > Quantify Setup( 定量の

設定) を選択し て、定量メ ソ ッ ド を指定し ます。

None( な

し )

Tag( タ グ )
スペク ト ルへの タ グの追加を可能にし ます。タ グは、後でスペク ト ルをサーチす

ると きに使用できます。

Final format
( 出力

フ ォ ーマッ

ト )

収集さ れたデータ に使用さ れる単位を決定し ます。View/Display( ビュ ー /表示) メ

ニュ ーで収集し た後、データ を別のY軸単位に変換できます。

Absorbance
( 吸光度)

Sampling
accessory
( サンプリ

ングアク セ

サリ ー )

サンプル測定に使用さ れるサンプリ ングアク セサリ ー。スマート アク セサリ ーは

自動的に検出さ れます。

お使いの測定条件設定を 保存

デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合にのみ、測定条件設定の保存、編集、または削除できま

す。

後で使用するためにダッ シュ ボード から 簡単に選択できるよう に、測定条件設定に名前を付けて保存し ます。

Search( サーチ ) 、QCheck( Qチェ ッ ク ) 、およびQuantify( 定量) 分析の設定は、こ れら の設定には保存さ れ

ません。

❖ 測定条件設定を保存するには

1. 設定に必要な変更を加えます。

2. ダッ シュ ボード の上部にある Settings( 設定) メ ニュ ーの近く にある New( 新規) をク リ ッ ク し ます。

3. 設定名を入力し 、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

保存し た設定は、後で使用できるよう にSettings( 条件) リ スト に追加さ れます。
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❖ 保存し た設定を変更するには

1. Settings( 設定) メ ニュ ーから 、アッ プデート する名前付き設定を選択し ます。

2. 設定を編集する

3. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

こ れで、新規設定が古い設定名で保存さ れ、Settings( 設定) メ ニュ ーで利用できるよう になり ます。

❖ 保存し た設定を削除するには

1. Settings( 設定) メ ニュ ーから 、削除する名前付き設定を選択し ます。

2. Delete( 削除) をク リ ッ ク し ます。

3. 確認ダイ アログで、OKをク リ ッ ク し て、名前付き設定を完全に削除し ます。

保存し た設定のイ ン ポート と エク スポート

設定フ ァ イ ルをイ ンポート し て、現在の測定条件設定を以前に保存し た設定に自動的にアッ プデート し ます。

設定をイ ンポート する場合、OMNIC測定条件フ ァ イ ル( .exp) またはOMNIC Paradigm設定フ ァ イ ル( .expx) を

イ ンポート できます。

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) は、OMNICソ フ ト ウェ アで作成さ れた .expフ ァ イ ル

と 互換性があり ます。ただし 、OMNIC Paradigmでは、以前のバージョ ンのOMNICソ フ ト ウェ アと 互換性のな

い .expxフ ァ イ ルのみをエク スポート できます。

OMNIC測定条件フ ァ イ ルをイ ンポート すると 、測定条件設定がアッ プデート さ れますが、Search Setup( サーチ

設定) やQCheck Setup( Qチェ ッ ク 設定) などの分析設定は変更さ れません。

❖ 設定フ ァ イ ルをイ ンポート するには

l タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合

a. ホーム画面から 、Analysis Type( 分析タ イ プ ) を選択し ます。

b. Summary( サマリ ) タ ブを表示し ていると きに、メ ニュ ーを開き、Open Settings( 設定を開く ) を選

択し ます。

c. イ ンポート するOMNIC設定フ ァ イ ル( .exp) またはOMNIC Paradigm設定フ ァ イ ル( .expx) フ ァ イ ルを

選択し 、Open( 開く ) をタ ッ チし ます。

l デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合

a. ツールバーで、Settings( 設定) をク リ ッ ク し ます。

b. イ ンポート するフ ァ イ ルを選択し 、Open( 開く ) をク リ ッ ク し ます。
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❖ 設定フ ァ イ ルをエク スポート するには

Settings( 設定) は、デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースから のみエク スポート できます。Settings( 設定) フ ァ イ ル

は、 .expxフ ァ イ ル名拡張子で保存さ れます。

1. Settings( 設定) リ スト から エク スポート する設定を選択し ます

2. Acquire Data( データ 取得) > Export Settings( 設定のエク スポート ) を選択し ます。

3. 設定フ ァ イ ル名を入力し 、フ ァ イ ルを保存するディ レク ト リ を選択し て、Save( 保存) をク リ ッ ク し ま

す。

こ れで設定フ ァ イ ルが保存さ れ、将来使用できるよう になり まし た。
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高度な測定条件設定

高度な測定条件設定を使用すると 、アポダイ ゼーショ ン、ゼロフ ィ リ ング、領域範囲、機器固有の設定など多

く の機能を制御できます。

こ れら の詳細設定は通常、規定の状態のままにし ておく 必要があり ます。こ れら の設定は、稀なまたは特定の

状況でのみ編集する必要があり ます。

タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースの詳細設定をレビュ ーまたは編集するには、Details( 詳細) タ ブを開きま

す。

図 4-1: Details( 詳細) タ ブには、高度な測定条件設定が表示さ れます。

デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースの詳細設定をレビュ ーまたは編集するには、New Measurement( 新規測定) ペ

イ ンでMore( 詳細) をク リ ッ ク し ます。
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図 4-2: 高度な測定条件設定はダッ シュ ボード から 利用可能です

高度な測定条件設定

以下の表で、各詳細設定について説明し ます。

オプショ ン 説明 初期設定

Detector( 検出

器)

こ の検出器は、赤外線ビームが当たると 応答し て電気信号を生成するス

ペク ト ロメ ータ ー内のデバイ スです。

こ の検出器の設定は、スペク ト ロメ ータ ーの設定に基づいて自動的に

アッ プデート さ れます。

Nicolet Summit: DTGS

Nicolet Summit Pro: TEC DTGS

Optical velocity
( ミ ラ ー速度)

干渉計のミ ラ ー速度を 測定し ま す。初期値は、使用し ている 検出器のタ イ 

プ によ っ て決定さ れ、特定のスペク ト ロ メ ータ ーでのみ変更可能です。

Nicolet Summitスペク ト ロ メ ータ ーでは、その初期値は0.4747であり 、変更

する こ と はで き ま せん。
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オプショ ン 説明 初期設定

Zero fill( ゼロ

フ ィ リ ング )

収集さ れたデータ ポイ ント 間でデータ ポイ ント を補間し ます。こ れは、

データ の実際の分解能を高めるこ と はあり ませんが、シャ ープな外形を

滑ら かにし 、スペク ト ル線の形状を改善するこ と ができます。

サンプルスペク ト ルと バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは、同じ ゼロフ ィ リ

ング設定で収集し てく ださ い。

オプショ ン

None( なし ) ：ゼロフ ィ リ ングは行われません。

1：1つのデータ ポイ ント が収集さ れた各データ ポイ ント 間に追加さ れま

す

2：3つのデータ ポイ ント が収集さ れた各データ ポイ ント 間に追加さ れま

す

2

Source( ソ ース /
光源)

検出器に伝わる赤外線を放出するスペク ト ロメ ータ ー内の成分。

ソ ース /光源タ イ プはスペク ト ロメ ータ ーの設定によっ て決まり ます。

ソ ース /光源の詳細については、スペク ト ロメ ータ ーのユーザーガイ ド を

参照し てく ださ い。

Apodization( ア

ポダイ ゼーショ

ン )

アポダイ ゼーショ ンと は、イ ンタ ーフ ェ ログラ ムが無限のデータ セッ ト

ではないために発生する可能性のある ピーク サイ ド ローブを低減または

削除するために、シングルビームデータ に適用さ れる数学関数を指し ま

す。

強力なアポダイ ゼーショ ン関数は、ノ イ ズをさ ら に低減し ますが、デー

タ 分解能を低下さ せ、ピーク を拡大さ せる可能性も あり ます。

高分解能ガススペク ト ルなどの、非常に狭いピーク のスペク ト ルを測定

する場合は、Boxcarなどの弱いアポダイ ゼーショ ンを使用するこ と をお

勧めし ます。

各タ イ プのアポダイ ゼーショ ンの説明については、"アポダイ ゼーショ ン

関数"を参照し てく ださ い。

Norton Beer
Strong( ノ ート

ン ・ ビール スト

ロング )

Automatic
Atmospheric
Suppression( 自

動大気補正)

収集し たスペク ト ルに対する水蒸気と 二酸化炭素の影響を抑制し ます。

一般に、現在のバッ ク グラ ウンド スペク ト ルを使用し て大気条件を制御

するこ と をお勧めし ます。バッ ク グラ ウンド を頻繁に測定する場合や大

気条件の変化が遅い場合は、こ の機能を使用する必要はあり ません。

こ の機能は、バッ ク グラ ウンド を頻繁に測定し ない場合や大気条件が急

速に変化する場合にのみ使用し てく ださ い。

選択解除

Range Limits
( 領域範囲)

収集さ れたスペク ト ルに含まれる周波数領域範囲を波数で設定し ます。
最大：4,000

最小：400
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オプショ ン 説明 初期設定

Aperture( ア

パーチャ )

サンプルに到達する赤外線の強度を制御し ます。

アパーチャ は、調整可能なアパーチャ を備えたスペク ト ロメ ータ ーを使

用する場合にのみ変更可能です。

一般に、アパーチャ が大きいほど信号対雑音比の向上につながる一方、

アパーチャ が小さ いほど安定性と 精度の向上につながり ます。高分解能

の測定には、小さ なアパーチャ が適し ています。

真の高分解能スペク ト ルを取得するには、小さ なアパーチャ を使用する

必要があるこ と があり ます。

アポダイ ゼーショ ン 関数

アポダイ ゼーショ ンと は、イ ンタ ーフ ェ ログラ ムが無限のデータ セッ ト ではないために発生する可能性のある

ピーク サイ ド ローブを低減または削除するために、シングルビームデータ に適用さ れる数学関数を指し ます。

強力なアポダイ ゼーショ ン関数は、ノ イ ズをさ ら に低減し ますが、データ 分解能を低下さ せ、ピーク を拡大さ

せる可能性も あり ます。

アポダイ ゼーショ ンの概略紹介については、FTIR 分光 アカ デミ ーを参照し てく ださ い。

次の表に、利用可能なアポダイ ゼーショ ンタ イ プを示し ます :

設定 説明

Boxcar

イ ンタ ーフ ェ ログラ ムは重み付けら れていません。つまり 、データ は開始時と 終了時で単純に切り

捨てら れます。こ のタ イ プは、最大の分解能を必要と し 、リ ンギング ( サイ ド ローブ ) を気にし な

い場合に、ガスサンプル測定中に使用し ます。こ のタ イ プでは、最大量のリ ンギングが発生し ま

す。

Cosine
( コ サイ

ン )

こ の設定はサイ ド ローブを抑制し 、スペク ト ル分解能を適度に低下さ せます。こ の設定は、Happ -
GenzelおよびNorton Beer Medium( ノ ート ン ・ ビール ミ ディ アム ) アポダイ ゼーショ ンに似ていま

す。Cosine( コ サイ ン ) は通常、それを使用し た他の測定条件の結果を再現するためにのみ使用さ

れます。

Happ -
Genzel

Triangular( 三角) タ イ プより も 効果的にサイ ド ローブを抑制し 、Triangular( 三角) タ イ プより も

分解能の低下が最小化さ れています。( こ れはBoxcarタ イ プより さ ら に低い分解能をも たら し ま

す )

Norton
Beer
Weak
( ノ ート

ン ・ ビー

ル ウィ ー

ク )

こ の設定は、Norton Beer Medium( ノ ート ン ・ ビール ミ ディ アム ) タ イ プおよびNorton Beer Strong
( ノ ート ン ・ ビール スト ロング ) タ イ プより も データ 上でスムージング効果が少なく 、分解能の

低下も それら のタ イ プより も 少なく なっ ています。サイ ド ローブはピーク の両側に表示さ れ、ピー

ク が鋭いほどさ ら に顕著になり ます。

こ の設定は、可能な限り 最高の分解能が必要な場合にのみ使用し てく ださ い。こ の設定は一般的に

推奨さ れておら ず、通常、こ の設定を使用し た他の測定条件の結果を再現するためにのみ使用さ れ

ます。
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設定 説明

Norton
Beer
Medium
( ノ ート

ン ・ ビー

ル ミ ディ

アム )

こ のタ イ プは、データ 上でNorton Beer Weak( ノ ート ン ・ ビール ウィ ーク ) タ イ プと Norton Beer
Strong( ノ ート ン ・ ビール スト ロング ) タ イ プの中間のスムージング効果をも たら し ます。スペク

ト ル分解能を適度に低下さ せるだけなので、サイ ド ローブを可能な限り 抑制し ます。サイ ド ローブ

の抑制は、Norton Beer Weak( ノ ート ンビール ウィ ーク ) アポダイ ゼーショ ンより も 顕著です。こ

の設定は、ほと んどの通常のサンプルに適し ており 、 Happ - Genzelで得ら れた結果と 実質的に同

じ 結果が得ら れます。

Norton
Beer
Strong
( ノ ート

ン ・ ビー

ル スト ロ

ング )

ノ ート ン ・ ビール スト ロングは、Nicolet SummitおよびSummit Proスペク ト ロメ ータ ーに推奨さ れ

るアポダイ ゼーショ ンです。

こ の設定は、Norton Beer Weak( ノ ート ン ・ ビール ウィ ーク ) タ イ プおよびNorton Beer Medium
( ノ ート ン ・ ビール ミ ディ アム ) タ イ プより も データ のスムージング効果が大き く 、スペク ト ル

分解能をさ ら に低下さ せます。こ のサイ ド ローブの抑制は、Norton Beer Medium( ノ ート ンビール

ミ ディ アム ) アポダイ ゼーショ ンより も 顕著です。

Triangular
( 三角)

イ ンタ ーフ ェ ログラ ムデータ に数学的重みを付けてリ ンギング効果( サイ ド ローブ ) を低減さ せる

ため、BoxcarやHapp - Genzelタ イ プで得ら れる分解能より も 分解能が低下し ます。通常、こ のタ イ

プでは何ら かのリ ンギングが発生し ます。こ の設定は通常、それを使用し た他の測定条件の結果を

再現するためにのみ使用さ れます。

Blackman
Harris
( ブラ ッ

ク マン -ハ
リ ス )

4項のBlackman Harris( ブラ ッ ク マンハリ ス ) 関数は、サイ ド ローブの抑制において他のどの関数

より も 優れた強力なアポダイ ゼーショ ン関数です。ただし 、その他の関数の線より も 幅広い線をも

たら し ます。実際に、こ れはスペク ト ルのラ ンダムノ イ ズを減ら す効果がある一方、帯域の広がり

を引き起こ し ます。
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バッ ク グラ ウン ド を 測定

正確なサンプルスペク ト ルには、バッ ク グラ ウンド の正確で最新の測定が必要です。

バッ ク グラ ウンド スペク ト ルを収集すると 、検出器の特性やスペク ト ロメ ータ ー内の雰囲気など、サンプルが

配置さ れていないスペク ト ロメ ータ ーの環境の測定値が収集さ れます。次に、こ のバッ ク グラ ウンド スペク ト

ルを使用し て、スペク ト ロメ ータ ーまたはバッ ク グラ ウンド 環境に起因するサンプルスペク ト ル内の信号を除

去し ます。バッ ク グラ ウンド の測定がなければ、測定し たサンプルから のデータ を見ているのか、バッ ク グラ

ウンド 環境から のデータ を見ているのかを知る方法はあり ません。

バッ ク グラ ウン ド を 測定する タ イ ミ ン グ

スペク ト ロメ ータ ーのバッ ク グラ ウンド 環境は時間と と も に変化する可能性があるため、バッ ク グラ ウンド ス

ペク ト ルを頻繁にアッ プデート する必要があり ます。

環境の変化に応じ て定期的に新規バッ ク グラ ウンド スペク ト ルを収集するこ と に加えて、以下のいずれかの状

況の後に新規バッ ク グラ ウンド を収集し ます。

l サンプリ ングアク セサリ ーの変更など、スペク ト ロメ ータ ーのハード ウェ アを変更し まし た

l サンプル測定中の設定を変更し まし た

バッ ク グラ ウン ド 設定

バッ ク グラ ウンド の測定をいつどのよう に行う かについては、いく つかのオプショ ンがあり ます。こ れら のオ

プショ ンは、バッ ク グラ ウンド の新規測定値を収集するよう に求めら れるタ イ ミ ングと かどう かを決定し ま

す。

タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースで別のバッ ク グラ ウンド オプショ ンを選択するには、分析オプショ ンを選

択し てBackground( バッ ク グラ ウンド ) タ ブを開きます。

デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースで別のバッ ク グラ ウンド オプショ ンを選択するには、ダッ シュ ボード のNew
Measurement( 新規測定) ペイ ンでMore( 詳細) をク リ ッ ク し 、Background( バッ ク グラ ウンド ) グループま

でスク ロールし ます。
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図 4-1: タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースで、Background( バッ ク グラ ウンド ) タ ブのバッ ク グラ ウンド 設定

を選択し ます。

図 4-2: デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースで、Background( バッ ク グラ ウンド ) ペイ ンのバッ ク グラ ウンド 設定を

選択し ます。

以下の表で、バッ ク グラ ウンド 設定について説明し ます。

設定 説明

Background
scans( バッ

ク グラ ウン

ド スキャ ン

回数)

バッ ク グラ ウン ド が測定さ れる 回数。結果のスペク ト ルは、すべてのスキャ ン 回数の平均

を 表し ま す。よ り 多く のスキャ ン 回数はよ り 正確な スペク ト ルを 生成し ま すが、よ り 長い

コ レ ク シ ョ ン 時間が必要にな り ま す。初期値は10です。
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設定 説明

Measure
before every
sample( す

べてのサン

プル測定

前)

こ のオプショ ンを選択すると 、すべてのサンプル測定の前に新規バッ ク グラ ウンド スペク

ト ルを収集するよう に求めら れます。こ れは、現在の測定を保証するため、少数のサンプ

ルのみを測定する場合に適し たオプショ ンですが、測定プロセスが遅く なる可能性があり

ます。

Measure
every ___
min( 指定時

間毎 :___分
ごと に測

定)

同じ バッ ク グラ ウンド スペク ト ルを使用し て多く のサンプル測定を行う こ と ができます。

1～1024の任意の整数値を入力できますが、バッ ク グラ ウンド 環境は時間の経過と と も に変

化し 、サンプルスペク ト ルは時間の経過と と も に精度が低下する可能性があるこ と に注意

し てく ださ い。

Smart
background
( スマート

バッ ク グラ

ウンド )

スマート バッ ク グラ ウンド は、手動でバッ ク グラ ウンド 測定を行う こ と なし にバッ ク グラ

ウンド を自動的に測定するため、常に最新の測定値を取得できます。

Use previous
background
( 以前の

バッ ク グラ

ウンド を使

用)

以前のバッ ク グラ ウンド スペク ト ルを選択できます。こ のオプショ ンは、まれに、異常な

状況( 例えば、システム環境を変更せずにサンプルを開く 、または削除するこ と ができな

い場合) でのみ使用する必要があり ます。こ の場合、サンプル測定を行う 条件にできるだ

け近い条件を使用し て、バッ ク グラ ウンド スペク ト ルを早期に収集し て保存し ます。

バッ ク グラ ウン ド を 測定

バッ ク グラ ウンド 測定には、いく つかの簡単な手順が必要です。現在のバッ ク グラ ウンド スペク ト ルなし でサ

ンプル測定を行おう と すると 、続行する前にバッ ク グラ ウンド を測定するよう に求めら れます。

❖ デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースのバッ ク グラ ウンド を測定するには

1. サンプリ ングアク セサリ ーから サンプルを すべて削除し ます。

2. ダッ シュ ボード から 、Preview and Measure Background( プレビュ ーと バッ ク グラ ウンド の測定) を選択し

ます。

Background Preview( バッ ク グラ ウンド のプレビュ ー ) ウィ ンド ウが開き、コ レク ショ ンを続行する前に

バッ ク グラ ウンド をプレビュ ーできます。

3. 続行するには、Start Background Measurement( バッ ク グラ ウンド 測定の開始) を選択するか、ツールバー

のDashboard( ダッ シュ ボード ) をク リ ッ ク し てキャ ンセルし 、ダッ シュ ボード に戻り ます。

測定中は、コ レク ショ ンを一時停止、リ スタ ート 、または停止できます。コ レク ショ ンを停止すると 、部

分的なデータ が使用さ れます。例えば、8回のスキャ ン回数を収集する予定であるが、4回後に停止し た場

合、バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは4回のスキャ ン回数でのみ使用さ れます。
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バッ ク グラ ウンド スペク ト ルが収集さ れたら 、サンプルスペク ト ルをプレビュ ーし て、サンプル測定条件

設定に必要な変更を加えるか、ダッ シュ ボード に戻るこ と ができます。

❖ タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースでバッ ク グラ ウンド を測定するには

1. ホーム画面から 、Analysis Type( 分析タ イ プ ) を選択し ます。

2. Background( バッ ク グラ ウンド ) タ ブを開いて、バッ ク グラ ウンド 設定を編集またはレビュ ーし ます。

3. 測定を開始するには、Measure Background( バッ ク グラ ウンド の測定) をタ ッ チし ます。

Background Preview( バッ ク グラ ウンド のプレビュ ー ) が開き、先に進む前にバッ ク グラ ウンド をプレ

ビュ ーできます。

4. 続行するには、Start Background Measurement( バッ ク グラ ウンド 測定の開始) をタ ッ チし ます。

測定中は、コ レク ショ ンを一時停止、リ スタ ート 、または停止できます。コ レク ショ ンを停止すると 、部

分的なデータ が使用さ れます。例えば、8回のスキャ ン回数を収集する予定であるが、4回後に停止し た場

合、バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは4回のスキャ ン回数で利用可能になり ます。

バッ ク グラ ウンド スペク ト ルが測定さ れたら 、サンプルスペク ト ルをプレビュ ーし て、サンプル測定条件

設定に必要な変更を加えるか、メ ニュ ーでHome( ホーム ) を選択し てホーム画面に戻るこ と ができます。
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サン プル測定

サンプル測定を行う には、サンプルを準備し 、測定条件設定を設定し て保存し 、バッ ク グラ ウンド スペク ト ル

を測定し 、最後にサンプル測定を行う 必要があり ます。

❖ タ ッ チスク リ ーンモード モード のOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を使用し てサ

ンプル測定を行う には

1. サンプルを準備する

サンプルの準備方法は、スペク ト ロメ ータ ーと サンプリ ングアク セサリ ーによっ て異なり ます。サンプル

の準備と ローディ ングの詳細については、サンプリ ングアク セサリ ーのユーザーガイ ド を参照し てく ださ

い。

2. 実行し ている分析を反映する Analysis Type( 分析タ イ プ ) を選択し ます。追加の分析を実行せずにサンプル

測定を行う には、測定を選択し ます。

Analysis Type( 分析タ イ プ ) を選択すると 、設定のサマリ ビュ ーが開きます。

図 4-1: Summary( サマリ ) タ ブには、一般的な測定条件設定が表示さ れます。

3. 測定条件設定をレビュ ーし て編集し ます。

Details( 詳細) タ ブを開いて追加の測定条件設定をレビュ ーするか、Background( バッ ク グラ ウンド ) タ

ブを開いてバッ ク グラ ウンド の測定方法の設定を調整し ます。バッ ク グラ ウンド の設定に応じ て、サンプ

ル測定前に新規バッ ク グラ ウンド を測定するよう に求めら れる場合があり ます。
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各設定の説明については、"測定オプショ ンの設定と 保存"を参照し てく ださ い。

分析設定の詳細については、"ATRで不明のサンプルを分析"を参照し てく ださ い。

4. 設定にサンプル測定に問題がなければ、Measure Sample( サンプル測定) をタ ッ チし ます。Sample Preview
( サンプルプレビュ ー ) が開き、スペク ト ルのラ イ ブプレビュ ーが表示さ れます。

5. 続行するには、Start Sample Measurement( サンプル測定の開始) をタ ッ チし ます。

測定中は、測定を一時停止、リ スタ ート 、または停止し て保存できます。例えば、データ が十分であり 、

それ以上のスキャ ン回数が必要ない場合は、Stop( 停止) をタ ッ チし てデータ を保存し 、そのまま使用し

ます。Restart( リ スタ ート ) をタ ッ チし てデータ を全てク リ アし 、最初から スキャ ンを開始し ます。

サンプルが測定さ れたら 、Spectral( スペク ト ル) ビュ ーでデータ 処理または分析し たり 、別のサンプル測定を

行う こ と ができます。Spectral( スペク ト ル) ビュ ーから 別のサンプル測定を行う には、Measure New Sample
( 新規サンプル測定) をタ ッ チし ます。

❖ デスク ト ッ プ用のOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を使用し てサンプル測定を行

う には

1. サンプルを準備する

サンプルの準備方法は、スペク ト ロメ ータ ーと サンプリ ングアク セサリ ーによっ て異なり ます。サンプル

の準備と ローディ ングの詳細については、サンプリ ングアク セサリ ーのユーザーガイ ド を参照し てく ださ

い。

2. Search( サーチ ) 、QCheck( Qチェ ッ ク ) 、またはQuantify( 定量) 分析の設定を編集するには、 Identify
( 分析) メ ニュ ーを開き、対応する設定オプショ ンを開きます。

3. 測定条件を設定し て保存し ます。

以前に保存し た設定を使用するには、Settings( 設定) リ スト から 設定を選択し ます。

図 4-2: Settings( 設定) リ スト には、以前に保存し た設定が表示さ れます

各設定の説明については、"測定オプショ ンの設定と 保存"を参照し てく ださ い。

分析設定の詳細については、"ATRで不明のサンプルを分析"を参照し てく ださ い。

4. New Measurement( 新規測定) ペイ ンで、Preview and Measure Sample( プレビュ ーと サンプル測定) をク

リ ッ ク し ます

バッ ク グラ ウンド の設定に応じ て、新規バッ ク グラ ウンド を測定するよう に求めら れる場合があり ます。

その場合は、画面上の指示に従っ て新規バッ ク グラ ウンド を測定し ます。
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サンプル測定中に、測定を一時停止、リ スタ ート 、または停止し て保存できます。例えば、データ が十分

であり 、それ以上のスキャ ン回数が必要ない場合は、Stop( 停止) をク リ ッ ク し てデータ を保存し 、その

まま使用し ます。Restart( リ スタ ート ) をク リ ッ ク し てデータ を全てク リ アし 、最初から スキャ ンを開始

し ます。

サンプルが測定さ れたら 、Spectral( スペク ト ル) ビュ ーでデータ 処理または分析し たり 、別のサンプル測定を

行う こ と ができます。Spectral( スペク ト ル) ビュ ーから 別のサンプル測定を行う には、More( 詳細) をク リ ッ

ク し て一般的な測定条件設定をレビュ ーし 、Measure New Sample( 新規サンプル測定) をク リ ッ ク し て開始し

ます。

次の手順

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アを使用し てサンプル測定を行う には、いく つかの簡単な手順を実行するだけで

す。サンプル測定前に、測定条件設定をレビュ ーし 、最近使用さ れているバッ ク グラ ウンド スペク ト ルがある

こ と をレビュ ーし てく ださ い。

スペク ト ルを測定すると 、スペク ト ルを分析、検証、または定量化する準備が整います。ラ イ ブラ リ サーチを

使用し てサンプルを分析するためのガイ ド については、「 "ATRで不明のサンプルを分析"」 を参照し てく ださ

い。

プロ セスデータ

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のデータ 処理ツールを使用し て、データ をより よ く

理解し ます。
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取得し たデータ に基本方程式を 適用

取得し たサンプルスペク ト ルを使用し て、基本的な方程式( 加算、減算、乗算、除算) を実行できます。特に

リ フ ァ レンススペク ト ルを減算するために、こ れを実行する理由はいく つかあり ます。詳細情報については、

以下のセク ショ ンを参照し てく ださ い。

スペク ト ル演算操作を 実行する には

スペク ト ル演算を実行するには、サンプルスペク ト ルと リ フ ァ レンススペク ト ルが同じ スペク ト ル分解能を持

ち、同じ Y軸単位にある必要があり ます。そう でない場合、本ソ フ ト ウェ アは、選択し たサンプルスペク ト ルに

マッ チする選択し たリ フ ァ レンススペク ト ルを自動的に変換し ます。スペク ト ルを減算、乗算、または除算す

るには、2つのスペク ト ルのスペク ト ル領域( X軸) の少なく と も 一部がオーバーラ ッ プし ている必要があり ま

す。

❖ スペク ト ルに対し てスペク ト ル演算操作を実行するには

1. サンプルのスペク ト ルを取得または開き、Spectral( スペク ト ル) ビュ ーでスペク ト ルが選択さ れているこ

と を確認し ます。

2. Process( プロセス ) ( メ ニュ ー ) > Spectral Math( スペク ト ル演算) を選択し ます。

本ソ フ ト ウェ アは、左側のペイ ンにサンプルスペク ト ルが表示さ れ、右側のペイ ンにリ フ ァ レンススペク

ト ル用のスペースが表示さ れたSpectral Math( スペク ト ル演算) 設定ウィ ンド ウを開きます。

図 4-1: Spectral Math Setup( スペク ト ル演算設定) ウィ ンド ウ
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3. 2つのペイ ンの間の設定リ スト を使用し て、スペク ト ル演算操作( Subtract( 減算) 、Add( 加算) 、Multiply
( 乗算) 、またはDivide( 除算) ) を選択し ます。

4. Select Reference( リ フ ァ レンスの選択) リ スト を使用し て、現在のプロジェ ク ト 、別のプロジェ ク ト 、ま

たはスペク ト ルラ イ ブラ リ から スペク ト ルを サーチし ます。

5. Subtract( 減算) ( Add( 加算) 、Multiply( 乗算) 、Divide( 除算) をク リ ッ ク し て演算を開始し ます。

本ソ フ ト ウェ アは、2つの元のスペク ト ル( 下) と 現在の結果を係数スラ イ ド バー ( 上) で表示する

Spectral Math( スペク ト ル演算) 操作ウィ ンド ウを開きます。減算結果を示す例を以下に示し ます。

1. 現在の減算結果

2. 係数

3. サンプル

4. リ フ ァ レンス

6. 必要に応じ て係数を調整または入力し て、結果スペク ト ルの参照の強度を増減し ます。

各数学タ イ プの係数を調整するためのヒ ント については、以下のセク ショ ンを参照し てく ださ い。

注記下部のバーを使用し て、Factor( 係数) の調整可能範囲を変更し ます。

7. Save( 保存) を選択し ます。

本ソ フ ト ウェ アでは、Spectral( スペク ト ル) ビュ ーを、スペク ト ルペイ ンにある減算結果と 共に表示する

だけでなく 、結果パネルの上部、そのすぐ 下に元のサンプルと リ フ ァ レンススペク ト ルと 共に表示し ま

す。
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1つのスペク ト ルを 別のスペク ト ルから 減算 ( A-B)

Subtract( 減算) を使用し て、あるスペク ト ルを別のスペク ト ルから 減算し ます。スペク ト ル減算は、さ まざま

な状況で役立ちます。以下にいく つかの例を挙げます :

l 溶剤に溶解し たサンプル測定を行う 場合、スペク ト ルには溶剤に起因するピーク が含まれます。サンプルス

ペク ト ルから 純粋な溶剤のスペク ト ルを減算するこ と により 、溶剤のピーク を排除し 、サンプル材料の「 ク

リ ーンな」 スペク ト ルを生成できます。

l 2つ以上の成分の混合物であるサンプル測定を行う 場合、スペク ト ルは、理論的には、すべての成分のスペ

ク ト ルの総和です。サンプルスペク ト ルから 純粋な成分のスペク ト ルを減算するこ と により 、その成分を削

除し た、より 単純な混合スペク ト ルを生成できます。次に、ラ イ ブラ リ に対し てそのスペク ト ルを サーチ

し て、残り の成分を分析できます。( こ の場合、代わり にMulti-Component Search( 多成分サーチ ) オプ

ショ ンを使用し てみてく ださ い。)

l 不明の汚染物質を含むサンプル測定を行う 場合、スペク ト ルには汚染物質によるピーク が含まれます。最初

のスペク ト ルから 汚染さ れていないサンプル材料のスペク ト ルを減算するこ と により 、汚染物質の残留スペ

ク ト ルを生成できます。次に、ラ イ ブラ リ に対し てそのスペク ト ルを サーチし て、汚染物質を分析できま

す。

l スペク ト ルを収集し て製造中の材料の品質を監視する場合、スペク ト ルを視覚的に比較するより も 、あるサ

ンプルスペク ト ルを次のサンプルから 減算( またはその逆) するこ と で、あるバッ チから 次のバッ チへの変

化をさ ら に簡単に検出できます。

スペク ト ル減算に関する ヒ ン ト

l 減算係数を決定するには、係数を変更すると きの一般的なピーク の変化を監視し ます。結果スペク ト ルの一

般的なピーク は小さ く なるはずです。最適な係数は、他の重要なスペク ト ル情報を減算せずに、減算結果に

ヌ ル( またはゼロ ) の共通ピーク を生成する係数です。正し い係数を使用すると 、結果に存在するピーク
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は、対象のサンプル材料のみに起因し ます。

l 初期減算係数は、表示さ れた領域から 自動的に計算さ れます。別のスペク ト ル領域を表示し て減算を再度実

行すると 、減算係数が変更さ れたため、差分スペク ト ルが異なる可能性があり ます。

l サンプルスペク ト ルから リ フ ァ レンススペク ト ルを減算すると 、ベースラ イ ン領域がピーク を含む領域と と

も に減算さ れます。サンプルスペク ト ルのベースラ イ ンが平坦でなく 、吸光度がゼロ ( または100%の透過

率) の場合、減算結果のベースラ イ ンは同じ 望まし く ない特性を持ちます。最初にベースラ イ ンを補正する

と 、結果にベースラ イ ンの問題が発生するこ と なく 、対応するピーク が減算さ れる 「 ク リ ーンな」 減算を取

得できます。

l 混合物のスペク ト ルから 純粋なリ フ ァ レンス物質のスペク ト ルを減算と 、ピーク がきれいに減算さ れない場

合があり ます。こ れは、リ フ ァ レンススペク ト ルが、混合物の他の成分と の分子相互作用または成分の相対

濃度の違いによっ て発生する可能性のある変化を考慮し ていないためです。こ れら の条件により 、一部の

ピーク がわずかにシフ ト し たり 、形状が変化し たり する場合があり ます。

2つのスペク ト ルを 一緒に追加する ( A + B)

Add( 追加) を使用し て、2つのスペク ト ルを一緒に追加し ます。スペク ト ルの追加は、以下の状況で役立ちま

す。

l Add( 追加) を使用し て、異なるスペク ト ル領域の2つのスペク ト ルを結合できます。

l 2つの純粋な成分スペク ト ルを合計するこ と により 、2つの成分スペク ト ルの総和である理論的な合成スペ

ク ト ルを生成できます。こ の理論的な合成スペク ト ルは、定量分析で不明の混合スペク ト ルと 比較できま

す。

スペク ト ルを 追加する ためのヒ ン ト

l Factor( 係数) 設定を使用し て、リ フ ァ レンススペク ト ルをサンプルスペク ト ルに追加する前に、スケール

アッ プまたはスケールダウンし ます。

l スペク ト ルの一つだけにスペク ト ル領域のデータ ポイ ント が含まれている場合、スペク ト ルが追加さ れる

と 、他のスペク ト ルのY値はその領域でゼロと 見なさ れます。

一つのスペク ト ルに別のスペク ト ルを 乗算する ( A*B)

Multiply( 乗算) を使用し て、2つのスペク ト ルを乗算し ます。ほと んどの個人は、ほと んどのアプリ ケーショ ン

で乗算ではなく 除算を使用し ます。ただし 、スペク ト ルの乗算は、バッ ク グラ ウンド が異なるスペク ト ルを再

処理する場合に役立ちます。例えば、マト リ ッ ク スに付着し たサンプル測定を行う 場合、マト リ ッ ク スのみの

シングルビームスペク ト ルを取得し 、そのスペク ト ルを使用し て元のバッ ク グラ ウンド をキャ ンセルし 、新規

バッ ク グラ ウンド に置換するこ と ができます。その方程式は次のと おり です。

S * B1/B2

こ こ で：

S =サンプルスペク ト ル( 元のバッ ク グラ ウンド で処理)
B1 =元のバッ ク グラ ウンド

B2 =新規バッ ク グラ ウンド
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1つのスペク ト ルを 別のスペク ト ルで除算 ( A/B)

Divide( 除算) を使用し て、あるスペク ト ルを別のスペク ト ルで除算し ます。スペク ト ルの除算は、バッ ク グラ

ウンド が異なるスペク ト ルを再処理する場合に役立ちます。例えば、マト リ ッ ク スに付着し たサンプル測定を

行う 場合、マト リ ッ ク スのみのシングルビームスペク ト ルを取得し 、そのスペク ト ルを使用し て元のバッ ク グ

ラ ウンド をキャ ンセルし 、新規バッ ク グラ ウンド に置換するこ と ができます。その方程式は次のと おり です。

S / (B2/B1)

こ こ で :

S =サンプルスペク ト ル( 元のバッ ク グラ ウンド で処理)
B1 =元のバッ ク グラ ウンド

B2 =新規バッ ク グラ ウンド

スペク ト ル除算のヒ ン ト

l 元のサンプルスペク ト ルで吸光度値がゼロのデータ ポイ ント は、結果のスペク ト ルで非常に強い吸光度値を

生成し ます。

データ セキュ リ テ ィ でのスペク ト ル演算の使用

Thermo Scientific Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) で「 Require reason for change for Spectral Math( スペク

ト ル演算の変更理由が必要) 」 が有効になっ ている場合、Spectral Math ( スペク ト ル演算)は結果を保存する前に

変更理由と 署名を必要と し 、以下の変更イ ベント が監査ログに記録さ れます。

l 日付と 時間

l 実行さ れる演算 :減算、加算、乗算、除算

l サンプルスペク ト ルタ イ ト ル

l リ フ ァ レンススペク ト ルタ イ ト ル

l Factor( 係数)
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Advanced Spectral Math( アド バン スト スペク ト ル演算 )

Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) は、基準スペク ト ル演算より も 高い柔軟性と パワーを

提供し ます。基準スペク ト ル演算では、シングルリ フ ァ レンススペク ト ルを使用し たスペク ト ルの減算、加

算、乗算、除算がサポート さ れていますが、Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) では、最

大10個のリ フ ァ レンススペク ト ル演算と 広い範囲の演算を使用し てカ スタ ム方程式を構築できます。

多く のアプリ ケーショ ンでは、スペク ト ル演算で標準の減算、加算、乗算、除算機能を使用するのは簡単で十

分な効果があり ます。ただし 、分析でさ ら に複雑な方程式が必要な場合は、Advanced Spectral Math( アド バン

スト スペク ト ル演算) が必要になる場合があり ます。

いずれのフ ォ ーマッ ト のスペク ト ル演算も 、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アのDesktop( デスク ト ッ プ ) イ ン

タ ーフ ェ ースでのみ利用可能です。

2つの方法のいずれかを選択すると きは、以下の違いを考慮し て、どちら のツールが適切かを判断し てく ださ い :

l Standard Spectral Math( 基準スペク ト ル演算)

l 係数を調整するスラ イ ダー付きのシングルリ フ ァ レンススペク ト ルを使用し て、減算、加算、乗算、お

よび除算のみをサポート し ます

l Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算)

l 基本的な減算、加算、乗算、除算だけでなく 、微分係数、指数など多く の関数も 使用する柔軟な等式ビ

ルダー

l その等式には最大10個の異なるリ フ ァ レンススペク ト ルを含めるこ と ができます

アド バン スト スペク ト ル演算の実行

Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) を使用する場合、通常、方程式で使用するスペク ト ル

を追加し 、方程式を構築し 、その結果をプレビュ ーし て、最後にSpectral View( スペク ト ルビュ ー ) で結果をレ

ビュ ーし ます。

❖ Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) を実行するには

1. Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) で、Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) で使用する

測定を選択し ます。

2. Process( プロセス ) メ ニュ ーを開き、Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) を選択し ま

す。等式ビルダーが開きます。
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図 4-1: Advanced Spectral Math( アド バンスト スペク ト ル演算) ビュ ー

3. 方程式で使用するリ フ ァ レンススペク ト ルを追加し ます。

最大10個のスペク ト ルを追加可能ですが、開いた すべてのスペク ト ルを使用する必要はあり ません。方程

式は、それに重点的に取り 組んでいる間に利用できるよう に、スペク ト ルを最初に追加する方が簡単な可

能性も あり ますが、必要に応じ てのみ追加するこ と を選択するこ と も できます。

a. リ フ ァ レンススペク ト ルまたはラ イ ブラ リ スペク ト ルを選択し ます。スペク ト ルを追加すると 、新規タ

ブが自動的に開きます。

l その方程式で商用( ロッ ク さ れている ) ラ イ ブラ リ のスペク ト ルを使用する場合は、結果をエク スポー

ト するこ と はできません。

4. 方程式を構築し ます。

a. 演算子をク リ ッ ク し て、それを方程式に追加し ます。

b. 演算子が追加さ れたら 、任意のオープン スペースをク リ ッ ク し て、スペク ト ルまたは別の演算子を

挿入するこ と ができます。

l スペク ト ルを追加するには、オープンスペースを選択し た状態で、スペク ト ルを選択し 、 Insert into
Equation( 演算式に追加) をク リ ッ ク し ます。

l 演算子を追加するには、その演算子をク リ ッ ク し ます。オープン スペースを選択し てある場合に

は、演算子はそのスペースに追加さ れます。いかなるスペースも 選択し てない場合、新規演算子は現在

の方程式の周り に配置さ れます。

l また、方程式を保存し たり 、以前の方程式を開く こ と も 可能です。
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l 方程式を保存するには、単にSave( 保存) をク リ ッ ク し ます。その方程式は利用可能な方程式のリ

スト に追加さ れます。

l 以前の方程式を開く には、最初に方程式で使用さ れている正し い数のスペク ト ルを開く 必要があり

ます。例えば、方程式で 3つのスペク ト ル( A、B、およびC) を使用すると 、少なく と も 3つのスペ

ク ト ルを開きます。スペク ト ルを開く と 、その対応する位置で方程式に自動的に追加さ れますが、

その方程式は必要に応じ て編集し たり 、そのスペク ト ルを置き換えたり するこ と ができます。

c. その方程式に満足し たら 、Calculate( 計算) をク リ ッ ク し て方程式の結果をプレビュ ーし ます。

5. 方程式の結果をプレビュ ーし ます。

図 4-2: 方程式の結果は上部に示さ れ、リ フ ァ レンススペク ト ルは下部に示さ れます

方程式の結果のプレビュ ーには、方程式から 得ら れたスペク ト ルだけでなく 、方程式で使用さ れている各

スペク ト ルも 表示さ れます。方程式の結果は上部ペイ ンに表示さ れ、リ フ ァ レンススペク ト ルは下部ペイ

ンに表示さ れます。

l その方程式を編集するには、Cancel( キャ ンセル) をク リ ッ ク し て以前の画面に戻り ます。

l 方程式の結果を保存するには、結果と し て得ら れたスペク ト ル名を入力するか、規定のままでSave( 保

存) をク リ ッ ク し ます。

6. Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) でその結果を表示し ます。

結果と し て得ら れたスペク ト ルは、Results( 結果) ペイ ンに一覧表示さ れます。方程式で使用さ れるスペ

ク ト ルは、方程式での使用を示すラ ベルと と も に、結果と し て得ら れたスペク ト ル下のサブペイ ンに表示

さ れます。
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Advanced Spectral Math( アド バン スト スペク ト ル演算 ) で利用でき る 関数

関数 説明

k 定数

? + ? 加算

? - ? 減算

? * ? 乗算

? / ?  除算

log(?) 対数。基数10の対数を返し ます

exp(?) 指定さ れた値の累乗で累乗さ れた定数e( 2.7182818) の結果を返し ます

sqrt(?) 値の2乗根

deriv(?) 微分

savderiv(?) Savitsky-Golay微分

norderiv(?) Norris微分

スペク ト ルの再処理

再プロセスを使用すると 、スペク ト ルの元のイ ンタ ーフ ェ ログラ ムデータ を新し い設定で変換するこ と ができ

ます。

スペク ト ルをリ フ ァ レンスと 比較する場合、両方のスペク ト ルが同じ 設定で処理さ れていれば、より 正確な比

較ができます。例えば、リ フ ァ レンスより 幅の広い範囲を使用し てスペク ト ルを収集し たと き、または異なっ

たアポダイ ゼーショ ンテク ニッ ク を使用し たと き、比較は不正確になる場合があり ます。再プロセスを行う こ

と で、元のデータ をリ フ ァ レンススペク ト ルに合わせて変換し 、相関分析、QCheck分析、定量分析においてよ

り 良い結果を得るこ と ができます。

元々使用さ れていた分解能より も 細かい分解能で再プロセスするこ と はできません。再プロセスによっ てデー

タ を変換するこ と はできますが、収集さ れなかっ たデータ を補う こ と はできません。
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複数のスペク ト ルを再プロセスする場合、オプショ ンにはそれら が共有する値のみが表示さ れます。例えば、

あるスペク ト ルがより 細かい分解能で測定さ れた場合、再プロセスには共有さ れたより 低い分解能のみを選択

するこ と ができます。こ れは領域にも 当てはまり ます。Truncate( 切り 捨て ) の最大値と 最小値は、共有の重複

する範囲のみに設定するこ と ができます。

❖ スペク ト ルを再プロセスする

再プロセスは、ソ フ ト ウェ アのDesktop( デスク ト ッ プ ) ビュ ーでのみ実行できます。

1. Spectra( スペク ト ル) ビュ ーで、ひと つ以上のスペク ト ルを選択し ます。

2. Process( 処理) メ ニュ ーに移動し 、 Reprocess( 再プロセス ) を選択し ます。Reprocess( 再処理) ダイ ア

ログには、再プロセスに使用し た設定と 、結果のスペク ト ルのプレビュ ーが表示さ れます。ひと つ以上のス

ペク ト ルを再プロセスする場合、プレビュ ーには最初のスペク ト ルのみが表示さ れます。

3. 再プロセス設定を変更し ます。異なるバッ ク グラ ウンド スペク ト ルを使っ てスペク ト ルを再プロセスするに

は、Replace background spectrum( バッ ク グラ ウンド スペク ト ルの置換) を選択し 、それから 使用する新し

いスペク ト ルを選択し ます。

4. Apply( 適用) をク リ ッ ク し て、スペク ト ルを再プロセスし ます。

History( 履歴) パネルを表示し 、以前の状態に戻すこ と で、再プロセスを取り 消すこ と ができます。複数のス

ペク ト ルを再プロセスし た場合は、それぞれを個別に元に戻す必要があり ます。

スペク ト ルの領域を ブラ ン ク にする
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Process( プロセス ) メ ニュ ーのBlank Regions( ブラ ンク 領域) ツールを使っ て、スペク ト ルの領域から データ

を消去し ます。また、Processing( プロセッ シング ) タ イ ルでワーク フ ローの領域をブラ ンク にできます。

Blank Regions( ブラ ンク 領域) ツールは、分析に干渉するノ イ ズが多いデータ を取り 除く のに最適な方法で

す。例えば、以下のよう な場合に領域をブラ ンク にするこ と ができます。

l サンプルが厚すぎるために、スペク ト ルには完全に吸収さ れたピーク がある。こ れら のピーク の最上部にあ

るラ ンダムなノ イ ズは、ラ イ ブラ リ に対するスペク ト ルのサーチ、定量分析および差スペク ト ルを行う と き

に不十分な結果と なる原因と なり ます。

l スペク ト ルに、MCT検出器のカ ッ ト オフ ( およそ700波数) またはATRク リ スタ ルのカ ッ ト オフ より 下の領

域が含まれる。こ のよう な領域には、スペク ト ル情報が存在し ないため、ノ イ ズのみが含まれます。こ れら

の領域を除去し ないと 、ラ イ ブラ リ サーチまたはスペク ト ル処理は妨げと なり ます。

ブラ ン ク の領域

ひと つ以上のスペク ト ルの領域をブラ ンク にできます。

1. ブラ ンク し たい領域のスペク ト ルを選択し ます。CTRLを押し たまま、ひと つ以上のスペク ト ルをク リ ッ ク

し て選択するか、CTRL ＋ Wを押し て、すべてのスペク ト ルを選択し ます。

2. Process( プロセス ) メ ニュ ーに移動し 、Blank Regions( ブラ ンク 領域) を選択し ます。1つ以上の領域を

選択すると 、オーバーレイ ビュ ーで表示さ れます。

3. 領域セレク タ ーを使っ て、削除する領域を選択し ます。Add Region( 領域の追加) をク リ ッ ク し て 1つ以上

の領域を削除し 、Apply( 適用) をク リ ッ ク し て領域をブラ ンク にし ます。

変更を取り 消すには、スペク ト ルの履歴を表示し 、以前の状態に戻し ます。
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平均およ び標準偏差のスペク ト ルを 計算する

スペク ト ルの平均や標準偏差を知るには、Process( プロセス ) メ ニュ ーのStatistical Spectra( 統計的スペク ト

ル) ツールを使用し ます。

スペク ト ルの各X値に対し 、Y値の平均または標準偏差を求めるこ と ができます。こ れにより 、新し いスペク ト

ルが作成さ れます。

l 平均：各データ ポイ ント における Y値の算術平均を求めます。サンプル材料のいく つかの測定を得た場合、

測定のばら つきの影響を少なく するために、平均スペク ト ルを計算できます。平均スペク ト ルは、単一の測

定値より も 化合物を代表する可能性があるため、リ フ ァ レンススペク ト ルと し ても 有用です。

l 標準偏差：各データ ポイ ント における Y値の標準偏差です。ピーク の分散を比較するこ と により 、生産工程

における不純物の混入を検出できます。

また、標準偏差を使用し て、異なる時間に測定し た標準サンプルのスペク ト ルを比較するこ と も できます。こ

れは、測定の再現性をテスト するのに有効な方法です。

統計的スペク ト ルは、ソ フ ト ウェ アのDesktop( デスク ト ッ プ ) ビュ ーでのみ計算できます。Processing( プロ

セッ シング ) タ イ ルを使っ て、ワーク フ ローの統計的スペク ト ルを計算し ます。

❖ 統計的スペク ト ルを計算する

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーから 、計算に使用する 2 つ以上のスペク ト ルを選択し ます。

2. Process( 処理) メ ニュ ーに移動し 、 Statistical Spectra( 統計的スペク ト ル) を選択し ます。

3. 実行する計算と 計算に使用するデータ 形式を選択し 、Calculate( 計算) を選択し ます。結果と し て得ら れ

たスペク ト ルは、Results( 結果) パネルに追加さ れます。どのスペク ト ルが、新規スペク ト ルの測定情報

で新し いスペク ト ルを生成するのに使用さ れたかを知るこ と ができます。

スペク ト ルを スムージン グし てノ イ ズを 低減

Process( プロセス ) メ ニュ ーのSmooth( スムーズ ) を使っ て、ラ ンダムノ イ ズを除去し 、スペク ト ルの形を向

上し ます。スムージングでは、Savitsky-Golayアルゴリ ズムを使用し ます。

2 種類のスムージングが可能です。

l オート スムージング：多く の場合オート スムージングで良好な結果が得ら れ、手動スムージングより も 高速

に処理さ れます。

l Savitzky-Golayスムージング：アルゴリ ズムで使用さ れるポイ ント 数を手動で設定し ます。より 多く のポイ

ント を使用するこ と で、より 高度なスムージングが可能になり ます。

こ れら の画像は、ノ イ ズの多いスペク ト ルに最も 積極的なSavitzky-Golayスムージングを適用し た結果を示し て

います。こ れは、違いをより 簡単に示すために、スペク ト ルの一部を拡大し ています。

スムージング前のスペク ト ル
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スムージングを適用後のスペク ト ル

実際に細いサンプルピーク を持つスペク ト ルをスムージングする場合は、サンプルピーク の特徴も 一緒にス

ムージングさ れるので注意が必要です。スムージングにより データ の有効な分解能が低下し 、小さ なスペク ト

ル特性が取り 除かれる ( 「 スムースアウト 」 ) 可能性があり ます。

一般的には、スムージングを使用する代わり に、より 多く のスキャ ンと より 良い解像度でサンプルを測定する

こ と をお勧めし ます。

スムージングは現在選択さ れたスペク ト ルに適用さ れ、新し い結果のスペク ト ルは作成さ れません。

デスク ト ッ プイ ン タ ーフ ェ イ ス

❖ オート スムージングを適用するには

1. スペク ト ルビュ ーでさ ら にスペク ト ルを開きます。

2. スペク ト ルを選択し て、Process( プロセス ) > Smooth Spectrum( スペク ト ルのスムージング ) >
Automatic( 自動) に行きます。

スムージングが自動で適用さ れます。スムージングを元に戻すには、測定履歴を表示し ます。

❖ Savitsky-Golayスムージングを適用するには

1. スペク ト ルビュ ーでさ ら にスペク ト ルを開きます。

2. スペク ト ルを選択し て、Process( プロセス ) > Smooth Spectrum( スペク ト ルのスムージング ) > Savitzky-
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Golayに行きます。

3. Savitzky-Golayアルゴリ ズムで使用するスムージングポイ ント 数を設定し ます。

l スムージングポイ ント 数は、アルゴリ ズムで使用さ れる移動ウィ ンド ウのサイ ズを設定するのに使用さ れま

す。より 多く のポイ ント を使用すると 、より スムージングが行われます。

4. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

タ ッ チスク リ ーン イ ン タ ーフ ェ ース

❖ オート スムージングを適用するには

1. スペク ト ルビュ ーでさ ら にスペク ト ルを開きます。

2. スペク ト ルを選択し て、Spectral Smoothing( スペク ト ルのスムージング ) > Automatic( 自動) に行きます。

スムージングが自動で適用さ れます。スムージングを元に戻すには、測定履歴を表示し ます。

❖ Savitsky-Golayスムージングを適用するには

1. 測定を開きます。

2. メ イ ンメ ニュ ーを開けて、Spectral Smoothing( スペク ト ルのスムージング ) > Savitzy-Golayを選択し ま

す。

3. Savitzky-Golayアルゴリ ズムで使用するスムージングポイ ント 数を設定し ます。

l スムージングポイ ント 数は、アルゴリ ズムで使用さ れる移動ウィ ンド ウのサイ ズを設定するのに使用さ れま

す。より 多く のポイ ント を使用すると 、より スムージングが行われます。

4. Save( 保存) を選択し ます。

スペク ト ルのスケールを 正規化する

正規化を使用し て、選択し たスペク ト ルのY軸スケールを 「 通常」 スケールに変更し ます。こ のスケールでは、

吸光度スペク ト ルのよう なスペク ト ルの場合はデータ ポイ ント のY値が最低点の0吸光度単位から 最高ピーク の1
吸光度単位までの範囲になり 、透過スペク ト ルのよう なスペク ト ルの場合には、10%から 100%までの透過率に

なり ます。こ れら の通常のスケールは、市販のスペク ト ルラ イ ブラ リ のスペク ト ルの典型です。

スペク ト ルのスケールが正規化さ れた後は、拡大縮小係数を理解し 、それに応じ て定量結果を調整し ない限

り 、定量分析に使用するこ と はできません。

デスク ト ッ プイ ン タ ーフ ェ イ ス

デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを正規化するには、Spectra( スペク ト ル) ビュ ーから Process( データ 処理) >
Normalize( ノ ーマラ イ ズ ) に行きます。

タ ッ チスク リ ーン イ ン タ ーフ ェ ース

タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースのスケールを正規化するには、Spectra( スペク ト ル) ビュ ーから メ イ ンメ

ニュ ーを開け、Spectral Corrections( スペク ト ル補正) > Normalize Scale( スケールの正規化) を選択し ます
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データ を 分析

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) の分析ツールを使用し て、不明サンプルを特定し 、

サンプルの成分を検証し ます。

サン プルと 混合物の識別

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アでは、コ リ レーショ ンサーチと 多成分サーチを使用し て、サンプルと 混合物を識

別するこ と ができます。こ の分析タ イ プでは、サンプルのスペク ト ルはラ イ ブラ リ に保存さ れているスペク ト

ルと 比較さ れ、ソ フ ト ウェ アが最も よ く 一致するも のを見つけます。コ リ レーショ ンサーチでは、各結果は単

一の化合物であり 、多成分サーチでは、各結果は全体の複合スペク ト ルに寄与する複数の化合物を表示し ま

す。

サン プルと 混合物の識別

サンプルと 混合物の識別をするには、通常通り にサンプルを測定し ます。Spectra( スペク ト ル) ビュ ーで、

Identify( 識別) メ ニュ ーに行き、単一のマッ チを検索するコ リ レーショ ンサーチ、または複合マッ チと 寄与す

る化合物を特定する多成分サーチのいずれかを選択し ます。

サーチ設定

Search Setup( サーチ設定) を使用し て、コ リ レーショ ンサーチと 多成分サーチの設定を構成し ます。こ れら の

設定は、デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースの Identify( 分析) メ ニュ ーまたは タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ース

のメ イ ンメ ニュ ーから Correlation Search( コ リ レーショ ンサーチ ) またはMulti-component Search( 多成分サー

チ ) を選択すると 自動的に使用さ れます。

デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て ( Search Setup( サーチ設定) を使用するこ と も 可能) 、お使いのシ

ステム上の追加ラ イ ブラ リ の場所を指定するこ と も できます。詳細は"ラ イ ブラ リ の場所を追加"を参照し てく だ

さ い。

コ リ レ ーショ ン サーチ設定

コ リ レーショ ンサーチでは、測定値をお使いのラ イ ブラ リ 内の化合物と 比較し 、最も 近いマッ チを返し ます。

結果には、0から 100までの値を持つ各化合物のマッ チ率が含まれます。100は完全マッ チを示し ます。
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図 4-1: Correlation Search Settings( コ リ レーショ ンサーチ設定)

設定 説明

Match historical search results(過去の

サーチ結果と 一致する )

サーチ結果を従来のOMNICアプリ ケーショ ンの結果と マッ チさ せる場合に選

択し ます。

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アで使用さ れる改善さ れたアルゴリ ズムは、大

きなピーク を拡大縮小し て、スペク ト ルを完全に吸収する影響を減ら し ま

す。

新規測定値を従来のOMNICソ フ ト ウェ アを使用し て収集さ れた古いデータ と

比較する場合にのみ選択し てく ださ い。

Maximum spectra in search results(最
大サーチ結果表示数 )

サーチ結果表示数を制限し ます。例えば、最大5の場合、サーチでは5つの最

適なマッ チのみが返さ れます。

1から 20までの数値を入力できます。

Show compoundswithmatch values
above ____( ヒ ッ ト 率のし き い値

____)

サーチによっ てマッ チが返さ れるし きい値を設定し ます。例えば、値が60の
場合、コ リ レーショ ンサーチは60を超えるマッ チ率を持つマッ チのみを返し

ます。

Search all libraries( 全てのラ イ ブ

ラ リ を サーチ )
お使いの すべてのラ イ ブラ リ を サーチする場合に選択し ます。選択をク リ

アし て、サーチに使用する特定のラ イ ブラ リ のみを指定し ます。
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設定 説明

Use full spectral range( 全スペク ト

ル領域を 使用 )

サーチに全スペク ト ル領域を使用場合に選択し ます。選択をク リ アし て、

サーチの一つまたは複数の制限さ れた範囲を指定し ます。

複数の領域を使用し て、サーチから 別の領域を除外できます。例えば、完全

吸収 ピーク の両側に領域を含めて、サーチから 除外し ます。
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多成分サーチ設定

多成分サーチを使用し て、サンプルを構成する成分を特定し ます。

図 4-2: 多成分サーチ設定

設定 説明

Maximumnumber of search results
(最大サーチ結果表示数 )

合成 サーチ結果表示数を 制限し ます。

Number of components( 成分

数 )
各合成物ごと に返す成分数を 設定し ます。

Search all libraries( 全てのラ イ

ブラ リ を サーチ )
お使いの すべてのラ イ ブラ リ を サーチする場合に選択し ます。選択を ク リ アし て、

サーチに使用する特定のラ イ ブラ リ のみを 指定し ます。

Use full spectral range( 全スペク

ト ル領域を 使用 )

サーチに全スペク ト ル領域を使用場合に選択し ます。選択をク リ アし て、サー

チの一つまたは複数の制限さ れた範囲を指定し ます。

複数の領域を使用し て、サーチから 別の領域を除外できます。例えば、完全吸

収 ピーク の両側に領域を含めて、サーチから 除外し ます。

QCheck( Qチェ ッ ク ) を 使用し てサン プルを 検証する には

QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析では、サンプルを既知のリ フ ァ レンススペク ト ルと 比較し て、ソ フ ト ウェ アが一致

値と 合格または不合格の結果を提供し ます。QCheck( Qチェ ッ ク ) はサンプルが内部標準と 一致するかどう か
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を迅速に検証するのに適し ています。

QCheck( Qチェ ッ ク ) の使用の詳細については、"QCheck( Qチェ ッ ク ) でサンプル組成を検証"を参照し てく だ

さ い。

QCHECK( Qチェ ッ ク ) を 使用し てサン プルを 検証する には

QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析を実行するには、通常通り にサンプルを測定し ます。それから 、Spectra( スペク ト

ル) ビュ ーで、 Identify( 分析) メ ニュ ーに行き、QCheck( Qチェ ッ ク ) を選択し ます。

QCHECK SETUP( Qチェ ッ ク 設定 )

QCheck( Qチェ ッ ク 設定) を使用し て、QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析を構成し ます。保存し たQCheck( Qチェ ッ

ク ) の設定は、サンプル測定前にAnalysis Type( 分析タ イ プ ) と し てQCheck( Qチェ ッ ク ) を選択し た場合

や、 Identify( 分析) メ ニュ ーから QCheck( Qチェ ッ ク ) を選択し た場合に自動的に使用さ れます。

QCheck( Qチェ ッ ク ) の使用の詳細については、"QCheck( Qチェ ッ ク ) でサンプル組成を検証"を参照し てく だ

さ い。

図 4-1: QCheck( Qチェ ッ ク ) の設定画面

設定 説明

High Sensitivity( 高感

度)

参照に非常に類似し ているサンプル間でさ ら に正確な結果を得るには、高感度を選択

し ます。自然変動を含むサンプル測定中には、高感度の選択を解除するこ と をお勧め

し ます。
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設定 説明

Pass/fail threshold( 合

格 /不合格し きい値)

合格または不合格の し きい値を設定し ます。0～100の整数を入力し ます。

相関値100は、完全にマッ チするこ と を示し ます。

こ のオプショ ンの選択を解除すると 、すべての結果に「 Pass( 合格) 」 と 表示さ れま

す。

Maximum spectra in
QCheck results( Q
チェ ッ ク 結果の最大表

示数)

結果パネルに表示さ れる結果数を設定し ます。例えば、値を 2に設定すると 、2つの最

適なマッ チのみが結果パネルに表示さ れます。

Prompt for reference
( 実行時にリ フ ァ レン

スを選択)

測定中に参照を選択する場合に選択し ます。選択を解除し て、一つまたは複数のリ

フ ァ レンススペク ト ルを事前に指定し ます。複数のサンプルを同じ 参照と 比較する場

合は、サンプル測定を行う たびに同じ 参照を選択し 続ける必要がないよう に、事前に

設定し ておく と 便利です。

ラ イ ブラ リ の化合物を参照と し て使用するには、最初に化合物を追加し てデータ ベー

スで利用できるよう にし ます。

Blank diamond ATR
region (2200 - 1955)
( ダイ アモンド ATR領
域(2200～1955)を除

外)

ダイ アモンド ATRク リ スタ ルが放射線を吸収する、2200波数から 1955波数までの領

域のデータ を除外する場合に選択し ます。

Blank CO2 region (2390
- 2240)( CO2領域

( 2390～2240) を除

外)

二酸化炭素が放射線を吸収する 2390波数から 2240波数までの領域のデータ を除外す

る場合に選択し ます。

Use full spectral range
( 全スペク ト ル領域を

使用)

分析で全範囲を使用する場合に選択し ます。

選択を解除し て、分析に使用する限ら れた範囲のみを指定し ます。

汚染物質の特定

既知の物質があり 、他の予期し ない物質をチェ ッ ク し たいと き、Contaminant Analysis( 汚染物質の分析) を使

用し ます。Contaminant Analysis( 汚染物質の分析) では、既知の物質のリ フ ァ レンススペク ト ルと 実際のスペ

ク ト ルを比較し 、潜在的な汚染物質を特定し ます。スペク ト ルを単一のリ フ ァ レンススペク ト ルと 比べ、合致

し た数値と パス /失敗をレポート するQCheckと 異なり 、汚染物質分析はサンプルに含まれる可能性のある汚染物

質を特定し ます。

Contaminant Analysis( 汚染物質の分析) 結果は、どのよう な汚染物質が、どの程度の量存在する可能性がある

かを示し ます。

設定と 汚染物質の分析の使用法

Contaminant Analysis( 汚染物質の分析) はDesktop( デスク ト ッ プ ) と Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) イ ン

タ ーフ ェ ースの両方から 実行できます。
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Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ン タ ーフ ェ ースのContaminant Analysis( 汚染物質の分析 )

❖ 汚染物質の分析を使用する

1. Search Setup( サーチ設定)のリ フ ァ レンススペク ト ルを割り 当てます。

a. Identify( 分析) > Search Setup( サーチ設定) に行きます。

b. Contaminant Analysis Search( 汚染物質の分析を検索) タ ブを選択し ます。

c. リ フ ァ レンススペク ト ルを選択し ます。こ れは既知の物質のスペク ト ルです。

d. 他の設定をレビュ ーし ます。

2. Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

3. Spectra( スペク ト ル) ビュ ーで、分析するスペク ト ルを選択し ます。

4. Identify( 分析) > Search( 検索) > Contaminant Analysis( 汚染物質の分析) に行きます。

し ばら く すると 、分析結果がスペク ト ルビュ ーに表示さ れます。

Touchscreen( タ ッ チスク リ ーン ) イ ン タ ーフ ェ ースのContaminant Analysis( 汚染物質の分析 )

❖ 汚染物質の分析を使用する

1. Search Setup( サーチ設定)のリ フ ァ レンススペク ト ルを割り 当てます。

a. メ イ ンメ ニュ ーを開き、Search Setup( サーチ設定) を選択し ます。

b. Contaminant Analysis Search( 汚染物質の分析を検索) タ ブを選択し ます。

c. リ フ ァ レンススペク ト ルを選択し ます。こ れは既知の物質のスペク ト ルです。

d. 他の設定をレビュ ーし ます。

2. Save( 保存) を選択し ます。

3. Spectra( スペク ト ル) ビュ ーで、スペク ト ルを選択し ます。

4. メ イ ンメ ニュ ーを開き、Search( 検索) > Contaminant Analysis( 汚染物質の分析) を選択し ます。

し ばら く すると 、分析結果がスペク ト ルビュ ーに表示さ れます。

汚染物質の分析設定

設定 説明

Max number of results( 結

果の最大数)
合成物結果を何件返すかを設定し ます。例えば、結果を 2 に設定すると 、汚

染物質の分析は一致する値の順に 2 件の合成候補が表示さ れます。

Number of contaminants
( 汚染物質数)

各合成物ごと に返す成分数を設定し ます。例えば、結果に 3 汚染物質を設定

し た場合、各合成物スペク ト ルは 3 つの汚染物質候補が表示さ れます。
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設定 説明

Search all libraries( 全ての

ラ イ ブラ リ をサーチ )
検索で、どのラ イ ブラ リ を使用するか選択し ます。ラ イ ブラ リ 数が少ないほ

ど、分析は早く 実行さ れます。

Select reference source
( リ フ ァ レンスソ ースの

選択)

リ フ ァ レンススペク ト ルがラ イ ブラ リ にあるか、データ ベースのスタ ンド ア

ローン測定かを示し ます。

Select reference( リ フ ァ

レンスの選択)
既知の化合物。汚染物質の分析結果では、各合成物は既知の化合物と 汚染物

質と 思われるも のが含まれます。

Use full spectral range( 全

スペク ト ル領域を使用)
分析で範囲を制限するか全スペク ト ルを使用し ます。

結果を 解釈し ます

他のSearch analysis( 検索分析) と 同じ よう に、汚染物質の分析結果はSpectra( スペク ト ル) ビュ ーに表示さ

れます。Results( 結果) ペイ ンには、各化合物と 汚染物質の可能性が表示さ れます。

特

長
説明

A サンプルスペク ト ルと 合成物スペク ト ル

B 既知化合物を含む合成物の化合物のスペク ト ル
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特

長
説明

C 合成物の詳細を表示または非表示

D
合成物マッ チ数値は、合成物のスペク ト ルがどのく ら いサンプルにマッ チするかを表示し 、100は完

全一致を表し ています。

E 灰色の矢印の上にカ ーソ ルを合わせると 、各化合物の詳細が表示さ れます。

各化合物の詳細は次のも のを含みます：

Compound
name
( 化合物

名)

化合物の名称

Cumulative
( 累積 / 蓄
積)

累積値は、各コ ンポーネント が全体の合成マッ チング値にどのよう に寄与し ているかを示し

ます。最初の合成物の累積値は、全体のマッ チ度に対する寄与を示し 、追加の各コ ンポーネ

ント の寄与は全体のマッ チ度に加算さ れます。

例えば、累積値 70 の合成物と 累積値 80 の化合物を含む、マッ チ値 80 の合成物を考えてみ

まし ょ う 。

こ の場合、最初の化合物はマッ チ値に 70 寄与し 、次の化合物はマッ チ値に 10 寄与し ます。

Composite
%( 成分

%)

成分の % 値は、合成物のリ フ ァ レンス化合物量を示し ます。例えば、55 % の合成物値は、

コ ンポーネント が合計合成物スペク ト ルに 55 % 寄与するこ と を意味し ます。合成物パーセ

ント 値の合計は常に 100 % です。

合成物パーセント 値は際のサンプルに対するも のではなく 、合成物に対する化合物の寄与を

示すこ と に注意し てく ださ い。言い換えれば、検出さ れたコ ンポーネント の合成物値が 55%
であっ ても 、サンプル混合物にその成分が 55% 含まれていると は限り ません。

Library
name( ラ

イ ブラ リ

名)

化合物が見つかっ たラ イ ブラ リ 名

Index
number
( イ ン

デッ ク ス

番号)

化合物のラ イ ブラ リ での位置
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Regions
searched
( 検索さ

れた領

域)

ラ イ ブラ リ 検索で使用さ れるスペク ト ル領域

レ ポート の作成

テンプレート から レポート を生成し て、データ をMicrosoft Wordフ ァ イ ル、PowerPointフ ァ イ ル、Excelフ ァ イ ル

と し て保存し 、共有し ます。あるいは、スペク ト ル、ワーク フ ロー、設定をエク スポート し て、同僚と 共有し

ます。
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レ ポート と エク スポート データ の作成およ び共有

テンプレート から レポート を生成し て、データ をMicrosoft™ Word™、PowerPoint™、またはExcel™フ ァ イ ルと し て

すばやく 保存または共有し たり 、スペク ト ル、ワーク フ ロー、または設定をエク スポート するこ と ができま

す。

❖ デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースから レポート を作成するには

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーから 、File( フ ァ イ ル) > Create Report( レポート の作成) を選択し ます。

2. レポート のタ イ ト ルを入力し 、フ ォ ーマッ ト と テンプレート のオプショ ンを選択し ます。こ のプレビュ ー

は、選択内容にマッ チするよう にアッ プデート さ れます。

お使いのフ ォ ーマッ ト でSave( 保存) を選択すると 、レポート データ がデータ ベースに保存さ れます。

3. テンプレート を構成するには、Options( オプショ ン ) をク リ ッ ク し て、含める項目を選択し ます。OKをク

リ ッ ク し て選択内容を保存し ます。

4. Create( 作成) をク リ ッ ク し ます。

❖ タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースから レポート を作成するには

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーから メ ニュ ーを開き、Create Report( レポート の作成) を選択し ます。

2. レポート のタ イ ト ルを入力し 、レポート を保存するディ レク ト リ を選択し 、フ ォ ーマッ ト を選択し て、最後

にテンプレート を選択し ます。こ のプレビュ ーは、お使いのフ ォ ーマッ ト と テンプレート の選択にマッ チす

るよう にアッ プデート さ れます。

お使いのフ ォ ーマッ ト でSave( 保存) を選択すると 、レポート データ がデータ ベースに保存さ れます。
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3. テンプレート を構成するには、Options( オプショ ン ) をタ ッ チし て、含める項目を選択し ます。OKをタ ッ

チし て、選択内容を保存し ます。

4. Create( 作成) をタ ッ チし ます。

設定、スペク ト ル、またはワーク フ ロ ーを エク スポート

デスク ト ッ プ用のOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を使用し て、設定と ワーク フ ロー

をエク スポート し ます。デスク ト ッ プモード またはタ ッ チスク リ ーンモード でスペク ト ルをエク スポート し ま

す。

❖ 設定をエク スポート するには

1. エク スポート する設定を Settings( 設定) リ スト から 選択し ます。

2. Acquire Data( データ 取得) > Export Settings( 設定のエク スポート ) を選択し ます。

3. 設定フ ァ イ ルに名前を付けて、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

Settings( 設定) は .expxフ ァ イ ル拡張子で保存さ れます。こ れら の設定フ ァ イ ルには測定条件設定が保存さ

れますが、Search( サーチ ) 、QCheck( Qチェ ッ ク ) 、またはQuantification( 定量) 設定は保存さ れませ

ん。拡張子が .expxのSettings( 設定) フ ァ イ ルは、以前のバージョ ンのOMNICソ フ ト ウェ アと 互換性があり

ません。
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❖ ワーク フ ローをエク スポート するには

l デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合

a. Workflows Pane( ワーク フ ローペイ ン ) で、エク スポート するワーク フ ローを右ク リ ッ ク し 、メ ニュ ー

から Export( エク スポート ) を選択し ます。

b. お使いのワーク フ ローフ ァ イ ルに名前を付けて、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

c. ワーク フ ローフ ァ イ ルは、 .rwflフ ァ イ ル拡張子で保存さ れます。

l タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合

a. Workflows( ワーク フ ロー ) タ ブで、エク スポート するワーク フ ローを選択し 、More Options( 詳細オプ

ショ ン ) メ ニュ ーを選択し ます。

b. Export( エク スポート ) を選択し ます。

c. お使いのワーク フ ローフ ァ イ ルに名前を付けて、Save( 保存) をタ ッ チし ます。

d. ワーク フ ローフ ァ イ ルは、 .rwflフ ァ イ ル拡張子で保存さ れます。

❖ 測定値をエク スポート するには

l デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合

a. Measurements( 測定) ペイ ンで、エク スポート するスペク ト ルを右ク リ ッ ク し 、Export( エク スポー

ト ) を選択し ます。

b. スペク ト ルフ ァ イ ルに名前を付けて、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。スペク ト ルは .spaフ ァ イ ル拡

張子で保存さ れます。

l タ ッ チスク リ ーンイ ンタ ーフ ェ ースを使用し ている場合

a. ホーム画面から 、Measurements( 測定) タ ブを選択し ます。

b. More Options( 詳細オプショ ン ) メ ニュ ー［ ］を開き、Export( エク スポート ) を選択し ます。

c. Save( 保存) にタ ッ チし ます。スペク ト ルは .spaフ ァ イ ル拡張子で保存さ れます。

履歴スペク ト ルレ ポート を 作成

Historical Spectrum( 履歴スペク ト ル) レポート には、データ 処理と 分析を実行し たと きに測定値が時間の経過

と と も にどのよう に変化し たかに関する詳細情報が含まれています。レポート には、履歴の各手順でのスペク

ト ルが表示さ れます。

測定履歴のレポート の作成は、他のレポート の作成と 似ていますが、最初に履歴データ ビュ ーを開く 必要があ

り ます。通常のSpectral View( スペク ト ルビュ ー ) から Create Report( レポート の作成) を開いた場合、

Historical Spectrum( 履歴スペク ト ル) テンプレート は使用できません。
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❖ Historical Spectrum( 履歴スペク ト ル) テンプレート レポート を作成するには

1. デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、Spectral View( スペク ト ルビュ ー ) で測定値を開きます。

2. Measurement History( 測定履歴) タ ブに移動し ます。

3. 履歴内の項目を右ク リ ッ ク し て、Measurement History( 測定履歴) を選択し ます。

4. File( フ ァ イ ル) メ ニュ ーを開き、Create Report( レポート の作成) を選択し ます。

5. Create Report( レポート の作成) ダイ アログでレポート のタ イ ト ルを入力し 、フ ォ ーマッ ト を選択し て、テ

ンプレート オプショ ンを編集し ます。Historical Spectrum( 履歴スペク ト ル) テンプレート レポート では、

印刷フ ォ ーマッ ト と Save( 保存) フ ォ ーマッ ト のみを使用できます。

6. Create( 作成) をク リ ッ ク し ます。

スペク ト ルにラ ベルと 注釈を 追加

Annotation Tools( 注釈ツール) を使用し て、カ スタ ムラ ベルを追加し たり 、スペク ト ルの特徴を強調表示し ま

す。注釈は、データ を表示または共有すると きにレポート に追加情報を追加するのに最適です。

注釈は、Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ースでのみ作成できます。

❖ スペク ト ルに ピーク 注釈を追加するには

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーで、スペク ト ルを選択し ます。

2. Spectral( スペク ト ル) ペイ ンを右ク リ ッ ク し 、Display Tools( 表示 ツール) を選択し て、Peak Area( ピー

ク 面積) またはPeak Height( ピーク 高) のいずれかを選択し ます。
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3. ピーク ツールの設定を調整し 、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

4. 注釈を移動するには、そのテキスト をク リ ッ ク し てド ラ ッ グし ます。

Peak Height( ピーク 高さ ) と Peak Area( ピーク 面積) の注釈は、右ク リ ッ ク メ ニュ ーを使用し て編集また

は削除するこ と はできません。それら の注釈を削除するには、履歴を使用し て前のデータ 処理手順に戻り ま

す。

❖ スペク ト ルにカ スタ ムラ ベルと 注釈を追加するには

1. Spectral( スペク ト ル) ビュ ーで、スペク ト ルを選択し ます。

2. Spectral( スペク ト ル) ペイ ンを右ク リ ッ ク し 、Annotation Tools( 注釈ツール) を選択し て、注釈オプショ

ンを選択し ます。

157 OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アユーザーガイ ド ThermoScientific



3. 注釈を移動するには、そのテキスト をク リ ッ ク し てド ラ ッ グし ます。Ellipse( 楕円形) 注釈または

Rectangle( 長方形) 注釈の場合は、その図形の上部をク リ ッ ク し てド ラ ッ グし ます。

追加のCustomization( カ スタ マイ ズ ) オプショ ンを使用するには、注釈を右ク リ ッ ク し ます。
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4.3 タ イ ムシリ ーズ測定

こ のセク ショ ンでは、OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アの タ イ ムシリ ーズ測定について説明し ます。

タ イ ムシリ ーズ測定を理解する 159

タ イ ムシリ ーズ測定について 159

タ イ ムシリ ーズ測定の作成 161

タ イ ムシリ ーズデータ の処理 163

プロフ ァ イ ルの適用 164

タ イ ムシリ ーズレポート の作成 166

タ イ ムシリ ーズ測定を管理 167

タ イ ムシリ ーズ測定を 理解する

こ のセク ショ ンでは、タ イ ムシリ ーズ測定に関する重要な概念の概要を説明し ます。可能な場合は、リ ンク を

たどっ て、個別の機能およびベスト プラ ク ティ スについて詳細をご覧く ださ い。

タ イ ムシリ ーズ測定について

タ イ ムシリ ーズ測定はサンプル測定値の経時変化を知り たいと きに役立ちます。たと えば、タ イ ムシリ ーズ測

定を使っ てTGA-IR実験やGC-IR実験中のサンプルの変化を調べたり 、収集し た標準測定値を開いて、ある週やあ

る月を通し て一貫し た測定値が得ら れているか確認するこ と で、測定値に変化が生じ た時期が分かり ます。

ワーク フ ロー中に繰り 返し 行っ た一連の測定結果から タ イ ムシリ ーズ測定を作成するこ と も できます。たと え

ば、1時間の間、60秒ごと に測定する場合など、Repeat( 繰り 返し ) タ イ ルやDelay( 待ち時間) タ イ ルを使っ

て、一定期間同じ サンプルを繰り 返し 測定するこ と ができます。その後、タ イ ムシリ ーズ測定で測定値を開い

て、ワーク フ ローの間サンプルがどのよう に変化し たかを確認できます。

タ イ ムシリ ーズ測定は現在も 開発が進めら れており 、今後のリ リ ースでさ ら に多く の機能が提供さ れます。現

在は、標準測定値およびワーク フ ローの測定値をタ イ ムシリ ーズ測定に変換できますが、時間ベースの測定値

と し て直接データ を収集するこ と はできません。

ヒ ン ト タ グを使っ て測定値を整理するこ と で、後から タ イ ムシリ ーズ測定に容易に変換できます。ワーク フ

ローでTag( タ グ ) タ イ ルを使っ て、すべての測定値に自動的にタ グを付けるこ と ができます。ダッ シュ

ボード のTag( タ グ ) 設定を使っ て、データ 収集中に個々の測定値にタ グを適用できます。
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重要な概念と 用語

l Time Series( タ イ ムシリ ーズ ) ：タ イ ムシリ ーズ測定は、ある期間内にプロッ ト さ れた4つ以上の測定値で

構成さ れます。

l 測定値をタ イ ムシリ ーズ測定に変換する方法については、"タ イ ムシリ ーズ測定の作成"を参照し てく だ

さ い。

l Profile( プロフ ァ イ ル) ：プロフ ァ イ ルは一連のデータ を示し 、データ の経時変化を表すために使用し ま

す。各プロフ ァ イ ルは、ピーク 高さ やピーク 面積の変化など、測定データ のさ まざまな面を表し ます。

l 各プロフ ァ イ ルの説明については、"プロフ ァ イ ルタ イ プ "を参照し てく ださ い。

l プロフ ァ イ ルの適用、保存、編集については、"プロフ ァ イ ルの作成と 使用"を参照し てく ださ い。

l History( 履歴) ：タ イ ムシリ ーズ測定のすべてのデータ 処理および表示の変換が履歴に含まれます。履歴を

使っ て、データ に適用し た処理を確認し たり 、特定の処理を削除し たり できます。

l データ 処理の適用および削除の方法については、"タ イ ムシリ ーズデータ の処理"を参照し てく ださ い。

タ イ ムシリ ーズウィ ン ド ウの概要

タ イ ムシリ ーズで測定値を開く と 、分析ウィ ンド ウが開いてデータ が表示さ れます。

A プロフ ァ イ

ル名

表示さ れるプロフ ァ イ ルの名前です。

B プロフ ァ イ

ルビュ ー

保存さ れているすべてのプロフ ァ イ ルのプロフ ァ イ ル曲線が表示さ れます。右ク リ ッ ク

し てX軸の単位を変更し ます。
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C 十字線 プロフ ァ イ ルの選択位置を示し ます。選択位置に応じ たスペク ト ルのX値およびY値が画

面の左下隅に表示さ れます。

D タ イ ムラ イ

ン

タ イ ムラ イ ンを使っ て測定値をスク ロールし ます。スペク ト ルペイ ンにタ イ ムラ イ ンの

現在位置のスペク ト ルが表示さ れます。

タ イ ムラ イ ンを選択し た状態で、左右の矢印を使っ て前後の時間のスペク ト ルに移動で

きます。

E スペク ト ル

ペイ ン

タ イ ムラ イ ンで選択し た現在位置のスペク ト ルが表示さ れます。

F 測定、プロ

フ ァ イ ル、

履歴タ ブ

Measure( 測定) 、Profile( プロフ ァ イ ル) 、History( 履歴) タ ブ

l Measure( 測定) タ ブ：タ イ ムシリ ーズ測定に関する情報を表示し ます。

l Profile( プロフ ァ イ ル) タ ブ：プロフ ァ イ ルの作成、編集、適用に使用し ます。

l History( 履歴) タ ブ：データ に適用し たすべての処理および表示変換を表示し ま

す。

G プロフ ァ イ

ルタ イ プタ

ブ

プロフ ァ イ ルタ イ プタ ブを使っ て、お気に入り プロフ ァ イ ルと タ イ ムシリ ーズプロフ ァ

イ ルを切り 替えます。

l Time Series( タ イ ムシリ ーズ ) プロフ ァ イ ル：タ イ ムシリ ーズ測定に固有のプロ

フ ァ イ ルです。単独で再作成し ない限り 、他の分析に再使用するこ と はできませ

ん。

l Favorites( お気に入り ) ：こ れら のプロフ ァ イ ルはすべてのタ イ ムシリ ーズ測定で

共有さ れます。タ イ ムシリ ーズ測定を作成する都度、再使用できます。

H プロフ ァ イ

ル設定

選択し たプロフ ァ イ ルの現在の設定が設定エリ アに表示さ れます。こ のエリ アを使っ て

プロフ ァ イ ルを編集し ます。

I プロフ ァ イ

ルへのアク

ショ ン

編集または作成し たプロフ ァ イ ルをプレビュ ーまたは保存できます。保存し たプロフ ァ

イ ルは、 Favorites( お気に入り ) プロフ ァ イ ルまたは個々のTime Series( タ イ ムシリ ー

ズ ) プロフ ァ イ ルに追加できます。

l Preview( プレビュ ー ) ：プロフ ァ イ ルのプレビュ ーを更新し て、現在の設定でプロ

フ ァ イ ル曲線を表示し ます。

l Save( 保存) ：現在の設定でプロフ ァ イ ルを保存し ます。

タ イ ムシリ ーズ測定の作成

タ イ ムシリ ーズ測定を作成するには、一連の測定値を選択し て時系列で開きます。
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タ グを使用すると 測定値を簡単にフ ィ ルタ リ ングできます。目的のすべての測定値が同じ タ グを持つ場合、そ

のタ グを検索し てすべての測定値を選択するこ と で、タ イ ムシリ ーズ測定を作成できます。ワーク フ ローのTag
( タ グ ) タ イ ルで、ワーク フ ローで収集し た個々の測定値に自動的にタ グが付けら れます。

測定値リ スト のフ ィ ルタ リ ングを行っ た後、1つの測定値を選択し てCtrlキーを押し ながら Aキーを押すと 、すべ

ての測定値が選択さ れます。

ヒ ン ト キーワード に ’tags’を使用するこ と で、タ グに限定し て検索できます。

図 4-1: タ グを使用し た測定値のフ ィ ルタ リ ング

❖ タ イ ムシリ ーズ測定の作成：

1. 一連の測定値を選択し て時系列で表示し ます。

1つの測定値を選択し て、Shiftキーを押し たまま一連の測定値を選択するか、Ctrlキーを押し ながら Aキーを

押すと 、すべての測定値が選択さ れます。

2. 測定値を右ク リ ッ ク し てOpen in Time Series( タ イ ムシリ ーズウィ ンド ウで開く ) を選択し ます。
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タ イ ムシリ ーズ測定が開きます。

タ イ ムシリ ーズデータ の処理

標準的な測定値の場合、タ イ ムシリ ーズデータ 処理によっ てベースラ イ ンの補正、ATR測定値の考慮、スペク ト

ル演算、データ のスムージングなどを実行できます。タ イ ムシリ ーズ測定でデータ 処理を適用すると 、すべて

のスペク ト ルに1度で操作が適用さ れます。たと えば、Auto Baseline Correct( 自動ベースラ イ ン補正) は、分

析に含まれる各スペク ト ルのベースラ イ ンを補正し ます。

Display( 表示) メ ニュ ーのオプショ ンを選択すると 、すべてのスペク ト ルが選択し た表示形式に変換さ れま

す。たと えば、分析にスペク ト ルの測定単位と し て透過率%と 吸光度が混在する場合、Display( 表示) >
Absorbance( 吸光度) を選択すると 、すべての単位が吸光度になり ます。

History( 履歴) タ ブで、過去の操作を表示または削除できます。

すべてのスペク ト ルを 同じ Y軸単位に変換する

Display( 表示) メ ニュ ーのオプショ ンを選択し て、すべてのスペク ト ルを同じ Y軸単位に変換し ます。プロフ ァ

イ ルを適用する前に、すべてのスペク ト ルに同じ 表示単位が使用さ れているこ と を確認し てく ださ い。スペク

ト ルの単位が混在し ていると 、プロフ ァ イ ルに誤っ た値や誤解を与える値が表示さ れる可能性があり ます。

データ 処理を 削除する

データ 処理を削除するには、History( 履歴) タ ブで該当する操作を右ク リ ッ ク し ます。単一またはすべての操

作を削除できます。
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プロ フ ァ イ ルの適用

プロフ ァ イ ルはある期間においてプロッ ト し た測定データ を表し ます。プロフ ァ イ ルを使用し てサンプルの経

時変化を調べたり 、その変化と TGA-IR実験温度などの外部要因と の相関関係を調べたり できます。

プロ フ ァ イ ルタ イ プ

プロフ ァ イ

ルタ イ プ
説明

Reconstruct
( 再構築 )

過去の測定値から タ イ ムシリ ーズ測定を作成し たと きのデフ ォ ルト の表示です。Reconstruct
( 再構築) は、ある期間のスペク ト ルの総数をただ単にプロッ ト し ます。

Correlation
( コ リ レ ー

ショ ン )

Correlation( コ リ レーショ ン ) プロフ ァ イ ルは、各スペク ト ルをリ フ ァ レンススペク ト ルと 比

較し て、QCheck( Qチェ ッ ク ) 分析と 同様にマッ チ率を表示し ます。プロフ ァ イ ル曲線のY軸
はコ リ レーショ ン値を示し 、1は完全一致を表し ます。

Set Correlation Reference( コ リ レーショ ンリ フ ァ レンスの設定) を選択し て、現在表示さ れ

ているスペク ト ルのリ フ ァ レンスを設定し ます。

Area( 面

積 )
Area( 面積) プロフ ァ イ ルのY軸は、ピーク 面積がどのよう に拡大または縮小し ているかを示

し ます。

Peak
( ピーク )

Peak( ピーク ) プロフ ァ イ ルはピーク 高さ の変化を表示し ます。

Area Ratio
( 面積

比)

Area Ratio( 面積比) プロフ ァ イ ルは、2つのピーク の比率の変化を示し ます。こ のプロフ ァ

イ ルを使用し て、2つのピーク の面積を特定し ます。1番目のピーク を分子と し て、2番目の

ピーク を分母と し て比を求めます。

こ のプロフ ァ イ ルの「 Intensity threshold( 強度し きい値) 」 は、計算で使用する最小ピーク 面

積を指し ます。いずれかのピーク 面積がこ の最小値以下の場合、結果は計算値ではなく 、0に
なり ます。こ れは、いずれかのピーク 面積が0に近付く につれて、極度に大きな値になるこ と

を避けら れる点で便利です。

Peak Ratio
( ピーク

比 )

Peak Ratio( ピーク 比) プロフ ァ イ ルは、2つのピーク の比を計算し ます。

Peak Ratio( ピーク 比) プロフ ァ イ ルの「 Intensity Threshold( 強度し きい値) 」 は、最小ピー

ク 高さ を指し ます。いずれかのピーク が最小値以下の場合、プロフ ァ イ ルは比を計算せずに0
をプロッ ト し ます。こ れは、いずれかのピーク 高さ が0に近付く につれて、極度に大きなまた

は小さ な値になるこ と を避けら れる点で便利です。

Chemigram
( ケミ グラ

ム )
Chemigram( ケミ グラ ム ) プロフ ァ イ ルは、特定の領域の未補正エリ アを表示し ます。
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4. ハウツーガイド

プロフ ァ イ

ルタ イ プ
説明

Peak
position
( ピーク 位

置 )

Peak position( ピーク 位置) プロフ ァ イ ルは、特定のピーク がY軸方向にどのよう に連続し て

移動し たかを示し ます。ピーク 位置は波数で表し ます。

こ のプロフ ァ イ ルの「 Intensity threshold( 強度し きい値) 」 は、最小ピーク 高さ を指し ます。

ピーク 高さ がこ の値以下の場合、NaN( 数字ではない ) が返さ れ、曲線に小さ い切れ目がで

きます。プロフ ァ イ ル曲線はこ のポイ ント をスキッ プし て、いずれの側のポイ ント も つなげ

ます。大きな切れ目の場合、プロフ ァ イ ル曲線に目に見える空白ができます。

Peak
Width
( ピーク

幅)

Peak Width( ピーク 幅) プロフ ァ イ ルは、特定のピーク の幅の変化を測定し ます。こ のプロ

フ ァ イ ルのY軸は、ピーク の波数を示し ます。

Height%( 高さ %) は、ピーク の測定箇所を決めます。たと えば、 Height%( 高さ %) を 75%
に設定すると 、ベースラ イ ンから 75%のピーク 高さ で幅を測定し ます。

こ のプロフ ァ イ ルの Intensity Threshold( 強度し きい値) は、最小ピーク 高さ を指し ます。

ピーク 高さ がこ の値以下の場合、プロフ ァ イ ルは幅を計算せずにNaN( 数字ではない ) を返

し ます。プロフ ァ イ ル曲線はこ れら の値をスキッ プし て、いずれの側のポイ ント も つなげま

す。大きな切れ目の場合、プロフ ァ イ ル曲線に目に見える空白ができます。

Quant( 定

量 )

Quant( 定量) プロフ ァ イ ルは、TQ Analyst Quant法を使用し てプロフ ァ イ ル曲線を計算し ま

す。Y軸の値は使用するQNTフ ァ イ ルによっ て異なり ます。

Quantプロフ ァ イ ルを使用するには、 Identify( 分析) > Quant Setup( 定量化設定) に行き、

QNTフ ァ イ ルを選択し ます。その後、Quantプロフ ァ イ ルを作成し ます。

プロ フ ァ イ ルの作成と 使用

プロフ ァ イ ルには、次の2種類があり ます。

l Time Series( タ イ ムシリ ーズ ) プロフ ァ イ ル：タ イ ムシリ ーズ測定に固有のプロフ ァ イ ルです。単独で再

作成し ない限り 、他の分析に再使用するこ と はできません。

l Favorites( お気に入り ) ：こ れら のプロフ ァ イ ルはすべてのタ イ ムシリ ーズ測定で共有さ れます。タ イ ムシ

リ ーズ測定を作成する都度、再使用できます。

❖ プロフ ァ イ ルの作成と 適用

1. Time Series( タ イ ムシリ ーズ ) タ ブまたは Favorites( お気に入り ) タ ブを選択し ます。

2. New( 新規) をク リ ッ ク し ます。

3. プロフ ァ イ ル名を入力し ます。名前は後から いつでも 変更できます。

ヒ ン ト 特にQuant( 定量) プロフ ァ イ ルの場合、後から プロフ ァ イ ル曲線がわかり やすいよう に、わか

り やすい名前を付けるこ と をお勧めし ます。
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4. プロフ ァ イ ルタ イ プを選択し ます。各プロフ ァ イ ルの説明については、"プロフ ァ イ ルタ イ プ "を参照し てく

ださ い。

5. コ ント ロールを使っ て設定を編集し ます。

6. プロフ ァ イ ル曲線の形状を確認するには、Preview( プレビュ ー ) をク リ ッ ク し ます。

7. 完了し たら 、Save( 保存) をク リ ッ ク し ます。

プロフ ァ イ ルはTime Series( タ イ ムシリ ーズ ) タ ブまたはFavorites( お気に入り ) タ ブのリ スト に追加さ れま

す。プロフ ァ イ ル曲線はプロフ ァ イ ルビュ ーに追加さ れます。

プロフ ァ イ ルを削除し て消去するには、Delete( 削除) を選択し ます。

プロフ ァ イ ルの名前、タ イ プ、設定を変更するには、編集を選択し ます。

タ イ ムシリ ーズレ ポート の作成

レポート を印刷または保存し て、分析結果の記録を残すこ と ができます。タ イ ムシリ ーズ測定のレポート には

次の項目が含まれます。各項目は任意です。

l タ イ ト ル：レポート のタ イ ト ルです。

l プロフ ァ イ ル：適用さ れているすべてのプロフ ァ イ ルのイ メ ージが表示さ れます。Report( レポート ) に

は、作成時に使用し ているタ ブに応じ て、Time Series( タ イ ムシリ ーズ ) プロフ ァ イ ルまたはFavorites( お

気に入り ) プロフ ァ イ ルのみが表示さ れます。

l スペク ト ル：Create Report( レポート の作成) ウィ ンド ウに移動し たと きにどのスペク ト ルが表示さ れたか

を示し ます。

l タ イ ムシリ ーズ情報：分析を実施し たユーザー名、分析日時、含まれるスペク ト ル数など分析の詳細を示し

ます。

l 署名ボッ ク ス：署名ボッ ク スを入れると 、署名、日付、その他コ メ ント を記載するスペースが追加さ れま

す。

❖ タ イ ムシリ ーズ測定レポート の作成：

1. Time Series( タ イ ムシリ ーズ測定) タ ブから 、File > Create Report( フ ァ イ ル >レポート の作成) に行きま

す。

2. レポート のタ イ ト ルを入力し て、レポート のフ ォ ーマッ ト を選択し ます。印刷済みレポート も 保存さ れま

す。

3. Options( オプショ ン ) を選択し て、レポート に含める項目をカ スタ ム設定し ます。

4. Create( 作成) を選択し ます。

保存し たレポート は、ダッ シュ ボード に他のレポート と 一緒に表示さ れます。
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保存し たタ イ ムシリ ーズレポート を表示するには、ダッ シュ ボード のReports( レポート ) を表示し ます。

タ イ ムシリ ーズ測定を 管理

過去のタ イ ムシリ ーズ測定を一覧表示し 、管理するには、ダッ シュ ボード のTime Series( タ イ ムシリ ーズ ) を

選択し ます。

過去の分析を一覧表示し たり 、開いて名前を変更、削除できます。More( 詳細) オプショ ンを選択すると 、一

般情報、処理履歴、デジタ ル署名の詳細( あれば) などその他の詳細を表示できます。
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4.4 顕微分光法

こ のセク ショ ンでは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) で FTIR 顕微鏡に使用さ れる

機能について説明し ます。

サンプルの表示 169

測定条件の準備 174

モザイ ク キャ プチャ ー 179

サンプルの分析 183

顕微鏡分析結果のレポート 192

サン プルの表示

ステージを 移動し 、サン プルにフ ォ ーカ スを 合わせる

最も 簡単な方法は、モザイ ク キャ プチャ ーリ スト から おおよその撮影場所を選択し 、撮影前にオート フ ォ ーカ

スを行う オプショ ンを選択するこ と で、サンプルに焦点を合わせるこ と ができます。こ れら のオプショ ンを選

択すると 、セッ ショ ンを開始し たと きに、ステージが自動的に正し い位置に移動し 、サンプルにフ ォ ーカ スが

合っ てモザイ ク がキャ プチャ ーさ れます。

別の場所に移動し 、新し い領域にフ ォ ーカ スを合わせたい場合は、ソ フ ト ウェ アまたはオプショ ンのジョ イ ス

ティ ッ ク のいずれかを使用し てステージを移動し 、サンプルにフ ォ ーカ スを合わせるこ と ができます。

ステージの移動には、OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アまたはオプショ ンのジョ イ スティ ッ ク を使用し ます。ス

テージは絶対に手動では動かさ ないでく ださ い。

ソ フ ト ウェ アを 使う 場合

セッ ショ ンビュ ーで、カ メ ラ ビュ ーを開き、サンプルを確認し ます。

l ステージを水平方向に移動さ せるにはCamera View( カ メ ラ ビュ ー ) を開き、ステージツールを開きます。

サンプル画像の横と 上下の矢印をク リ ッ ク すると 、ステージが移動し ます。移動速度を変更すると 、ク リ ッ

ク するたびにステージが移動する距離を変更できます。
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ラ イ ブビデオ画像の内側をダブルク リ ッ ク すると 、その位置でステージが中央に配置さ れます。

l ステージを垂直方向に移動さ せるには、Camera View( カ メ ラ ビュ ー ) を開き、フ ォ ーカ ス設定を開きま

す。ステージを下に動かすには、左右矢印をク リ ッ ク し ます。
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オート フ ォ ーカ ス

サンプルに自動的にピント を合わせるには、Autofocus( オート フ ォ ーカ ス ) をク リ ッ ク し ます。ソ フ ト ウェ ア

がステージを上下に動かし て、最適なフ ォ ーカ スを探し ます。オート フ ォ ーカ スは、視覚的なコ ント ラ スト が

高い領域で最も 効果的に機能し ます。一部の低コ ント ラ スト のサンプルや複数の焦点面を持つサンプルでは、

オート フ ォ ーカ スがう まく 機能し ない場合があり ます。
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オート フ ォ ーカ スのヒ ント

l 最適に見えるよう に照度を調整する。照明が高すぎたり 低すぎたり すると 、オート フ ォ ーカ スが適切なピン

ト を見つけるための十分なコ ント ラ スト が得ら れない場合があり ます。

l 40 倍の対物レンズを手動フ ォ ーカ スリ ングで使用し ている場合、フ ォ ーカ スリ ングが 0 の位置に設定し て

あるのを確認し ます。フ ォ ーカ スリ ングの位置が正し く ない場合、オート フ ォ ーカ スの妨げになるこ と があ

り ます。

ジョ イ ステ ィ ッ ク の使用

ジョ イ スティ ッ ク でステージを水平 /垂直に動かすこ と ができ、移動速度コ ント ロールで素早く 、または慎重に

移動するこ と ができます。カ メ ラ ビュ ーやオプショ ンのアイ ピースで位置を判断し てく ださ い。

l ステージを水平に移動さ せるには、 ジョ イ スティ ッ ク を前後左右に押すか引く かし ます。

l ステージを上下に動かすには、 ジョ イ スティ ッ ク を時計回り に回転さ せると ステージが上に、反時計回り

に回転さ せると ステージが下に移動し ます。

スピード セレク タ ーで移動速度を変更し ます。

サン プルを 照明で照ら す

ソ フ ト ウェ アまたはオプショ ンのジョ イ スティ ッ ク を使用し て、サンプルに届く 光の量をコ ント ロールできま

す。反射照明コ ント ロールでサンプルの上から の光を設定し 、透過照明コ ント ロールでサンプルの下から の光

を設定し ます。

ソ フ ト ウェ アを 使う 場合

ソ フ ト ウェ アで照明を制御するには、カ メ ラ ビュ ーを開きます。透過または反射のいずれかを選択し 、スラ イ

ダーをド ラ ッ グし て希望の照明設定にし ます。また、実際に値を入力するこ と も できます。
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自動照明

自動照明をク リ ッ ク すると 、ソ フ ト ウェ アが自動的にサンプル照明を最適化し ます。

ジョ イ ステ ィ ッ ク (オプショ ン ) を 使う 場合

オプショ ンのジョ イ スティ ッ ク には、透過照明と 反射照明を設定するための2つの操作ノ ブがあり ます。カ メ ラ

ビュ ーまたはオプショ ンのアイ ピースを使用し て、サンプル照明を確認し ます。ノ ブを回転さ せ、光をコ ント

ロールし ます。

アパーチャ の調節

アパーチャ は、赤外線ビームがサンプルと 相互作用する領域を定義し ます。こ れにより 、赤外線エネルギーが

隣接するサンプル材料ではなく 、関心領域のみに当たるよう になり 、関心領域の端を通過するわずかな回折放

射が検出器に到達し ないよう になり ます。

粒子分析中、ソ フ ト ウェ アはすべての粒子に対し て理想的なアパーチャ のセッ ト を見つけ、サンプル測定中に

そのアパーチャ を使用し ます。

ダッ シュ ボード のAdvanced settings( 詳細設定) エリ アまたはCamera View ( カ メ ラ ビュ ー )で、アパーチャ を手

動で設定し ます。

❖ アパーチャ のサイ ズ、形状、回転を調整するには、

1. Camera View ( カ メ ラ ビュ ー )を開き、Aperture settings( アパーチャ の測定条件) を選択し ます。

2. スラ イ ダーを使用するか、正確な値を入力し て、アパーチャ の高さ 、幅、回転を調整し ます。

注記アパーチャ を視覚化するには、アパーチャ を通過する明るい青色の長方形の光が見えるよう になるまで

照明を調整し ます。
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測定条件の準備

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) には、FTIR 顕微鏡でどのよう にサンプルを見て測

定するかの基本および詳細設定があり ます。

基本設定は頻繁に使用さ れ、実行する分析のタ イ プを決定し ます。詳細設定は頻繁に調整する必要がなく 、ど

のよう に装置のハード ウェ アを構成するか、およびサンプルのスペク ト ルを生成するためにどのよう にデータ

を処理するかに関するも のです。

基本設定

サンプルの位置を FTIR顕微鏡に設定後、New Measurement( 新規測定) ペイ ン内に基本設定があり ます。

図 4-1: 顕微鏡の基本設定

設定 説明

Autofocus before
capture( キャ プ

チャ ー前にオート

フ ォ ーカ スをする )

セッ ショ ンを開始し たら 、自動的にサンプルにフ ォ ーカ スするかを選択し ます。

こ のオプショ ンを選択し ない場合、セッ ショ ンを開始する前にオプショ ンのジョ イ

スティ ッ ク と アイ ピースを使っ て手動でサンプルにフ ォ ーカ スを合わせるか、モザ

イ ク キャ プチャ ー設定を Custom Mosaic( カ スタ ムモザイ ク ) に変更し てく ださ

い。セッ ショ ン開始後、Camera View( カ メ ラ ビュ ー ) を開いて、モザイ ク をキャ

プチャ ーする前に手動でサンプルにフ ォ ーカ スを合わせます。

Session name( セッ

ショ ン名)

セッ ショ ンデータ の名前。名前は保存し たデータ に使用さ れ、も し Security Suite
( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト ウェ アがイ ンスト ールさ れているなら 監査証跡で

使用さ れます。規定名は、セッ ショ ンが開始さ れたの日付と 時間です。

Final format( 出力

フ ォ ーマッ ト )
収集さ れたデータ に使用さ れる単位を決定し ます。Display( 表示) メ ニュ ーでコ レ

ク ショ ンし た後、データ を別のY軸単位に変換できます。

Sample scans( サン

プルスキャ ン )
各サンプルポイ ント で収集さ れたスキャ ン数です。スキャ ン数が少ないと 、データ

コ レク ショ ンは速く なるが、データ のノ イ ズが多く なる可能性があり ます。

表 4-1:顕微鏡の基本設定
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設定 説明

Mosaic capture( モ

ザイ ク をキャ プ

チャ ー )

セッ ショ ンを開始し たと き、モザイ ク タ イ プを自動的にキャ プチャ ーするか特定し

ます。

モザイ ク をキャ プチャ ーせずにセッ ショ ンを開始するには、<No Mosaic( モザイ ク

なし ) >を選択し ます。

極端に大きなモザイ ク は、保存するためにハード ディ スク の容量を必要と し 、収集

に時間がかかり ます。ディ スク 容量と 測定時間を節約するために、分析に必要なサ

ンプル部分のモザイ ク のみをキャ プチャ ーし ます。

Camera profile( カ

メ ラ プロフ ァ イ ル)

分析するサンプルタ イ プに合っ た最適のカ メ ラ プロフ ァ イ ルを選択し ます。カ メ ラ

プロフ ァ イ ルは明るさ 、コ ント ラ スト 、ホワイ ト バラ ンスなどを設定し 、サンプル

の最適なイ メ ージを提供し ます。

多く のサンプルは、反射率の高いバッ ク グラ ウンド の上に準備さ れますが、それ自

身は反射率が高く はあり ません。サンプル表面と 対象エリ アに合っ た最適なオプ

ショ ンを選択するよう にし てく ださ い。

l High Reflective( 高反射率) ： サンプルは、通常、光源( 近く の照明や太陽光

など ) に当たると 、目に見える反射を起こ し ます。こ れら のサンプルにはガラ

ススラ イ ド 、光沢紙、よ く 磨かれた金属などが含まれます。

l Matte( マッ ト ) ：非常に暗い色のプラ スチッ ク 、ゴム、段ボール、紙、布な

ど、表面が粗く 、目に見える反射が少ない暗い色の材料には、こ のオプショ ン

を選択し ます。

l Diffuse( 拡散) ：反射率が中程度または低く 、色が薄い材料には、こ のオプ

ショ ンを選択し ます。淡色のプラ スチッ ク 、光沢のない紙、医薬品の錠剤など

のサンプルには、「 Diffuse( 拡散) 」 を使用し ます。

適切なカ メ ラ プロフ ァ イ ルを見つける

カ メ ラ プロフ ァ イ ル設定がサンプル材料に適し ているかを確認するには、サンプル

イ メ ージにフ ォ ーカ スを合わせ、自動または手動コ ント ロールで照明を調整し ま

す。

照明数は、15～70 の間にし てく ださ い。

l 15 未満だと 、カ メ ラ 設定は高反射率プロフ ァ イ ルに調整する必要があり ます。

l 70 を超える数値の場合、カ メ ラ プロフ ァ イ ルは拡散またはマッ ト に調整する必

要があり ます。

Tag( タ グ )
セッ ショ ンにTag( タ グ )を追加し ます。タ グは、保存し たセッ ショ ンを後で検索し

たり 、フ ィ ルタ リ ングし たり するのに便利です。

Resolution( 分解

能)

写真やビデオの分解能と 同様に、分解能が高いほど、スペク ト ルデータ の詳細が細

かく なり ます。例えば、分解能が高いと 2つの非常に近いピーク が区別さ れます

が、分解能が低いと それら が組み合わさ れる可能性があり ます。

値が小さ いほど、より 優れた分解能をも たら し ますが、測定に時間がかかり ます。
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設定 説明

Profile( プロフ ァ イ

ル)

エリ ア、ラ イ ンやポイ ント のセッ ト を測定し た後、化学的データ を表示するために

使用するデフ ォ ルト のプロフ ァ イ ルです。データ を測定後に、プロフ ァ イ ルは変更

できます。各プロフ ァ イ ルについての詳細は、Apply Profiles( プロフ ァ イ ルの適

用) を参照し てく ださ い。

Analyze using( 使用

し て分析)

サンプル測定に使用さ れる手法です。選択し た技法によっ て、セッ ショ ン中に使用

できる設定が決まり ます。

l Reflection( レフ レク ショ ン )

l Transmission( 透過)

l ATR

Analyze particles
( 粒子分析)

粒子分析を行う か選択し ます。選択し た場合、Session( セッ ショ ン ) ビュ ーで

Particle analysis( 粒子分析) ツールが使用できます。こ のオプショ ンはセッ ショ ン

を開始する前に選択する必要があり ます。

Enable Polarizer
acquistion( 偏光板獲

得を 有効にする )

データ コ レ ク ショ ン中に、偏光板および分析器を 使用するかどう かを 選択し ます。セッ

ショ ン中に偏光板を 有効にするこ と も 可能です。

Step size( ステッ プ

サイ ズ )

ステージがサンプルポイ ント 間を移動する距離で、単位はマイ ク ロメ ート ルです。

ステッ プサイ ズを小さ く すると 、エリ ア内のより 多く のポイ ント でサンプルを測定

できますが、測定に時間がかかり 、保存するスペースも 必要です。

Aperture height and
width( アパーチャ ー

の高さ と 幅 )

アパーチャ は、サンプルの不要な部分を測定から 除外し 、不要な光が検出器に到達

するのを防ぐ ために使用さ れます。

アパチャ は、測定中に赤外線ビームが通過する長方形の窓のよう なも のだと 想像し

てく ださ い。

カ メ ラ ビュ ーでも アパチャ の高さ 、幅および回転角度を設定できます。

バッ ク グラ ウン ド と 詳細設定

バッ ク グラ ウンド と 詳細設定エリ アは、データ の収集と 処理方法について追加のオプショ ンが用意さ れていま

す。
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設定 説明

Use the fixed
reference location
on the RaptIR
sample holder
(RaptIRサンプルホ

ルダーにある固定

参照位置の使用 )

RaptIRサンプルホルダーには、透過分析および反射分析のための基準点が内蔵さ れていま

す。こ のオプショ ンを 選択し て、最初のモザイ ク を キャ プチャ ーし た後、ステージを 自動的

に参照位置に移動さ せます。こ のオプショ ンは、モザイ ク キャ プチャ ーリ スト のカ スタ ムモ

ザイ ク を 選択し ている と 、利用でき ません。

Match sample
scans(サンプルの

スキャ ン回数と

合わせる )

選択し た場合、バッ ク グラ ウンド 測定に使用するスキャ ン回数は、サンプルに使用す

るスキャ ン回数と 同じ になり ます。

Set background
scans(バッ ク グラ

ウンド スキャ ン

の設定)

選択すると 、バッ ク グラ ウンド のスキャ ン回数を変更するこ と ができます。

Measure
background before
each region(各領域

測定前にバッ ク グ

ラ ウン ド を 測定 )

選択すると 、ソ フ ト ウェ アは、サンプルの各新規領域の前に、新し いバッ ク グラ ウン ド を 測

定し ます。例えば、サンプル測定に 3つのエリ ア領域がある場合、こ のオプショ ンを 選択す

ると 、ソ フ ト ウェ アは各エリ ア前に新規のバッ ク グラ ウン ド を 収集し ます。同じ 測定条件を

使用する一連のポイ ン ト は、ひと つの領域と し てみなさ れるこ と に注意し てく ださ い。

表 4-2:顕微鏡のバッ ク グラ ウンド 設定
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設定 説明

Measure
background once for
entire sample(サン

プル全体のバッ ク

グラ ウン ド を 一度

測定 )

こ のオプショ ンを 選択すると 、測定条件が変更さ れたと き のみに、新規のバッ ク グラ ウン ド

を 収集し ます。例えば、こ のオプショ ンを 選択し た場合、1回のサンプルコ レ ク ショ ンで 3つ
のエリ アを 測定し 、それら がすべて同じ 測定条件を 使用する場合、ひと つの背景のみが収集

さ れます。

詳細設定を以下に示し ます：

設定 説明

Zero fill( ゼロフ ィ リ ング )

収集さ れたデータ ポイ ント 間でデータ ポイ ント を補間し ます。こ れは、

データ の実際の分解能を高めるこ と はあり ませんが、シャ ープな外形を滑

ら かにし 、スペク ト ル線の形状を改善するこ と ができます。

サンプルスペク ト ルと バッ ク グラ ウンド スペク ト ルは、同じ ゼロフ ィ リ ン

グ設定で収集し てく ださ い。

オプショ ン

l None( なし ) ：ゼロフ ィ リ ングは行われません。

l 1：1つのデータ ポイ ント が収集さ れた各データ ポイ ント 間に追加さ れ

ます

l 2：3つのデータ ポイ ント が収集さ れた各データ ポイ ント 間に追加さ れ

ます

Optical velocity( ミ ラ ー速

度) ( cm/sec)

干渉計のミ ラ ー速度を 測定し ま す。初期値は、使用し ている 検出器のタ イ 

プ によ っ て決定さ れ、特定のスペク ト ロ メ ータ ーでのみ変更可能です。

Gain( ゲイ ン )
検出信号の増幅率を設定し ます。ゲイ ンを高く すると 信号が大き く なり ま

すが、ノ イ ズも 増えます。最適なゲイ ンは、実験によっ て異なり ます。

Apodization( アポダイ ゼー

ショ ン )

アポダイ ゼーショ ンと は、イ ンタ ーフ ェ ログラ ムが無限のデータ セッ ト で

はないために発生する可能性のある ピーク サイ ド ローブを低減または削除

するために、シングルビームデータ に適用さ れる数学関数を指し ます。

強力なアポダイ ゼーショ ン関数は、ノ イ ズをさ ら に低減し ますが、データ

分解能を低下さ せ、ピーク を拡大さ せる可能性も あり ます。

各オプショ ンの説明については、"アポダイ ゼーショ ン関数"を参照し てく だ

さ い。

表 4-3:顕微鏡の詳細測定条件
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設定 説明

Beamsplitter( ビームスプ

リ ッ タ )

装置に複数のビームスプリ ッ タ がイ ンスト ールさ れている場合は、こ こ で

そのう ちの1つを選択するこ と ができます。ABXがスペク ト ロメ ータ ーにイ

ンスト ールさ れていると きは、ABXを最初に構成し 、こ こ で使用するビー

ムスプリ ッ タ ーを選択し ます。

Sample spacing( サンプル

間隔)

サンプル間隔と は、イ ンタ ーフ ェ ログラ ムのサンプル頻度を意味し ます。

サンプル間隔を低く 設定すると 、より 広い周波数範囲を測定できます。サ

ンプル間隔を高く 設定すると 、ミ ラ ーが高速で移動し て赤外線測定が追い

つかないよう な、非常に高速な光速で測定する場合に便利です。

l 0.5： IR 信号は、ゼロク ロス毎と レーザー信号波のト ッ プと ボト ムで測

定さ れます。こ の設定により 、より 広いデータ 範囲が可能になり ま

す。

l 1： IR 信号は、レーザー波長のゼロク ロスごと に測定さ れます。7899波
長を超える範囲を拡張する場合に使用し ます。

l 2： IR 信号は、1つおきのゼロク ロスで測定さ れます。こ れは非常に速

い光速を使用する場合に有効ですが、最大測定範囲は7900以下でなけ

ればなり ません。

Mapping speed( マッ ピング

速度)
ほと んどの用途では高速が良いですが、データ の品質を向上さ せる必要が

ある場合はNormal( ノ ーマル) を試し てく ださ い。

Detector( 検出器 ) 現在イ ンスールさ れている顕微鏡検出器を 表示し ます。

Range Limits( 領域範囲) 収集さ れたスペク ト ルに含まれる周波数領域範囲を波数で設定し ます。

Prompt for session name
( セッ ショ ン名の入力)

選択し た場合、新し いセッ ショ ンを開始するたびに、新し いセッ ショ ン名

を入力するためのプロンプト が表示さ れます。

Atmospheric suppression
( 大気補正)

収集し たスペク ト ルに対する水蒸気と 二酸化炭素の影響を抑制し ます。

一般に、現在のバッ ク グラ ウンド スペク ト ルを使用し て大気条件を制御す

るこ と をお勧めし ます。バッ ク グラ ウンド を頻繁に測定する場合や大気条

件の変化が遅い場合は、こ の機能を使用する必要はあり ません。

こ の機能は、バッ ク グラ ウンド を頻繁に測定し ない場合や大気条件が急速

に変化する場合にのみ使用し てく ださ い。

モザイ ク キャ プチャ ー

モザイ ク と は、サンプル表面の視覚的イ メ ージです。こ のカ メ ラ は小さ な高解像度の画像をいく つも キャ プ

チャ ーし 、それら をつなぎ合わせて一つのモザイ ク を作り 、分析に使えるサンプル表面の大きなイ メ ージを得

るこ と ができます。モザイ ク は分析のための作業スペースと し て機能し 、関心領域を探索し たり 、 IR データ コ

レク ショ ンのための領域やポイ ント を指定し たり するこ と ができます。
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一般に、サンプルを分析する場合、4 倍や 10 倍の対物レンズで低倍率のモザイ ク イ メ ージを収集し 、必要に応

じ て設定を調整し た後、15 倍や 30 倍の対物レンズでより 小さ な領域の高倍率のモザイ ク イ メ ージをキャ プ

チャ ーし ます。モザイ ク をキャ プチャ ーし たら 、領域を描画し たり 、粒子を選択し たり し て、データ の計測を

開始し ます。

モザイ ク のキャ プチャ ーは、セッ ショ ン開始時に自動的に行う か、Session( セッ ショ ン ) ビュ ーから 手動で行

う こ と ができます。

モザイ ク のタ イ プ

モザイ ク には次の 2 種類があり ます。

l 低倍率( 4xまたは 10x) 低倍率モザイ ク をキャ プチャ ーするこ と によっ て、分析をはじ めます。こ れは、サ

ンプル表面のより 大きな概要を把握するこ と ができます。

l 高倍率( 15xまたは 30x) 必要な場合、より 小さ いエリ アの高倍率モザイ ク をキャ プチャ ーし ます。高倍率

モザイ ク は質の良い画像を提供し ますが、収集するのに長い時間がかかり ます。

自動およ び手動キャ プチャ ー

セッ ショ ンが始まっ た時に、自動的にモザイ ク をキャ プチャ ーするこ と も 、最初に測定条件を調整し てから 手

動でモザイ ク をキャ プチャ ーするこ と も できます。

低倍率モザイ ク

❖ モザイ ク を自動的にキャ プチャ ーする

1. Dashboard( ダッ シュ ボード ) の、Mosaic Capture( キャ プチャ ーモザイ ク ) リ スト から オプショ ンを選択

し ます。も し 「 Custom Mosaic( カ スタ ムキャ プチャ ー ) 」 以外のオプショ ンを選ぶと 、セッ ショ ンをはじ

めた時に、ソ フ ト ウェ アはモザイ ク を自動的にキャ プチャ ーし ます。

2. 通常、セッ ショ ンを始める前にAutofocus before capture( キャ プチャ ー前にオート フ ォ ーカ スをする ) を選

択し ます。こ のオプショ ンを選択すると 、ソ フ ト ウェ アは自動的にサンプルにフ ォ ーカ スを合わせ、最適な

モザイ ク が得ら れるよう に照明を最適化し ます。

3. Start Session( セッ ショ ン開始) を選択し ます。セッ ショ ンが始まり 、ソ フ ト ウェ アはモザイ ク を自動的に

キャ プチャ ーし ます。

❖ モザイ ク を手動でキャ プチャ ーする

1. セッ ショ ンを始めていない場合、ダッ シュ ボード でMosaic capture( モザイ ク キャ プチャ ー ) リ スト から

Custom Mosaic( カ スタ ムモザイ ク ) を選択し ます。次にStart Session( セッ ショ ン開始) をク リ ッ ク し ま

す。

2. Session( セッ ショ ン ) ビュ ーで、Camera View ( カ メ ラ ビュ ー )を使っ て、ステージを任意の位置に移動し

ます。

3. 低倍率の対物レンズが選択さ れているのを確かめてく ださ い。

4. Capture Mosaic( モザイ ク キャ プチャ ー ) をク リ ッ ク し ます。
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5. 低倍率モザイ ク を追加するには、Capture Mosaic( モザイ ク キャ プチャ ー ) ツールが低倍率対物レンズを表

示し ているのを確かめてく ださ い。

a. Mosaic( モザイ ク ) ツールを選択し 、キャ プチャ ーするエリ アを描画し ます。

b. Capture Mosaic( モザイ ク キャ プチャ ー ) をク リ ッ ク し ます。

高倍率モザイ ク

高倍率モザイ ク をキャ プチャ ーできる前に、低倍率モザイ ク をキャ プチャ ーし なければなり ません。

❖ 高倍率のモザイ ク をキャ プチャ ーする

1. Session( セッ ショ ン ) ビュ ーで、フ ローティ ングツールバーから Mosaic( モザイ ク ) ツールを選択し ま

す。

2. 低倍率モザイ ク で、ク リ ッ ク と ド ラ ッ グをし て矩形を描画し ます。こ れが、高倍率モザイ ク をキャ プチャ ー

するエリ アです。

3. まだ選択さ れていない場合、Change Objective( 対物レンズの変更) をク リ ッ ク し て、高倍率オプショ ン

( 通常 15x) を選択し ます。

4. Capture Mosaic( モザイ ク キャ プチャ ー ) を選択し ます。

高倍率モザイ ク は、その前のモザイ ク の上に描画さ れ、Results( 結果) パネルのMosaic( モザイ ク ) タ ブにサ

ムネイ ル画像を追加し ます。

Snapshots( スナッ プシ ョ ッ ト )

スナッ プショ ッ ト と は、Camera View ( カ メ ラ ビュ ー )から 見たサンプル表面の1枚の画像のこ と です。

❖ スナッ プショ ッ ト のキャ プチャ ー

1. Session( セッ ショ ン ) ビュ ーで、Camera View ( カ メ ラ ビュ ー )を開きます。

2. Snapshot( スナッ プショ ッ ト ) ツールをク リ ッ ク し ます。スナッ プショ ッ ト がMosaics( モザイ ク ) タ ブに

追加さ れます。

モザイ ク の探索

Navigation( ナビゲーショ ン ) ツールを使っ て、モザイ ク の様々なエリ アを見たり 、拡大・ 縮小できます。
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モザイ ク スカ イ ビ ュ ー

Sky( スカ イ ) ビュ ーは、モザイ ク のハイ レベルイ メ ージを表示し ます。拡大し てモザイ ク を表示し たと き、

Sky( スカ イ ) ビュ ーはサンプル表面のどこ を見ているか表示し ます。

Sky( スカ イ ) ビュ ーを使用し て、モザイ ク をナビゲート するこ と も できます。Sky( スカ イ ) ビュ ーのエリ ア

をク リ ッ ク すると 、その場所に移動し ます。拡大・ 縮小するフ ォ ーカ スし た領域の境界をク リ ッ ク し てド ラ ッ

グし ます。

ナビ ゲーショ ン ツ ール

l 拡大・ 縮小

o マウスのスク ロールウィ ールを使っ て、モザイ ク を拡大・ 縮小し ます。

o 少し 拡大し たら 、モザイ ク のSky( スカ イ ) ビュ ーで拡大するこ と ができます。Sky( スカ イ ) ビュ ーの

フ ォ ーカ スし た領域の境界をク リ ッ ク ・ ド ラ ッ グし て拡大・ 縮小し ます。

l モザイ ク の他のエリ アを表示するには、Pan( パン ) ツールを選択し ます。Pan( パン ) ツールを選択し た

あと 、ク リ ッ ク ・ ド ラ ッ グでモザイ ク 画像を移動し ます。
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サン プルの分析

バッ ク グラ ウン ド スペク ト ルの測定

サンプルデータ を収集する前に、バッ ク グラ ウンド を測定する必要があり ます。バッ ク グラ ウンド はサンプル

がない状態での装置のサンプリ ング条件を測定し たも のです。バッ ク グラ ウンド と サンプルを測定し た後、最

終サンプルスペク ト ルを作成するために、サンプルデータ はバッ ク グラ ウンド 測定に対し て比率化さ れます。

使用する最良の位置または材料は、サンプルタ イ プや適用に応じ て変化し ます。下記の表は、バッ ク グラ ウン

ド 収集のためのいく つかの提案です。

サンプルタ イ プと 適用 バッ ク グラ ウンド の提案

透過光、空気中に浮遊するサ

ンプル
空気

透過光、皿に乗っ ている塩の

サンプル
サンプル材料がない塩の乗っ ている皿のレリ ア

透過光、圧縮セル内のサンプ

ル

同じ 圧縮セル内のKBr( または他のハロゲン化物塩) の結晶がサンプルに

隣接し ている状態

鏡面反射 鏡または磨かれた金属

拡散反射 粉砕し たKBr、炭化ケイ 素の紙など、粗く 、赤外線を吸収し ないも の

反射-吸収 鏡または磨かれた金属、サンプル材料がないサンプルサポート のエリ ア

ATR 空気

❖ バッ ク グラ ウンド スペク ト ルの測定

1. セッ ショ ンを開始し て、低倍率モザイ ク をキャ プチャ ーし ます。

2. フ ローティ ングツールバーから 、Background( バッ ク グラ ウンド ) ツールを選択し ます。

3. バッ ク グラ ウンド を測定し たい位置でモザイ ク をク リ ッ ク し ます。スペク ト ラ ペイ ンにラ イ ブのシングル

ビームスペク ト ルが表示さ れます。バッ ク グラ ウンド ポイ ント を移動するには、モザイ ク を再びク リ ッ ク し

ます。

4. バッ ク グラ ウンド のシングルビームスペク ト ルに満足し たら 、Accept Background( バッ ク グラ ウンド の受

け入れ) をク リ ッ ク し ます。

5. Measure Background( バッ ク グラ ウンド の測定) をク リ ッ ク し ます。バッ ク グラ ウンド スペク ト ルが収集さ
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れます。完了すると 、スペク ト ルのBackground( バッ ク グラ ウンド ) タ ブに追加さ れます。

バッ ク グラ ウンド 測定が完了し たら 、エリ ア、ラ イ ン、ポイ ント を配置し て、サンプルを測定できます。

一定期間、複数のエリ アを測定する場合は、定期的にバッ ク グラ ウンド 測定を置き換えてく ださ い。一般的に

は、サンプルを測定する前に、常に最新のバッ ク グラ ウンド の測定値を取得し ておく 必要があり ます。

Analyze particles( 粒子分析 )

Particle analysis tool( 粒子分析ツール) を使っ て、粒子の位置確認、特性評価、識別を行います。

❖ 粒子分析を行う には :

1. サンプルを準備する

2. ダッ シュ ボード から 、Analyze particles( 粒子分析) を選択し ます。

3. "モザイ ク キャ プチャ ー "

4. Session( セッ ショ ン ) ビュ ーでモザイ ク をレビュ ーし 、フ ォ ーカ スやイ ルミ ネーショ ンに必要な変更を加

えます。必要に応じ て、高倍率のモザイ ク をキャ プチャ ーし てく ださ い。

5. "バッ ク グラ ウンド スペク ト ルの測定".

6. Analyze particles( 粒子分析)
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a. Particle Analysis( 粒子分析) ツールを選択し 、ク リ ッ ク ＆ド ラ ッ グし てモザイ ク 上に矩形を描きます。

こ れが関心領域で、ソ フ ト ウェ アが粒子を検出する場所です。領域を描画すると 、Particle Analysis( 粒

子分析) ウィ ンド ウが開きます。

b. オプショ ンと 選択ツールを使用し て、選択範囲を絞り 込みます。設定更新後にRecalculate( 再計算) を

選択し 、粒子を更新し ます。Partical analysis tools( 粒子分析ツール) や設定の詳細については、

OMNIC Paradigmガイ ド と チュ ート リ アルを参照し てく ださ い。

c. 選択内容が決定し たら 、Accept( 採用) をク リ ッ ク し ます。こ れで選択設定は保存さ れますが、データ

の測定はまだ行われません。

d. Sample( サンプル) をク リ ッ ク し ます。

エリ ア、ポイ ン ト と ラ イ ン の分析

分析するエリ アを 1つ以上指定し 、サンプル表面の化学イ メ ージを作成し ます。またラ イ ンツールおよびポイ ン

ト ツールを使用し て、ラ イ ンまたは個々のポイ ント を測定できます。エリ ア、ラ イ ン、ポイ ント を一緒に測定

するこ と ができます。

エリ ア、ラ イ ン と ポイ ン ト の測定

エリ ア、ラ イ ン、ポイ ント を測定するには、まずモザイ ク をキャ プチャ ーし 、バッ ク グラ ウンド を測定する必

要があり ます。

❖ エリ ア、ポイ ント と ラ イ ンの分析

1. "モザイ ク キャ プチャ ー "

2. "バッ ク グラ ウンド スペク ト ルの測定".
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3. 分析するエリ ア、ラ イ ン、ポイ ント を指定し ます。ひと つの分析に、複数のエリ ア、ラ イ ンやポイ ント を追

加するこ と ができます。

分析するには : こ のツールを 選択し て 次の手順に従っ てく ださ い。

エリ ア

1. Area ( エリ ア )ツールを選択し ます。

2. モザイ ク 上でク リ ッ ク ＆ド ラ ッ グし て領域を描画し ま

す。

ラ イ ン

1. Line ( ラ イ ン )ツールを選択し ます。

2.ク リ ッ ク ＆ド ラ ッ グし てラ イ ンを引きます。

ポイ ン ト

1. Point ( ポイ ント )ツールを選択し ます。

2.ク リ ッ ク し て点を追加し ます。

Cursor tool( カ ーソ ルツール) で、エリ ア、ポイ ント 、ラ イ ンを選択・ 削除し ます。

4. エリ アと ポイ ント の追加が完了し たら 、Sample( サンプル) をク リ ッ ク し ます。

測定が完了し たら 、新し いタ ブで結果を表示し ます。

偏光板の使用

偏光板オプショ ンがついている顕微鏡は、可視光用と 赤外光用の偏光板を別々に搭載し ています。

顕微鏡には各光源に対し て、偏光板と 分析器と 呼ばれる 2 つの偏光フ ィ ルタ ーが付属さ れています。

l 偏光板：光源と サンプルの間に設置さ れています

l 分析器：サンプルと カ メ ラ またはアイ ピースと 検出器の間に設置さ れています

偏光板を使う と きは、平面偏光は偏光板のみ、交差偏光は偏光板と 分析器を挿入できます。偏光板と 分析器は

一緒にまたは別々に回転さ せるこ と ができます。

偏光板と 分析器を 使う

偏光板を使う と きは、サンプルをカ メ ラ ビュ ーで表示するこ と から 始めます。こ こ では、偏光板設定をプレ

ビュ ーでき、可視光偏光板と 分析器を調節できます。

カ メ ラ ビュ ーでサンプルをプレビュ ーすると 、サンプル測定中にし よう する最適の設定を適用できます。
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❖ 偏光板と 分析器をカ メ ラ ビュ ーで使用する

1. ダッ シュ ボード から 、Enable Polarizer acquistion( 偏光板獲得を有効にする ) を選択し ます。

こ のオプショ ンを選択すると 、偏光板を使っ て領域を測定し ます。測定条件を変更し ない場合、デフ ォ ルト

の偏光板と 分析器測定条件が使用さ れます。セッ ショ ンの間、変更が必要な時は、データ を収集する前に偏

光板を有効にし たり 無効にし たり できます。

2. 透過型または反射型の分析タ イ プを使用し て、通常通り に顕微鏡セッ ショ ンを開始し ます。ATR分析タ イ プ

を使用し ていると きは、偏光板は使用できません。

3. 顕微鏡設定ビュ ーで、カ メ ラ ビュ ーを開き、偏光板タ ブに行きます。

図 4-1: カ メ ラ ビュ ーの偏光板タ ブ

4. 可視光偏光板を使用すると きは、Visual( ビジュ アル) を選択し ます。 IR 偏光板を使用すると きは、

Spectral/IR (スペク ト ル /IR)を選択し ます。

l カ メ ラ ビュ ーのサンプルイ メ ージを見て、可視光偏光板の測定条件を調整し ます。

l IR 偏光板測定条件をプレビュ ーするには、ラ イ ブスペク ト ラ ムビュ ーをオンにし て、スペク ト ラ ムを表

示し ます。

設定 説明

Visual(目視) 選択すると 、ビジュ アル偏光板を有効にし ます。

Spectral/IR(スペ

ク ト ル /IR)
選択すると 、 IR 偏光板を有効にし ます。

Link dials(リ ンク

ダイ ヤル)
選択すると 、偏光板と 分析器を同じ 割合で回転し ます。2 つのう ちひと つの角度を変

更すると 、も う 片方も 変更し ます。

Polarizer angle(偏
光板の角)

偏光板の角度を設定し ます。

Analyzer angle(分
析器の角)

分析器の角度を設定し ます。

表 4-1:カ メ ラ ビュ ーの偏光板測定条件
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設定 説明

No analyzer(分析

器なし )
選択すると 、分析器はビームパスから 外さ れ、偏光板のみ使用さ れます。("Plane-
polarized light"( 「 平面偏光」 ) )

偏光板で IRデータ を 収集

サンプルを偏光板を有効にし て測定すると き、測定方法は 2 つあり ます。

l 偏光板( および分析器) を 1 つの固定し た角度で、全領域を測定し ます。

l 測定中自動的に分析器を回転さ せて、5 度回転ごと など、指定し た間隔でデータ を収集し ます。

図 4-2: 偏光板設定オプショ ン

❖ 偏光板と 分析器でデータ を収集

1. 顕微鏡設定ビュ ーで、ツールバーの偏光板設定をク リ ッ ク し 、偏光板測定条件を表示し ます。

2. Enable Polarizer acquisition(偏光板獲得を有効にする )を選択し ます。

3. 偏光板測定条件を編集し 、レビュ ーし ます。

l 1 つの固定角度を使用すると きは、ステッ プ # を 1 に設定し ます。分析器のの開始位置のみが使用さ れ

ます。

l 段階的にコ レク ショ ンする場合．．．

a. 偏光板の角度を設定し ます。

b. 分析器の開始および終了角度を設定し ます。

c. # of steps(ステッ プ #)またはDegrees/step(角度 /ステッ プ )のどちら かを設定し ます。

5. ひと つ以上の領域を定義し 、通常通り サンプルを測定し ます。

バッ ク グラ ウンド ポイ ント が、サンプルに対応するよう に各分析器の角度で自動的に測定さ れます。サンプル

コ レク ショ ン中に、各ポイ ント をあら ゆる角度で測定し ます。

表 2:偏光板獲得測定条件
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設定 説明

Enable Polarizer acquisition(偏光板

獲得を有効にする )
データ コ レク ショ ンで、偏光板( およびオプショ ンで分析器) を使

用するかどう かを選択し ます。

Starting position(開始位置)

Polarizer (偏光

板)
偏光板の固定角度

Analyzer(分析器)
分析器の開始角度。ステッ プ # を 0 に設定し た場合、こ の角度のみ

使用さ れます。

No Analyzer(分析器なし )
選択すると 、分析器をビームパスから 外し て、偏光板のみを使用し

ます。

Ending position(終了位置)

Analyzer(分析器) 分析器の終了角度。

Degrees/step(角度 /ステッ プ )
角度 /ステッ プまたはステッ プ # を入力し てく ださ い。その他の数値

は自動的に計算さ れます。

# of steps(ステッ プ #)
角度 /ステッ プまたはステッ プ # を入力し てく ださ い。その他の数値

は自動的に計算さ れます。

偏光板データ の探索

偏光板でデータ をコ レク ショ ンし た後、結果は分析タ ブに表示さ れます。偏光板で収集さ れたデータ を見るに

は、角度スラ イ ダーでコ レク ショ ンに使用し た各角度のプロフ ァ イ ルイ メ ージを表示するこ と ができます。

プロ フ ァ イ ルの適用

Profile( プロフ ァ イ ル) 設定は、化学的イ メ ージを作成するために選択し た領域またはポイ ント を含む測定値の

各スペク ト ルに適用さ れる数学的アルゴリ ズムを定義し ます。アルゴリ ズムは各スペク ト ルを数値に変換し 、

化学的イ メ ージをカ ラ ーで表現し ます。

プロ フ ァ イ ルを 適用する には

セッ ショ ンを始める前に、デフ ォ ルト プロフ ァ イ ルを選択し 、データ 測定後にプロフ ァ イ ルを素早く 変更する

こ と ができます。

l セッ ショ ンをはじ める前に、Dashboard( ダッ シュ ボード ) にある Profile( プロフ ァ イ ル) リ スト から プロ

フ ァ イ ルを選択し ます。こ れは、エリ ア、ラ イ ンまたはポイ ント の測定後に初めて表示さ れるプロフ ァ イ ル
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です。

l エリ ア、ラ イ ンまたはポイ ント を測定後、Profiles( プロフ ァ イ ル) タ ブを選択し 、Profile type( プロフ ァ イ

ルタ イ プ ) リ スト から オプショ ンを選択し ます。Update( アッ プデート ) をク リ ッ ク し て、変更を適用し

ます。

利用可能なプロフ ァ イ ルタ イ プを下記に示し ます。

プロフ ァ イ ル 説明

Correlation( コ リ レ ー

ショ ン )

Correlation( コ リ レーショ ン ) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージと 選択し たコ リ

レーショ ンスペク ト ルの各サンプルポイ ント 間のコ リ レーショ ンを表示し ま

す。

プロフ ァ イ ルの強度スケールの各色は、コ リ レーショ ンスペク ト ルと のコ リ

レーショ ンの度合いを表し ています。

Area( エリ ア )

Peak Area( ピーク 面積) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージの各サンプルポイ ン

ト における特定のピーク の補正エリ アを表示し ます。化学的イ メ ージの色は、

各サンプルポイ ント の特定ピーク の相対的な面積を表し ます。強度値が高いほ

ど ( プロフ ァ イ ル強度スケールのト ッ プに近いほど ) 、より 大きなピーク エリ

アを示し ます。

Peak( ピーク )

Peak ( ピーク ) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージの各サンプルポイ ント におけ

る特定のピーク の補正さ れた高さ を表示し ます。化学的イ メ ージの色は、各サ

ンプルポイ ント の特定ピーク の相対的強度を表し ます。強度値が高いほど ( プ

ロフ ァ イ ル強度スケールのト ッ プに近いほど ) 、より 大きなピーク を示し ま

す。

Area Ratio( 面積比 )

Peak Area( ピーク 面積) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージの各サンプルポイ ン

ト における 2 つの特定の補正面積比を表示し ます。2 つのピーク の比率を使用す

ると 、次のこ と が分かり ます：

l サンプル材料の変化( 他のピーク が減少する一方、増加するピーク も ある )

l 2 つのサンプルコ ンポーネント の変化

l 別のピーク に対し て正規化さ れたピーク エリ アの変化により 、物理的な変化

( フ ォ ーカ スなど ) がピーク エリ アの測定値の変化の原因と なっ ていないこ

と を確認する

l グラ フ ェ ンなどのレイ ヤーになっ たサンプルに存在するレイ ヤー数や材料の

品質に関する情報

化学的イ メ ージの色は、特定ピーク の相対的な面積を表し ます。強度値が高い

ほど ( プロフ ァ イ ル強度スケールのト ッ プに近いほど ) 、より 大きなピーク エ

リ ア比を示し ます。

Peak Ratio( ピーク 比 )

Peak Height Ratio( ピーク の高さ 比率) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージの各サ

ンプルポイ ント における 2 つの特定のピーク の補正し た高さ の比率を表示し ま

す。化学的イ メ ージの色は、特定ピーク の相対的な高さ を表し ます。強度値が

高いほど ( プロフ ァ イ ル強度スケールのト ッ プに近いほど ) 、より 大きなピー

ク の高さ の比率を示し ます。
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プロフ ァ イ ル 説明

Chemigram( ケミ グラ

ム )

Chemigram( ケミ グラ ム ) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージの各サンプルポイ ン

ト における特定の領域の未補正エリ アを表示し ます。化学的イ メ ージの色は、

各サンプルポイ ント の特定領域の相対的な面積を表し ます。強度値が高いほど

( プロフ ァ イ ル強度スケールのト ッ プに近いほど ) 、より 大きなピーク エリ ア

を示し ます。

Peak position( ピーク 位

置 ) :

Peak position( ピーク 位置) プロフ ァ イ ルは、X軸に沿っ た特定のピーク 位置方

向にどのよう に移動し たかを示すも のです。測定は、化学的イ メ ージの各サン

プルポイ ント における特定の領域のピーク 最大値に基づきます。プロフ ァ イ ル

強度スケールの色と 関連し た X軸値は、特定領域のピーク 最大値の相対的位置を

示し ます。

Peak Width( ピーク 幅 )

Peak Width( ピーク 幅) プロフ ァ イ ルは、化学的イ メ ージの各サンプルポイ ント

における特定のピーク の幅を表示し ます。測定は、特定の高さ におけるピーク

の全幅に基づいています。化学的イ メ ージの色は、各サンプルポイ ント の特定

ピーク の相対的幅を表し ます。強度値が高いほど ( プロフ ァ イ ル強度スケール

のト ッ プに近いほど ) 、より 広いピーク を示し ます。

Quant.( 定量 )

TQ Analystソ フ ト ウェ アで作成さ れた、カ スタ ム分析方法を使用し ます。

方法を設定するには、 Identify > Quantify Setup( 分析 >定量化設定) に行き、

QNTフ ァ イ ルを選択し ます。

方法の開発と キャ リ ブレーショ ンの詳細情報については、TQ Analystソ フ ト ウェ

アのヘルプ情報を参照し てく ださ い。

MCR
MCRプロフ ァ イ ルは、純成分スペク ト ル( 計算値) に基づいてサンプルデータ

内の成分を検出し 、化学的イ メ ージ内の位置を表示し ます。

お気に入り と セッ シ ョ ン プロ フ ァ イ ル

プロフ ァ イ ル設定は、お気に入り またはセッ ショ ンプロフ ァ イ ルに保存できます。

l お気に入り は、今後すべてのセッ ショ ンで使用するために保存し ます。例えば、同じ ピーク 位置を使用する

Peak position( ピーク 位置) プロフ ァ イ ルを頻繁に使う と きは、そのピーク 位置のプロフ ァ イ ルをお気に入

り に保存でき、そのプロフ ァ イ ルを使う ごと に位置を特定する必要がなく なり ます。

l Session( セッ ショ ン ) プロフ ァ イ ルは、セッ ショ ンデータ と のみ保存できます。将来セッ ショ ンを開ける

と 、そのプロフ ァ イ ル設定は残っ ていますが、他のセッ ショ ンで利用するこ と はできません。こ れは、特定

のセッ ショ ンのプロフ ァ イ ル設定を保存し たいが、その設定を定期的に使用する予定がない場合に便利で

す。

❖ プロフ ァ イ ル設定を保存するには

1. Profile( プロフ ァ イ ル) タ ブで、プロフ ァ イ ルタ イ プを選択し 、希望のオプショ ンを設定し ます。

2. 名称を入力し てSave( 保存) をク リ ッ ク し ます。

191 OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アユーザーガイ ド ThermoScientific



3. Favorite( お気に入り ) プロフ ァ イ ルをセッ ショ ンプロフ ァ イ ルに移動するには、Favorite( お気に入り ) タ

ブから プロフ ァ イ ルを選択し 、Save to session( セッ ショ ンに保存) をク リ ッ ク し ます。

Spectra( スペク ト ル ) ビ ュ ーでさ ら に測定数値を 探索

測定結果をセッ ショ ンビュ ーで見ると き、セッ ショ ンビュ ーにはないツールで、特定のスペク ト ルを詳細に探

索し たい場合があり ます。幸い、スペク ト ルを測定に簡単に保存し 、Spectra( スペク ト ル) ビュ ーで開けるこ

と ができます。

❖ Spectra( スペク ト ル) ビュ ーでセッ ショ ン分析から スペク ト ルを見る

1. Session Analysis( セッ ショ ン分析) ビュ ータ ブで、Cursor( カ ーソ ル) ツールを選択し 、分析し たいポイ ン

ト をク リ ッ ク し ます。

2. まだ開いてなければ、Spectra( スペク ト ル) ペイ ンを開け、選択し たポイ ント のスペク ト ルを表示し ま

す。

3. スペク ト ルを右ク リ ッ ク し 、Add selected spectrum to dashboard measurements( 選択し たスペク ト ルをダッ

シュ ボード 測定に追加) を選択し ます。Spectra( スペク ト ル) ペイ ンに表示さ れたスペク ト ルのXと Yの位

置をメ モし ます。

4. ダッ シュ ボード に戻るには、Dashboard( ダッ シュ ボード ) アイ コ ンをク リ ッ ク し ます。

5. Measurements( 測定値) から 、スペク ト ルを見つけてく ださ い。スペク ト ルは、Xと Yの位置を使用し て名

前が付けら れています。

6. スペク ト ルを右ク リ ッ ク し 、Spectra( スペク ト ラ ) ビュ ーで開きます。

顕微鏡分析結果のレ ポート

顕微鏡レ ポート の作成と カ スタ ム化

サンプル分析後、レポート を印刷または保存し て、調査結果を記録するこ と ができます。

❖ 顕微鏡レポート を作成するには

1. Session Analysis( セッ ショ ン分析) タ ブから 、File > Create Report( フ ァ イ ル >レポート の作成) に行きま

す。

2. レポート のタ イ ト ルを入力し 、フ ォ ーマッ ト と テンプレート を選択し ます。利用可能なテンプレート は、実

行し た分析タ イ プによっ て異なり ます。

3. レポート をカ スタ マイ ズするには、Options( オプショ ン ) を選択し 、含める要素または除外する要素を選

択し ます。

4. Create( 作成) をク リ ッ ク し ます。
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4.5 ワーク フ ロ ーを 使用

ワーク フ ローを使用し てあなたのタ スク を自動化し 、分析と データ 処理が毎回まっ たく 同じ 方法で実行できる

よう にし ます。

こ のセク ショ ンには以下が含まれます :

ワーク フ ローについて 194

パスワード でワーク フ ローを保護 198

テンプレート ワーク フ ローを作成 200

ワーク フ ロータ イ ルリ フ ァ レンス 205

ワーク フ ロ ーについて

OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アのワーク フ ロー機能を使用すると 、重要な手順および頻繁なタ スク を自動化する

こ と ができます。ワーク フ ローと は、ボタ ンをク リ ッ ク するだけで起動するこ と ができる一連のソ フ ト ウェ ア

操作です。こ のソ フ ト ウェ ア操作はタ イ ルで表さ れます。こ れら のタ イ ルは、OMNIC Paradigm software
( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のワーク フ ローキャ ンバスにド ラ ッ グアンド ド ロッ プするこ と ができます。

データ コ レク ショ ン設定の指定、オペレータ ーへの指示の提供、データ 処理の定義、レポート 作成、および事

前のアーカ イ ブを行う こ と が可能です。ワーク フ ローが作成さ れた時点で、オペレータ ーはそれを繰り 返し 使

用するこ と ができ、各手順を毎回同じ 方法で完了するこ と ができます。

こ の項では、こ れら の基本的なワーク フ ロー機能と ツールの概要を説明し ます :

l ワーク フ ローペイ ン

l Run Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド ウ

l Workflow editor( ワーク フ ローエディ タ )

ワーク フ ロ ーペイ ン

ワーク フ ローペイ ンはOMNIC Paradigmダッ シュ ボード 下部で常に利用可能です。こ のスペースを使用すると 、

作成し たワーク フ ローをプレビュ ーし て実行するこ と ができ、Workflow editor( ワーク フ ローエディ タ ) を開い

て新規ワーク フ ローを編集または作成するこ と ができます。
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図 4-1: OMNIC Paradigmダッ シュ ボード のWorkflow Pane( ワーク フ ローペイ ン )

1. 最新のワーク フ ロー( ワーク フ ローをプレビュ ーするには1回ク リ ッ ク し 、ワーク フ
ローを開く には2回ク リ ッ ク し ます)

2. 他のオプショ ン詳細については、ワーク フ ローを右ク リ ッ ク し ます

3. 選択し たワーク フ ローのプレビュ ー

4. Workflows( ワーク フ ロー) ペイ ンの拡大または縮小

こ れを行う には ... 以下の処理を行います

ワーク フ ローを選択し てプレ

ビュ ーし ます
選択し たワーク フ ロー名を 1回ク リ ッ ク し ます

ワーク フ ローをテスト または実

行し ます

選択し たワーク フ ローを右ク リ ッ ク し て、Run( 実行) を選択し ます。

こ れにより 、ワーク フ ロータ スク 手順をステッ プスルーできる Run
Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド ウが開きます。

選択し たワーク フ ローの編集、

名前の変更、複製、削除、また

はエク スポート を行います

選択し たワーク フ ローを右ク リ ッ ク し て、Shortcut( ショ ート カ ッ ト ) メ

ニュ ーから オプショ ンを選択し ます。

表 4-1:
ワーク フ ローペイ ンから 既存のワーク フ ローを操作
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Run Workflow( ワーク フ ロ ーの実行 ) ウィ ン ド ウ

Run Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド ウを使用し て、ワーク フ ローをテスト または実行し ます。Run
Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド ウを開く には、ワーク フ ローを右ク リ ッ ク し てRun( 実行) を選択し

ます。

図 4-2: ワーク フ ローを右ク リ ッ ク し 、Run( 実行) を選択し ます

1. 選択し たワーク フ ロー( こ のワーク フ ローはダブルク リ ッ ク し て開きます)

Run Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド ウで、矢印ボタ ンを使用し てワーク フ ロー内の次のタ スク に移動

し ます。選択し たワーク フ ローは設計どおり に実行さ れ、選択し たワーク フ ローによっ て示さ れるよう にタ ス

ク と オペレータ ーメ ッ セージが表示さ れます。

図 4-3: Run Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド ウ

選択し たワーク フ ローを停止し てダッ シュ ボード に戻るには、Play Workflow( ワーク フ ローの実行) ウィ ンド

ウのStop( 停止) ボタ ンをク リ ッ ク し ます。( 選択し たワーク フ ローにStop( 停止) ボタ ンがない場合は、ツー

ルバーのDashboard( ダッ シュ ボード ) ボタ ンをク リ ッ ク し て選択し たワーク フ ローを停止し ます。)

Thermo Scientific OMNIC Paradigmソフト ウェ アユーザーガイド 196

4. ハウツーガイド



4. ハウツーガイド

Workflow Editor( ワーク フ ロ ーエディ タ )

こ のWorkflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) には、ワーク フ ローメ ニュ ー、ツールバー、タ イ ル選択バー、

キャ ンバスなどのワーク フ ローを作成するための すべてのツールが含まれています。こ のWorkflow Editor( ワー

ク フ ローエディ タ ) を開く には、ダッ シュ ボード でワーク フ ロー名を右ク リ ッ ク し 、Shortcut( ショ ート カ ッ

ト ) メ ニュ ーから 編集を選択し ます。

また、次を選択し て、OMNIC Paradigmのメ イ ンウィ ンド ウから Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) を開

く こ と も できます :

File( フ ァ イ ル) ( メ ニュ ー ) > Workflows( ワーク フ ロー ) > Create Workflow( ワーク フ ローの作成)

こ のワーク フ ローキャ ンバスは、ワーク フ ローで実行するタ スク を選択および設定し 、タ スク を結合し てワー

ク フ ローを作成する場所です。Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) が開き、必須の「 Workflow Start( ワー

ク フ ロー開始) 」 タ イ ルと 「 Workflow End( ワーク フ ロー終了) 」 タ イ ルがキャ ンバスに表示さ れます。現在の

ワーク フ ローで各タ イ ルごと に利用可能な設定は、キャ ンバス下の拡張可能部分にあり ます。キャ ンバス表示

をスク ロール、ズーム、リ セッ ト するツールはその右側にあり ます。便利なツールバーがこ のキャ ンバスの上

にあり ます。

図 4-4: Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ )

1. ツールバー

2. タ イ ル選択バー

3. キャ ンバス
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4. タ イ ル設定

5. キャ ンバスを調整およびリ セッ ト するためのツール

6. 開始タ イ ル

7. 終了タ イ ル

各タ スク は、タ イ ル選択バーのカ ラ フ ルなタ イ ルで表さ れます。こ こ では、一般的に使用さ れる例を以下に示

し ます :

ワーク フ ローを作成、開く 、およびエク スポート するためのツールは、Workflow( ワーク フ ロー ) サブメ ニュ ー

( OMNIC Paradigm File( OMNIC Paradigmフ ァ イ ル) メ ニュ ーから 利用可能) にあり ます。こ こ で利用できる

ワーク フ ロー例は、開始する場所と し て適し ていますが、スペク ト ル履歴から ワーク フ ローを作成するこ と も

可能です。詳細については、「 1次ワーク フ ローの作成と 実行」 を参照し てく ださ い。

タ イ ルを追加、移動、コ ピー、および削除し て、望まし いワーク フ ローを作成するこ と が可能です。詳細情報

については、「 Edit a Workflow( ワーク フ ローの編集) 」 と いう タ イ ト ルの項を参照し てく ださ い。

パスワード でワーク フ ロ ーを 保護

他の個人が編集できないよう に、ワーク フ ローをパスワード でロッ ク し ます。ロッ ク し たワーク フ ローは編

集、削除し たり 複製するこ と はできず、プレビュ ーも 表示さ れません。ワーク フ ローがロッ ク さ れている場合

でも 、名前の変更を行っ たり 、エク スポート するこ と ができます。
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ワーク フ ロ ーのロ ッ ク と ロ ッ ク 解除

ワーク フ ローのロッ ク と ロッ ク 解除は、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) のデスク

ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースから のみ実行できます。

❖ ワーク フ ローをロッ ク するには

1. Workflow Editor( ワーク フ ロ ーエディ タ ) で、Lock( ロ ッ ク ) を 選択し ます。

2. パスワード を 入力し て確認し 、OKを ク リ ッ ク し ます。

3. 変更を 保存し ます。

❖ ワーク フ ローのロッ ク を解除するには

1. ダッ シュ ボード で、ワーク フ ローを右ク リ ッ ク し 、Unlock( ロッ ク 解除) を選択し ます。

2. 正し いパスワード を入力し 、OKをク リ ッ ク し ます。

紛失し たパスワード を リ セッ ト

ワーク フ ローのパスワード を紛失し たり 忘れたり し た場合は、パスワード をリ セッ ト し てワーク フ ローのロッ

ク を解除できます。

ワーク フ ローパスワード をリ セッ ト できるのは、Windowsの管理者アカ ウント タ イ プのパスワード のみです。パ

スワード をリ セッ ト するには、管理者と し てOMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を実行

し ます。Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト ウェ アを使用し ている場合は、Reset Workflow Password
( ワーク フ ローパスワード のリ セッ ト ) 制御へのアカ ウント アク セスが許可さ れている場合でも 、ユーザーは

管理者と し てOMNIC Paradigmを実行する必要があるこ と に注意し てく ださ い。

❖ ワーク フ ローパスワード をリ セッ ト するには

1. Windowsデスク ト ッ プのStart( 開始) メ ニュ ーで、Thermo Scientific > OMNIC Paradigmに移動し ます。

OMNIC Paradigmを右ク リ ッ ク し 、Run as Administrator( 管理者と し て実行) を選択し ます。

2. OMNIC Paradigmで、デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、リ セッ ト するパスワード を使用し てロッ

ク さ れたワーク フ ローを選択し ます。

3. File( フ ァ イ ル) > Workflow( ワーク フ ロー ) > Reset Password( パスワード のリ セッ ト ) を選択し ます。

こ のオプショ ンは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ ア ) を管理者と し て実行し てい

る場合にのみ表示さ れます。
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パスワード がワーク フ ローから 削除さ れ、ワーク フ ローのロッ ク が解除さ れます。

テン プレ ート ワーク フ ロ ーを 作成

テンプレート ワーク フ ローを使用すると 、状況に応じ て動的な値を使用し て実行できる単一のワーク フ ローを

作成できます。例えば、テンプレート ワーク フ ローを使用すると 、複数の異なるサンプリ ングアク セサリ ーを

使用し て実行できる単一のワーク フ ローを作成できます。オペレータ ーはアク セサリ ーを選択でき、ワーク フ

ローは、アク セサリ ーにマッ チする イ メ ージ、定量化方法、および変数を使用するよう に自動的にアッ プデー

ト さ れます。

テンプレート ワーク フ ローを作成するには、Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを使用し ます。Workflow
Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを使用し て、CSVフ ァ イ ルから オプショ ンと 対応する値の表をイ ンポート し ま

す。次に、ワーク フ ロー全体で値を使用し ます。

ワーク フ ロー表のタ イ ルを使用すると 、次のこ と ができます…

l 一度に多く のフ ァ イ ルと 変数をイ ンポート

l オペレータ ーがオプショ ンのリ スト から 選択するか、選択を自動化できるよう にし ます

l カ スタ ム変数をイ ンポート するか、イ メ ージやQNTフ ァ イ ルなどの外部フ ァ イ ルを参照し ます

Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを使用するには、含めるオプショ ンと データ のCSVフ ァ イ ルをビルド

し 、Workflow Table( ワーク フ ロー表) のタ イ ルを構成し て、含まれているデータ を使用する必要があり ます。

❖ Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを使用し てテンプレート ワーク フ ローを作成するには

手順1：お使いのデータ のCSVフ ァ イ ルを作成し ます
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1. Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを使用し てイ ンポート する CSVフ ァ イ ルを作成し ます。

図 4-1: 以下の例は、3つのアク セサリ ーオプショ ンを含む表を示し ています。

l 表の構造化。表を作成すると き、各行はオプショ ンまたは関連する値のカ テゴリ を反映し ます。例え

ば、アク セサリ ーの各行を使用し 、そのアク セサリ ーに関連付けら れたデータ と フ ァ イ ルの列を使用で

きます。ワーク フ ローを開発すると 、列見出し が変数と し て使用さ れます。表を CSVフ ァ イ ルと し て直

接作成するこ と も できますが、スプレッ ド シート プログラ ムで表を操作し てから 、データ を CSVフ ァ イ

ルと し てエク スポート する方が簡単な場合があり ます。

l 外部資源の整理。イ メ ージやQNTフ ァ イ ルなどの外部資源を参照すると きは、お使いのフ ァ イ ルを非常

によく 整理し てく ださ い。こ れにより 、Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルにイ ンポート し て後

でアッ プデート するのが簡単になり ます。

図 4-2: 参照資源を整理

2. 表を CSVフ ァ イ ルと し て保存し ます。

図 4-3: こ のイ メ ージは、表を CSVフ ァ イ ルと し て示し ています

手順2：ワーク フ ローを作成し 、Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを構成し ます。

1. OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アで、File( フ ァ イ ル) > Workflows( ワーク フ ロー ) > Create( 作成) に移動

し ます。ワーク フ ローに名前を付け、OKを選択し てWorkflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) を開きます。

2. ワーク フ ローに必要なタ イ ルを追加し ます。

3. Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルをワーク フ ローに追加し ます。Workflow Table( ワーク フ ロー表)
タ イ ルの配置は、個々の要件によっ て異なり ます。
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図 4-4: こ のサンプルワーク フ ローは、開始近く のワーク フ ロー表のタ イ ルを使用し ます

4. Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルをダブルク リ ッ ク し て、タ イ ル設定を開きます。

5. Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを構成し ます。

a. Browse( 参照) を選択し て、CSVフ ァ イ ルを開きます。

CSVフ ァ イ ルにイ メ ージ、QNT、またはSPAフ ァ イ ルへの参照が含まれている場合、タ イ ルは、テンプ

レート が追加のフ ァ イ ルを予期し ているこ と を示し 、フ ァ イ ルを追加および管理するためのボタ ンを提

供し ます。
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b. 必要なフ ァ イ ルのカ テゴリ ごと に、Add( 加算) を選択し 、CSVフ ァ イ ルにリ スト し た関連フ ァ イ ルを

開きます。フ ァ イ ル名は、CSVフ ァ イ ルに含めたも のと 正確にマッ チする必要があり ます。

図 4-5: こ れら のイ メ ージフ ァ イ ルは、CSVフ ァ イ ルのフ ァ イ ル名と マッ チし ます

c. オペレータ ーにオプショ ンの選択を求めるには、Operator Selection( オペレータ ーの選択) を選択し て

列を選択し ます。オプショ ンの列イ ンデッ ク スは、オペレータ ーに提示さ れるオプショ ンに使用さ れる

データ 列を決定し ます。最初の列は列1です。オプショ ンで表示するイ メ ージ列を指定するこ と も でき

ます。イ メ ージを表示し ない場合は、イ ンデッ ク スを 0に設定し ます。

行を自動的に選択するには、Select row automatically( 自動的に行を選択) を選択し ます。最初の行は

行1です。特定の値を入力するか、変数を使用できます。例えば、Variable( 変数) タ イ ルを使用し て、

Repeat( リ ピート ) タ イ ルから のRepeat_Count( リ ピート _カ ウント ) 変数を 1だけ増加さ せてから 、

新規変数を使用し てオプショ ン すべてを自動的にループし ます。

手順3：イ ンポート し たフ ァ イ ルと 変数を使用する

1. Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルから データ を使用する別のタ イ ルを選択し ます。Workflow Table
( ワーク フ ロー表) タ イ ルの値をどのよう に使用するかは、特定のニーズによっ て異なり ます。以下の例を

検討し てく ださ い :

l QNTフ ァ イ ルを使用するには：TQ Analystタ イ ル設定で、「 +」 アイ コ ンを選択し て変数を選択し ます。

CSVフ ァ イ ルのQNTフ ァ イ ルに対応するWorkflow Table( ワーク フ ロー表) 変数を選択し ます。
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l Instruction( 指示) タ イ ルでイ メ ージを使用するには。 Instruction( 指示) タ イ ルで、 Image( イ メ ー

ジ ) をク リ ッ ク し てイ メ ージを追加し ます。イ メ ージのプレースホルダーを右ク リ ッ ク し て、適切な

Workflow Table( ワーク フ ロー表) 値を選択し ます。

l 数値を変数と し て使用するには。タ イ ル設定で「 +」 アイ コ ンを選択し 、Workflow Table( ワーク フ ロー

表) 変数を選択し ます。

Thermo Scientific OMNIC Paradigmソフト ウェ アユーザーガイド 204

4. ハウツーガイド



4. ハウツーガイド

2. ワーク フ ローを保存し ます。

手順4：お使いのワーク フ ローをテスト する

お使いのワーク フ ローをテスト し て、すべてが開かれ、予想通り に機能し ているこ と を確認するこ と をお勧め

し ます。

ワーク フ ローに測定データ が含まれている場合は、Simulator( シミ ュ レータ ) モード を使用し てテスト を簡素

化するこ と をお勧めし ます。

1. ( オプショ ン ) : Simulator( シミ ュ レータ ) モード に切り 替えます。

a. ダッ シュ ボード に戻り ます。

b. Configure( 構成) > Connectivity( 接続) に移動し ます。

c. Simulator( シミ ュ レータ ) を選択し 、Connect( 接続) を選択し ます。

d. シミ ュ レート する機器を選択し 、OKを選択し ます。本ソ フ ト ウェ アが新規シミ ュ レート さ れた機器に

切り 替わるまで、少し 時間がかかる場合があり ます。

2. お使いのWorkflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) でワーク フ ローを開きます。

3. Run( 実行) を選択し てワーク フ ローを実行し ます。

お使いのワーク フ ローがデータ を測定する場合、測定値は通常のワーク フ ローの場合と 同じ よう にデータ

ベースに保存さ れるこ と に注意し てく ださ い。シミ ュ レート さ れたデータ を使用するこ れら の測定値を削除

するこ と をお勧めし ます。

ワーク フ ロ ータ イ ルリ フ ァ レ ン ス

ワーク フ ロータ イ ルはワーク フ ローを実行できるタ スク を表すアイ コ ンです。各タ イ ルには、ワーク フ ローの

実行時にタ イ ルが実行する内容を定義する設定があり ます。タ イ ルの設定を表示するには、そのタ イ ルをワー

ク フ ローキャ ンバスのワーク フ ローに追加し てから 、そのタ イ ルをダブルク リ ッ ク し ます。
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こ のワーク フ ロータ イ ルのリ フ ァ レンスはアルフ ァ ベッ ト 順に整理さ れています。各タ イ ルの説明には利用可

能な設定の説明が含まれています。

ATR Correction( ATR補正 )

ATR技術により 生じ る浸透深度と 赤外線吸収帯の変動効果のATRスペク ト ルを補正し ます。

設定 説明

Crystal type
( ク リ スタ

ルタ イ プ )
サンプル測定に使用するク リ スタ ルのタ イ プを選択し ます。

Angle of
incidence
( 入射角)

サンプル測定に使用さ れた入射角を入力し ます。こ の値を取得するには、アク セサリ ーの仕様を

参照し てく ださ い。

Everest ATR Accessory( エベレスト ATRアク セサリ ー ) ：45°

初期値は45.00です

Sample
refractive
index(サン

プルの 屈折

率)

サン プ ルの屈折率を 1000 cm-1で入力し ま す。ほと んど の有機材料の屈折率は、1000 cm-1で
1.45～1.55の範囲です。カ ーボン ブ ラ ッ ク を 含む材料は、よ り 高い屈折率値( 1.7以上) を 有し て

いま す。1000 cm-1でのサン プ ル材料の屈折率がわから ない場合は、初期値の1.5を 使用する こ と を

お勧めし ま す。

Number of
bounces
( 反射回

数)

ATRク リ ス タ ルで発生し た赤外線ビ ームの予想内部反射回数を 入力し ま す。ク リ ス タ ル材料、入

射角、およ び反射回数に関する 情報については、お使いのATRア ク セサリ ーの文書を 参照し て く

ださ い。

初期値は1.00です

Select
spectrum
( スペク ト

ルを選択)

ATR Correction( ATR補正) は指定のスペク ト ルに適用さ れます。

Tile name
( タ イ ル

名)
ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Decision( 決定 )

Decision( 決定) タ イ ルを使用すると 、指定し た基準に基づいてワーク フ ローのフ ローを制御できます。例え

ば、コ リ レーショ ンサーチ結果のマッ チ率が指定さ れたし きい値を超えているかどう かに基づいて、2つの別々

のパスを提供できます。
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設定 説明

Pass/Fail
( 合格 /
不合格)

以前に生成さ れた合格 /不合格結果を決定基準と し て使用するには、合格 /不合格の決定タ イ プを選

択し ます。

例えば、ピーク 分析タ イ ルは、ピーク 高の測定に基づいて合格 /不合格結果を生成できます。例え

ば、ピーク 高が指定さ れた値を上回っ ている場合は合格結果を生成し 、それがその値を下回っ てい

る場合は不合格結果を生成するよう に指定できます。次に、Decision( 決定) タ イ ルを使用し て、

その結果に応じ て、2つの別々のパスでワーク フ ローを続行できます。

Numeric
Value
( 数値)

決定に使用する数値を選択し ます。こ の値は、以前のワーク フ ロータ イ ルで生成さ れたデータ で

も 、オペレータ ーが Instruction( 指示) タ イ ルを使用し て入力し た値でも あり 得ます。

例えば、サーチ結果のマッ チ率が指定さ れたし きい値を超えているかどう かを確認し 、その基準に

基づいてワーク フ ローを続行できます。

String
Value
( 文字列

値)

決定に使用する文字列値を選択し ます。こ の文字列は、以前のワーク フ ロータ イ ルで生成さ れた

データ であるこ と も 、オペレータ ーが Instruction( 指示) タ イ ルを使用し て入力し たテキスト である

こ と も 可能です。

文字列値を使用すると 、選択し た値がテスト 文字列と 等し いか、テスト 文字列を含んでいるかどう

かを確認できます。

例えば、Contains( 含む ) を選択し 、テスト 文字列と し て「 Poly( ポリ ) 」 を指定し た場合、選択

し た値がポリ スチレンの場合、Decision( 決定) タ イ ルはTrue( 真) と 評価さ れます。

Spectrum
Age( ス

ペク ト ル

寿命)

スペク ト ルの寿命に応じ て、ワーク フ ローのフ ローを制御し ます。

例えば、ワーク フ ローの別の手順に進む前に、バッ ク グラ ウンド スペク ト ルが20分を超える前のも

のであるかどう かを確認し てから 、必要であれば新規バッ ク グラ ウンド を測定するこ と ができま

す。

Tile
name
( タ イ ル

名)

ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Delay( 待ち 時間 )

続行する前に、指定さ れた時間ワーク フ ローを一時停止し ます。

設定 説明

Delay (seconds)( 待ち時間( 秒) ) ワーク フ ローが一時停止さ れた状態になる秒数。

Message( メ ッ セージ ) こ のメ ッ セージは、遅延中にオペレータ ーに表示さ れます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Embedded Workflow( 組み込みワーク フ ロ ー )

Embedded Workflow( 組み込みワーク フ ロー ) タ イ ルを使用し て、一つのワーク フ ローを別のワーク フ ローに含

めます。

Embedded Workflow( 組み込みワーク フ ロー ) タ イ ルを使用すると 、一般的なタ イ ルまたはプロセスのサブセッ

ト に対し て一つのワーク フ ローを作成し 、そのワーク フ ローを他の多く のワーク フ ローで再利用できます。組
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み込みワーク フ ローで設定を変更し たり タ イ ルをアッ プデート し たり する場合は、すべてのワーク フ ローで設

定を手動で編集するのではなく 、一度に変更するこ と ができます。

Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) で、組み込みワーク フ ローをアッ プデート できます。Embedded
Workflow( 組み込みワーク フ ロー ) タ イ ルを含むワーク フ ローを開き、キャ ンバス上の空白のスペースを右ク

リ ッ ク し て、Update Embedded Workflow(s)( 組み込みワーク フ ローのアッ プデート ) をク リ ッ ク し ます。次

に、アッ プデート する任意の組み込みワーク フ ローを選択し ます。

ワーク フ ローが期待どおり に動作するよう に、組み込みワーク フ ローを常に最新の状態に保つこ と をお勧めし

ます。

設定 説明

Select a Workflow file to import( イ ン

ポート するワーク フ ローフ ァ イ ルを

選択し ます )

組み込みワーク フ ローと し て使用するワーク フ ローフ ァ イ ルを参照し ま

す。

組み込みワーク フ ローをアッ プデート する場合は、ワーク フ ローを参照

し て再開する必要があり ます。そう し ないと 、変更がこ のワーク フ ロー

に反映さ れません。

End( 終了 )

すべてのワーク フ ローには、少なく と も 一つのEnd( 終了) タ イ ルがあり ます。お使いのワーク フ ローに

Decision( 決定) タ イ ルまたはSelection( 選択肢) タ イ ルが含まれている場合、複数のエンディ ングが発生する

可能性があり ます。

設定 説明

End
( 終

了) タ

イ プ

ワーク フ ローの終了状態を視覚的に示すには、Success( 成功) またはFailure( 失敗) を選択し ま

す。終了タ イ プは、ワーク フ ローのデータ には影響し ません。ワーク フ ロー開発者に視覚的な手がか

り を提供するだけです。

Note
( 注)

メ モフ ィ ールド を使用し て、ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルにカ ーソ ルを合わせたと きに表示さ れ

るツールチッ プのテキスト を入力し ます。こ れは、ワーク フ ロー開発者にリ マイ ンダーを提供するの

に役立ちます。例えば、Failure( 失敗) 終了タ イ プと と も に使用する場合、メ モは失敗の原因と なっ

たテスト を要約できます。

Tile
name
( タ イ

ル名)

ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Equation( 方程式 )

方程式タ イ ルは、複雑な方程式を評価するための高度なタ イ ルです。方程式に他のタ イ ルの変数を含めたり 、

平均の計算や値の丸めなどの一般的な問題に組み込み関数を使用するこ と ができます。関数を使用し て、ピー

ク 高やピーク 位置を見つけたり 、スペク ト ルに対し て他の操作を実行し たり するこ と も できます。

以下の表に、有効な演算子と 関数を一覧表示し ます。
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オペレータ ー 説明 例

+ 加算 15 + 4 = 19

- 減算 15 - 4 = 11

* 乗算 15 * 4 = 60

/ 除算 15 / 4 = 3.75

- 否定 -15 + 4 = -11

mod( モジュ ロ )
モジュ ロ除算

( 余り を返す )
15 mod 4 = 3

& テキスト 連結 “abc” + “def” = “abcdef”

表 4-1:
Arithmetic Operations( 算術演算)

比較演算子は、False( 偽) の場合はOを返し 、True( 真) の場合は1を返し ます。

オペレータ ー 説明 例 計算結果

< 未満 2 < 3 True( 真)

> 超 3 > 2 True( 真)

<= 以下 2 <= 3 True( 真)

>= 以上 3 >= 2 True( 真)

=, == 等し い 3 = 3、3 == 3 True( 真) 、True( 真)

!=, <> 等し く ない 3 != 3 False( 偽)

True( 真) True( 真) = 1 True( 真)

False( 偽) False( 偽) = 0 True( 真)

表 4-2:
Comparison Operations( 比較演算)

オペレータ ー 説明 例

AND 両方のオペラ ンド が真の場合にTrue( 真) を返す x AND y

OR いずれかのオペラ ンド が真の場合にTrue( 真) を返す x OR y

表 4-3:
Logical Operations( 論理演算)

以下の表では、角括弧( [ ]) で囲まれたパラ メ ータ はオプショ ンです。
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オペレー

タ ー
説明

Average(list) 数リ スト の平均( 総和を項目数で除算し た商)

Avg(list) 数リ スト の平均( 総和を項目数で除算し た商)

Max(list) 数リ スト 内の最高値

Min(list) 数リ スト 内の最低値

AMax(list) 最大値の絶対値

AMin(list) 最小値の絶対値

Sum(list) 数リ スト の総和

StdDeviation
(list)

標準偏差

Std(list) 標準偏差

acos
(number)

ラ ジアン単位数値のアルコ サイ ン

asin(number) ラ ジアン単位数値のアーク サイ ン

atan(number) ラ ジアン単位数値のアーク タ ンジェ ント

aTan2
(X1,X2)

ラ ジアン単位のX1を X2で除算し た商のアーク タ ンジェ ント 両引数の符号は、戻り 値の象限を決

定するために使用さ れます。

cos(radians) ラ ジアンで測定さ れた角度のコ サイ ン。

cosh(radians) ラ ジアンで測定さ れた角度の双曲線コ サイ ン。

sin(radians) ラ ジアンで測定さ れた角度の正弦。

sinh(radians) ラ ジアンで測定さ れた角度の双曲線サイ ン。

tan(radians) ラ ジアンで測定さ れた角度のタ ンジェ ント 。

tanh(radians) ラ ジアンで測定さ れた角度の双曲線タ ンジェ ント

Pi() 円の直径に対する円周の比率

abs(number) 数値の絶対値。

Ceiling
(number)

<number>以上の最小の整数。例：Ceiling(2.2)は3.0です

Floor
(number)

<number>以下の最大の整数。

例：Floor(2.7)は2.0です

Round
(number)

浮動小数点値を最も 近い整数値に丸めます。( 最も 近い偶数の整数に丸めます。3.5 -> 4、4.5 ->
4

sqrt(number) 数値の2乗根。

表 4-4:
機能 /関数
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オペレー

タ ー
説明

Truncate
(number)

切り 捨てら れる数。小数点の右側の すべてが削除さ れ、数値の整数部分のみが残り ます。戻り

値は四捨五入さ れません。

Random() 0から 1までのラ ンダムな小数。

exp(number) 定数e( 2.7182818) を指定さ れた数( e^<number>) の累乗にし た結果

pow(base,
power)

累乗さ れた基本値。

例：pow(2,3) = 8

log10
(number)

数値の基数10ログ

log(number) 数値の基数10ログ

ln(number) 数の自然対数( 基数e対数)

expneg
(power)

定数e( 2.7182818) を指定さ れた数値( e^<-number>) の負の累乗にし た結果

ten(power) 10の累乗

tenneg
(power)

10の負の累乗

negln
(number)

負の自然対数

neglog
(number)

負の基数-10ログ

invsqrt
(number)

逆2乗根

toNumber
(text)

テキスト 番号を方程式で使用できる数字に変換し ます。( 「 10」 から 10)

textLength
(text)

指定さ れたテキスト 内のスペースを含む文字数。CRLFは2文字と し てカ ウント さ れます。

Y(location
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンの特定の場所でのY軸値

Area
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンを使用し た2つのスペク ト ル限界間の領域

Pmin
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンでスペク ト ルを補正し てから 、2つのスペク ト ル制限間の最小Y軸値をレポー

ト し ます
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オペレー

タ ー
説明

Pmax
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンでスペク ト ルを補正し てから 、2つのスペク ト ル制限間の最大Y軸値をレポー

ト し ます

Ploc(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンでスペク ト ルを補正し てから 、2つのスペク ト ル限界の間に最大Y軸値が発生

する位置( X軸値) をレポート し ます

Pavg
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2つのスペク ト ル限界間のスペク ト ルの平均値を決定し ます

PkHgt
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

Peak Height( ピーク 高さ ) を見つけます

PkArea
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンを使用し た2つのスペク ト ル限界間の領域

PkLoc
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンでスペク ト ルを補正し てから 、2つのスペク ト ル限界の間に最大Y軸値が発生

する位置( X軸値) をレポート し ます

PkMin
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンでスペク ト ルを補正し てから 、2つのスペク ト ル制限間の最小Y軸値をレポー

ト し ます

PkMax
(start,end
[,baseline]
[,baseline2])

2点ベースラ イ ンでスペク ト ルを補正し てから 、2つのスペク ト ル制限間の最大Y軸値をレポー

ト し ます

Pwidth(start,
end
[,%height])

2つのスペク ト ル限界間の ピーク 幅を決定し ます。ピーク がピーク 最大値の指定さ れたパーセ

ンテージに達する幅を Reports( レポート ) し ます。
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オペレー

タ ー
説明

Pcut(start,
end
[,%height])

指定さ れたスペク ト ル領域内のカ ッ ト オンポイ ント またはカ ッ ト オフ ポイ ント の位置( X軸
値) を決定し ます。例えば、Y値が増加し ている領域の場合、カ ッ ト オンポイ ント が発生し 、そ

の増加が領域全体の合計増加の指定さ れたパーセンテージに達し ます。「 パーセント 」 を 60に
設定し たカ ッ ト オンポイ ント を示す例を以下に示し ます。

Ghalfwidth
(start, end)

ピーク 高の半分でピーク の幅を見つけます

Slope(x1, y1,
x2, y2, x3, y3,
...):

傾きを返し ます ( y = mx + b)

Intercept(x1,
y1, x2, y2, x3,
y3, ...):

イ ンタ ーセプト ポイ ント を返し ます

ZSlope(x1,
y1, x2, y2, x3,
y3, ...):

zslope( y = mx) を返し ます

CorCoef(x1,
y1, x2, y2, x3,
y3, ...):

補正係数

Laser(x1, y1,
x2, y2, x3, y3,
...)

スペク ト ルが測定さ れた条件下で、機器に最適なレーザー周波数を計算し ます。

x1、x2、x3 ...はスペク ト ルの ピーク または特徴の測定値を指し ます。

y1、y2、y3 ...は対応する ピーク または特徴のTrue( 真) の値を参照し ます。

関数の出力は、測定値を True( 真) 、実際値にできるだけ近いレーザー周波数値です。

DoesFileExist
(filename):

引用符で囲まれた完全なフ ァ イ ルパスを受け入れ、True( 真) (1)またはFalse( 偽) (2)を返し ま

す。

例：DoesFileExist(“C:\Users\MyFiles\MyMethod.qnt”)
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オペレータ ー 説明

M(name) 使用し た測定方法を返し ます

V(name) 合成成分を返し ます

C(name) 成分( 名前) の濃度を返し ます

U(name):
成分( 名前) の濃度に関連する不確かさ を返し ます

TQ_Y(value): Yフ ァ イ ルのイ ンデッ ク ス値を入力し ます。最初の要素はイ ンデッ ク ス 1です。

TQ_Z(value) Zフ ァ イ ルのイ ンデッ ク ス値を入力し ます。最初の要素はイ ンデッ ク ス 1です。

U_Set(index, value) イ ンデッ ク スに値を設定し ます

TQ_UU(value) TQ方法に関連付けら れたユーザー値にアク セスし ます

UU_Set(index, value)
指定さ れたイ ンデッ ク スにユーザー値を設定し ます

表 4-5:
TQ関数：こ れら の関数を使用すると 、TQ方法から の情報を操作できます

Export( エク スポート )

ユーザーが指定し た場所にデータ と レポート を送信し ます。こ の場所は、お使いのローカ ルシステム上、また

は代替スト レージ用のネッ ト ワーク またはフ ラ ッ シュ ド ラ イ ブ上にあり ます。

設定 説明

Select data to archive
( アーカ イ ブするデー

タ を選択)

ワーク フ ロー中に作成またはイ ンポート さ れた利用可能なスペク ト ルと レポート から

選択し ます。

File base name( フ ァ

イ ルベース名)

ベース名は完全なフ ァ イ ル名の前に付加さ れます。

フ ァ イ ルがアーカ イ ブさ れると 、以下のテンプレート に従っ て名前が付けら れます。

<base name>_<workflow name>.<tile name of data creation>.<variable name>_YYYY_
MM_DD_HHMMSS_<time zone in GMT>.<file extension>

例えば、「 example」 と いう ベース名と 「 myworkflow」 と いう ワーク フ ローを使用す

ると 、Measure( 測定) タ イ ルで収集さ れたスペク ト ルは以下のよう にアーカ イ ブさ

れます。

“example_my workflow.Measure.Sample_
2019_06_25_104928_GMT-0500.spa”

Append date and time to
file name( フ ァ イ ル名

に日付と 時間を追加す

る )

選択し た場合、システムはデータ が保存さ れた日付と 時間をフ ァ イ ル名に追加し ま

す。こ れにより 、ワーク フ ローが実行さ れるたびに新規フ ァ イ ルが作成さ れます。

選択し ない場合、ワーク フ ローを実行するたびに、以前にエク スポート さ れたフ ァ イ

ルが新規フ ァ イ ルで上書きさ れます。こ れは、新規フ ァ イ ルを作成するのではなく 、

一つのフ ァ イ ルをアッ プデート する場合に役立ちます。
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設定 説明

File location( フ ァ イ ル

の場所)
フ ァ イ ルがアーカ イ ブさ れるディ レク ト リ 。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Instruction( 指示 )

Instruction( 指示) タ イ ルを使用し て、ワーク フ ローオペレータ ーに追加の手順を与えます。また、 Instruction
( 指示) タ イ ルには、オペレータ ーがテキスト や数値データ を入力するための入力フ ィ ールド を含めるこ と も

できます。こ れら のエント リ は、後でワーク フ ローで使用できます。例えば、オペレータ ーが入力し たテキス

ト をカ スタ ムレポート に追加できます。

設定 説明

Add image( イ メ ージを追加)

ワーク フ ロー中に指示画面上にオペレータ ーに表示さ れるイ メ ージを追加し

ます。有効なフ ァ イ ルタ イ プは次のと おり です。

.PNG

.JPG

.GIF

.BMP

Add Text Box( テキスト ボッ ク

スの追加)

テキスト を追加するために使用し ます。こ れは、オペレータ ーに指示を与え

たり 、テキスト フ ィ ールド や数値入力フ ィ ールド にラ ベルを追加する場合に

有用です。

Add or Remove PDF( PDFを追

加または削除)

オペレータ ーがク リ ッ ク またはタ ッ チし て指定さ れたPDFを表示できるボタ

ンを提供し ます。

文書ボタ ンを追加し たら 、ボタ ンをク リ ッ ク し てPDFフ ァ イ ルを指定し ま

す。

Add or Remove Cancel Button
( キャ ンセルボタ ンを追加また

は削除)

オペレータ ーがク リ ッ ク またはタ ッ チし てワーク フ ローを停止できるキャ ン

セルボタ ンを提供し ます。

+ Text Entry( +テキスト 入力)

オペレータ ーがワーク フ ローの後半で使用できるテキスト を入力できるよう

にし ます。

例えば、オペレータ ーはアーカ イ ブタ イ ルで使用できるフ ァ イ ルパスを入力

できます。

+ Numeric Entry( +数値入力)

オペレータ ーが数値を入力できるよう にし ます。こ の数値は、後で他のタ イ

ルで変数と し て使用できます。

例えば、入力さ れた数値は、数値決定の条件と し てDecision( 決定) タ イ ル

で使用できます。

+ Value( +値)
コ リ レーショ ンサーチに起因するマッ チ率など、変数のデータ を表示し ま

す。

Tile Name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。
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Load Spectrum( スペク ト ルを 読み込む )

ワーク フ ロー中に使用する SPAフ ァ イ ルを読み込みます。機器コ ンピュ ータ またはフ ラ ッ シュ ド ラ イ ブまたは

ネッ ト ワーク 上の場所でフ ァ イ ルの場所を参照するか、データ ベースから スペク ト ルを開く こ と ができます。

こ れは、保存さ れたスペク ト ルをイ ンポート し て参照と し て使用する場合に役立ちます。例えば、減算操作で

使用するリ フ ァ レンススペク ト ルをイ ンポート し たい場合があり ます。

設定 説明

From file( フ ァ イ ルか

ら )

お使いのシステムまたはネッ ト ワーク 上の場所から SPAフ ァ イ ルを読み込みます。

フ ァ イ ル名：SPAフ ァ イ ルを参照し て、スペク ト ルを含めます。

From database( データ

ベースから )

データ ベースから スペク ト ルを開く 場合に選択し ます。

Selected spectrum( 選択さ れたスペク ト ル) ：データ ベースから スペク ト ルを選択

し ます。

Choose during workflow execution( ワーク フ ローの実行中に選択) ：ワーク フ ロー中

にオペレータ ーがスペク ト ルを選択できるよう にし ます。

Show only experiments containing this text( こ のテキスト を含む実験のみを表示) ：

オペレータ ーの選択を、タ イ ト ルまたはタ グに指定さ れたテキスト を含むスペク ト

ルのみに制限し ます。

Import spectrum every run
( 実行毎にスペク ト ル

をイ ンポート )

選択し た場合、ワーク フ ローの実行時にスペク ト ルがフ ァ イ ルシステムから イ ン

ポート さ れます。スペク ト ルフ ァ イ ルがアッ プデート さ れると 、ワーク フ ローは常

に最新バージョ ンのスペク ト ルを使用し ます。

選択さ れていない場合、ワーク フ ローの作成時にスペク ト ルフ ァ イ ルのコ ピーがイ

ンポート さ れます。こ のスペク ト ルは、ワーク フ ローを手動で編集し てスペク ト ル

フ ァ イ ルをアッ プデート し た場合にのみ変更さ れます。

こ のワーク フ ローを共有するか、パッ ケージに追加する場合は、SPAフ ァ イ ルを個

別に共有する必要があり 、他のシステムでは、 Import Spectrum( スペク ト ルのイ ン

ポート ) タ イ ルで指定さ れたのと まっ たく 同じ フ ァ イ ルパスで保存する必要があり

ます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Measure( 測定 )

測定タ イ ルを使用し て、バッ ク グラ ウンド と サンプルを測定し 、測定条件設定を設定し ます。ワーク フ ロー中

に作成さ れたスペク ト ルと レポート はデータ ベースに保存さ れ、アーカ イ ブタ イ ルでアーカ イ ブできます。

設定 説明

Background Settings( バッ ク グ

ラ ウンド 設定)

ワーク フ ローがオペレータ ーに新規バッ ク グラ ウンド を取得するよう に促す

か、ワーク フ ロー内の別のタ イ ルから のスペク ト ルを使用するか、サンプル

測定を行う こ と なし にバッ ク グラ ウンド のみを測定するかどう かを指定し ま

す。

Correction settings( コ レク ショ

ン設定)
大気圧補正および／またはKramers-Kronig補正を適用し ます。
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設定 説明

Use internal polystyrene sample
( 内部ポリ スチレンサンプルを

使用)

選択し た場合、機器に取り 付けら れた内部ポリ スチレン参照サンプルを使用

し て、機器の性能を検証し ます。

Use sample prompt( サンプル

入力を使用)
サンプル測定前に、オペレータ ーに指示を与えるために選選択し ます。サン

プルを挿入するよう にオペレータ ーに指示するこ と も できます。

Use background prompt( バッ

ク グラ ウンド 入力を使用)

バッ ク グラ ウンド 測定前に、オペレータ ーに指示を与えるために選択し ま

す。バッ ク グラ ウンド を測定する準備をするよう にオペレータ ーに指示する

こ と をお勧めし ます。

Allow other workflows to access
result of measurement(他のワー

ク フ ローが測定結果にアク セス

できるよう にする )

選択し た場合、こ のワーク フ ローのスペク ト ルを他のワーク フ ローに含める

こ と ができます。例えば、こ のワーク フ ローが実行さ れてサンプルが測定さ

れると 、別のワーク フ ローで収集さ れたスペク ト ルをリ フ ァ レンススペク ト

ルまたは レポート で使用できます。

Show spectrum during
measurement(測定中のスペク

ト ルを表示)

測定中にスペク ト ルを表示する場合に選択し ます。選択さ れていない場合、

オペレータ ーには進行状況イ ンジケータ ーのみが表示さ れます。

Progress text( 進行テキスト )
バッ ク グラ ウンド と サンプル測定中にオペレータ ーにカ スタ ムメ ッ セージを

提供し ます。

Other Measurement Settings( 他

の測定条件設定)

こ のワーク フ ローで使用さ れる測定条件設定をカ スタ マイ ズするか、別のス

ペク ト ルで使用さ れる測定条件をそろえます。

Number of scans( スキャ ン回数) ：サンプルがスキャ ンさ れる回数。通常、

スキャ ン回数が多いほど正確なデータ が得ら れますが、測定に時間がかかり

ます。

Match Settings( 測定条件をそろえる ) ：指定し たSPAまたはQNTフ ァ イ ルで

使用さ れる測条件設定と マッ チするよう に選択し ます。こ の測定で使用さ れ

るすべての設定をレビュ ーするには、All Settings( すべての設定) を選択し

ます。

Spectrum Title( スペク ト ルタ イ ト ル) ：スペク ト ルタ イ ト ルに変数データ を

追加する場合に選択し ます。

追加設定の説明については、「 Measurement Settings( 測定条件設定) 」 およ

び「 Advanced Measurement( 高度な測定条件) 」 設定を参照し てく ださ い。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Peak Analysis( ピ ーク 分析 )

スペク ト ルのピーク 位置またはPeak Height( ピーク 高) を分析し ます。
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設定 説明

Peak height
( ピーク 高

さ )

ベースラ イ ンの位置に関係なく 、またはベースラ イ ンから 、ゼロ吸光度( または100%透過

率) から Peak Height( ピーク 高さ ) を測定し ます。ベースラ イ ンから 測定し た場合、その測

定値は「 補正さ れたピーク 高」 と 呼ばれます。

Peak position( ピーク 位置) ：測定するピーク の波数を入力し ます。

Corrected( 補正済み) ：ゼロ吸光度( または100%透過率) から ではなく 、スペク ト ルベース

ラ イ ンから ピーク 高を測定する場合に選択し ます

Reference point( リ フ ァ レンスポイ ント ) ：ベースラ イ ンリ フ ァ レンスと し て 1点を使用し

て、単一点補正を選択し ます。

Reference range( リ フ ァ レンス範囲) ：ピーク のいずれかの側のポイ ント を使用し てベース

ラ イ ンを計算し 、二点補正を選択し ます。

Generate pass/fail result(合格／不合格結果の生成) ：Decision( 決定) タ イ ルで使用できる合

格／不合格結果を生成する場合に選択し ます。

Peak Ratio
( ピーク 比)

2つのピーク 間の 高さ の比率を見つけます。ピーク は、ゼロ吸光度単位または補正さ れたベー

スラ イ ンから 計算できます。

Not corrected( 未補正) ：ピーク 高さ は、ゼロ吸光度( または100%透過率) から 測定さ れま

す。

Single-point corrected( 単一点補正済み) ：ピーク 高さ は、入力し た波数のベースラ イ ンから

測定さ れます。

Two-point corrected( 二点補正済み) ：ピーク のいずれかの側のポイ ント を、ベースラ イ ンを

計算するために使用し ます。

Generate pass/fail result(合格／不合格結果の生成) ：Decision( 決定) タ イ ルで使用できる合

格／不合格結果を生成する場合に選択し ます。

Find Peaks
( ピーク 検

出)

スペク ト ルのピーク 位置を検出し ます。ラ ベル付きピーク の結果スペク ト ルは、Report( レ

ポート ) タ イ ルのスペク ト ルと し て、およびTemplate Report( テンプレート レポート ) タ イ

ルのテンプレート オプショ ンと し て有用です。

Select
spectrum( ス

ペク ト ルを選

択)

ピーク 分析で使用するスペク ト ルを選択し ます。ワーク フ ローで生成さ れたスペク ト ル、ま

たはLoad Spectrum( スペク ト ルをを読み込む ) タ イ ルでイ ンポート さ れたスペク ト ルから 選

択できます。

Tile name( タ

イ ル名)
ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます

Processing( データ 処理 )

Processing( データ 処理) タ イ ルには、減算、正規化、コ リ レーショ ン、基本的なスペク ト ル演算、ベースラ イ

ン補正など、スペク ト ルデータ を処理するためのいく つかのツールが含まれています。
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設定 説明

SpectralMath( スペク

ト ル演算 )
サンプルスペク ト ルと リ フ ァ レ ンススペク ト ルを 使用し て基本的な操作を 実行し ます。スペク

ト ル演算の詳細については、"取得し たデータ に基本方程式を適用"を 参照し てく ださ い。

Sample
spectrum(サ
ンプルスペ

ク ト ル )

操作が適用さ れる開始スペク ト ル。

Reference
spectrum(リ
フ ァ レ ンス

スペク ト

ル )

操作で使用さ れる リ フ ァ レ ンススペク ト ル。

Operation
( 演算 )

Add( 加算 )
Subtract( 減算 )
Divide( 除算 )
Multiply( 乗算 )

Spectral
Math Type
( スペク ト

ル演算タ イ

プ )

スペク ト ル演算のタ イ プを選択し てく ださ い。ご利用いただけるオプショ ン

l Factor( 係数)

l Pathlength( 光路長)

l Range( 範囲)

Normalization( 正規

化)

正規化を使用し て、選択し たスペク ト ルのY軸スケールを 「 通常」 スケールに変更し ま

す。こ のスケールでは、吸光度スペク ト ルのよう なスペク ト ルの場合はデータ ポイ ント

のY値が最低点の0吸光度単位から 最高ピーク の1吸光度単位までの範囲になり 、透過ス

ペク ト ルのよう なスペク ト ルの場合には、10%から 100%までの透過率になり ます。こ

れら の通常のスケールは、市販のスペク ト ルラ イ ブラ リ のスペク ト ルの典型です。

スペク ト ルが正規化さ れた後は、拡大縮小係数を理解し 、それに応じ て定量結果を調整

し ない限り 、定量分析に使用するこ と はできません。

Select
spectrum
( スペク

ト ルを選

択)

操作が適用さ れる開始スペク ト ル。

Max range
( 最大範

囲) (cm-1)
正規化で使用さ れる範囲を設定するために使用し ます。

Min range
( 最小範

囲) (cm-1)
正規化で使用さ れる範囲を設定するために使用し ます。

Target
value( 目

標値)
目標値は吸光度単位で指定し ます。
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設定 説明

Derivative( 微分 )
スペク ト ルを 1次または2次微分に変換し て、ピーク の位置または強度を 見つるこ と ができ るよ

う にし ます。

Select
spectrum
( スペク ト

ルを 選択 )

操作が適用さ れるスペク ト ル。

Order( 次

数 )
1次または2次微分のいずれかを選択し ます。

Correlation( コ リ

レーショ ン )
1次スペク ト ルと 2次スペク ト ル間のマッ チ率を返し ます。QCheck( Qチェ ッ ク ) と 同

様に、マッ チ率は0.0から 1.0の間で与えら れ、1.0は完全マッ チを反映し ます。

First
spectrum(1
次スペク

ト )

2次スペク ト ルを比較する開始スペク ト ルを選択し ます。

Second
Spectrum
(2次スペ

ク ト ル)

リ フ ァ レンススペク ト ルを選択し ます。

Spectral
range( ス

ペク ト ル

領域)

スペク ト ル領域を使用し て、完全吸収ピーク をコ リ レーショ ンサーチから 除外し ます。

Scalar Math( スカ

ラ ー計算)
シングルスペク ト ルに操作を適用し ます。

Spectrum
( スペク

ト ル)
操作を適用するスペク ト ルを選択し ます。

Operation
( 演算)

Add( 加算)
Subtract( 減算)
Divide( 除算)
Multiply( 乗算)

Factor( 係

数)
スペク ト ルの振幅を増減し て、別のスペク ト ルと 比較し てより 良いも のにするこ と がで

きます。

Baseline Correction
( ベースラ イ ン補

正)
シフ ト さ れたベースラ イ ンを補正するために使用し ます。

Select
spectrum
( スペク

ト ルを選

択)

ベースラ イ ンを補正するスペク ト ルを選択し ます。
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設定 説明

Polynomial
order( 多

項式の次

数)

補正の多項式の次数を指定し ます。

Conversion( 変換 ) スペク ト ルを 別の単位に変換し ます。

Select
spectrum
( スペク ト

ルを 選択 )

変換するスペク ト ルを 選択し ます。

Conversion
type( 変換

タ イ プ )

以下のいずれかに変換し ます。

l Absorbance( 吸光度)

l % Transmittance( 透過パーセント )

l % Reflectance( 反射率%)

l Log1/Reflectance( ログ1/反射率)

l Kubelka-Munk

Blank
regions
(ブラ ン

ク 領域)

スペク ト ルのひと つ以上の領域から データ をク リ アし ます。領域のブラ ンク の詳細につ

いては、"スペク ト ルの領域をブラ ンク にする "を参照し てく ださ い。

ブラ ンク にする領域に対し て始点と 終点の設定Add( 追加) をク リ ッ ク し て領域を追加

し ます。

Statistical
spectra
( 統計的

スペク ト

ル)

2つ以上のスペク ト ルの平均および標準偏差を計算し ます。Report( レポート ) タ イ ル

で結果スペク ト ルを見ます。スペク ト ルの平均または標準偏差の計算に関する詳細につ

いては、"平均および標準偏差のスペク ト ルを計算する "を参照し てく ださ い。

2つ以上のスペク ト ル、実行する計算、計算で使用するデータ 形式を選択し ます。

Tile name( タ イ ル

名)
ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます

Repeat( リ ピ ート )

ワーク フ ローの一部をループし て、手順をリ ピート し ます。

設定 説明

Repeat ___ times( リ ピート 回数) ワーク フ ローのループ部分がリ ピート さ れる回数を設定し ます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Report( レ ポート )

保存、アーカ イ ブ、または印刷できるカ スタ ムレポート を作成し ます。ワーク フ ローで生成さ れたReports( レ

ポート ) は、ダッ シュ ボード の「 Reports( レポート ) 」 セク ショ ンで利用できます。
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設定 説明

Add image( イ メ ージを追

加)

ワーク フ ロー中にオペレータ ーがレポート 画面に表示するイ メ ージを追加し ま

す。有効なフ ァ イ ルタ イ プは次のと おり です。

.PNG

.JPG

.GIF

.BMP

Add text( テキスト の追

加)

テキスト を追加するために使用し ます。こ れは、オペレータ ーに指示を与えた

り 、テキスト フ ィ ールド や数値入力フ ィ ールド にラ ベルを追加する場合に有用で

す。

Add or remove document
( 文書の追加または削除)

オペレータ ーがク リ ッ ク またはタ ッ チし て指定さ れたPDFを表示できるボタ ンを

提供し ます。

文書ボタ ンを追加し たら 、ボタ ンをク リ ッ ク し てPDFフ ァ イ ルを指定し ます。

Add spectrum(スペク ト ル

を追加)
レポート にスペク ト ルを追加し ます。ワーク フ ローの初期段階で生成または開か

れたスペク ト ルを選択し ます。

Add variable( 変数を追

加)

別のワーク フ ロータ イ ルの値をレポート に追加し ます。例えば、ワーク フ ローに

測定と サーチが含まれている場合、サーチ結果のデータ を含めるこ と ができま

す。

Add table( 表を 追加 )
TQAnalyst/定量方法や ピーク 分析などの結果の表を 表示し ます。現在の実行だけでな

く 、ワーク フ ローを 実行し た以前のイ ンスタ ンスの結果を 表示し ます。

Add or remove print button
(印刷ボタ ンの追加または

削除)

印刷ボタ ンを使用すると 、オペレータ ーはレポート 画面を見ながら レポート を印

刷できます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます

Run Program( プロ グラ ムの実行 )

Run Program( プログラ ムの実行) タ イ ルを使用し て、お使いのワーク フ ローに実行可能フ ァ イ ルを実行さ せま

す。例えば、こ のタ イ ルを使用し て、サード パーティ の自動サンプリ ングアク セサリ ーを実行するワーク フ

ローの手順を作成し ます。

こ のタ イ ルを Variable( 変数) タ イ ルまたは他のタ イ ルと 組み合わせて、強力なワーク フ ローを作成し ます。例

えば、Repeat( リ ピート ) タ イ ルのカ ウント 変数を使用し て、実行可能フ ァ イ ルに渡さ れた引数を自動的にイ

ンク リ メ ン ト し ます。

Run Program( プログラ ムの実行) タ イ ルは、ユーザーの操作を必要と せず、ユーザーイ ンタ ーフ ェ ースを持た

ない実行可能フ ァ イ ルのみを実行できます。

設定 説明

File name( フ ァ イ ル名 )
実行する実行可能フ ァ イ ル。こ のワーク フ ローを 別のコ ンピュ ータ で実行する場合、その

コ ンピュ ータ のフ ァ イ ルパスはまっ たく 同じ である必要があるこ と に注意し てく ださ い。
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設定 説明

Arguments( 引数 )

実行可能フ ァ イ ルに引数を渡し ます。コ マンド に変数を含めるには、リ スト から 変

数を選択し 、Add to Arguments List( 変数リ スト に追加) をク リ ッ ク し ます。引数を

入力すると きは、以下の構文要件を守っ てく ださ い。

l 各引数は二重引用符( “”) で囲む必要があり ます

l 引数はスペースで区切り ます

例：“-p 6” “workflowname.variable.myVariable”

Verify program file integrity at
run time(実行時にプログラ

ムフ ァ イ ルの整合性を 確

認する )

実行可能フ ァ イ ルが実行時にまっ たく 同じ フ ァ イ ルであるこ と を確認し ます。

ワーク フ ローを作成すると 、本ソ フ ト ウェ アは実行可能フ ァ イ ルの場所と 名前を保

存し ます。

フ ァ イ ルが同じ 名前の新規実行可能フ ァ イ ルに置き換えら れた場合、そのフ ァ イ ル

が代わり に実行さ れます。こ のオプショ ンを選択すると 、ワーク フ ローの作成時に

選択し たフ ァ イ ルと まっ たく 同じ フ ァ イ ルになり ます。

exeが別のフ ァ イ ルに置き換えら れていないこ と を確認するために、こ れを選択し た

ままにし ておく こ と をお勧めし ます。exeを意図的にアッ プデート する場合は、ワー

ク フ ローも アッ プデート する必要があり ます。

こ の設定を オフ にすると 、EXEを定期的にアッ プデート する予定であり 、ワーク フ

ローをアッ プデート し たく ない場合に役立ちます。ただし 、こ れはセキュ リ ティ リ

スク をも たら す可能性があり ます。

Save Result( 結果を 保存 )

収集し たデータ を CSVフ ァ イ ルにエク スポート し ます。

設定 説明

Select data to export(エ
ク スポート するデータ

を 選択)

ピーク 高さ やサーチ結果のマッ チ率など、CSVフ ァ イ ルにエク スポート できる利用可

能なデータ を選択し ます。

Append to file(フ ァ イ ル

に付加する )

選択すると 、エク スポート さ れたデータ が既存のCSVフ ァ イ ルに追加さ れます。

既存のフ ァ イ ルにデータ を追加するには、File Name( フ ァ イ ル名) フ ィ ールド に

フ ァ イ ル名を入力し ます。フ ァ イ ルが存在し ない場合は、入力し た名前で新規フ ァ イ

ルが作成さ れます。

File name( フ ァ イ ル

名)

( Append to File( フ ァ イ ルに付加) が選択さ れている場合にのみ利用可能)

データ が追加さ れるフ ァ イ ル名を入力し ます。フ ァ イ ルがまだ存在し ない場合は、新

規フ ァ イ ルが作成さ れます。

File base name( フ ァ

イ ルベース名)

( Append to File( フ ァ イ ルに付加) が選択さ れていない場合にのみ利用可能)

フ ァ イ ルベース名は、日付と 時間の前にフ ァ イ ル名に追加さ れます。

File location( フ ァ イ ル

の場所)
フ ァ イ ルが追加または作成さ れるディ レク ト リ 。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。
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Search( サーチ )

コ リ レーショ ンまたは多成分サーチを実行し ます。

設定 説明

Available libraries( 利用

可能なラ イ ブラ リ )

ラ イ ブラ リ を Available Librarie( 利用可能なラ イ ブラ リ ) 列から Selected Libraries
( 選択し たラ イ ブラ リ 数) にド ラ ッ グし て、サーチで使用し ます。

Refresh( リ フ レ ッ シュ ) をク リ ッ ク し て、利用可能なラ イ ブラ リ のリ スト をアッ プ

デート し ます。

Search type( サーチタ

イ プ )

実行する サーチのタ イ プを設定し ます。

Correlation( コ リ レーショ ン ) ：不明のサンプルを分析するために使用し ます。

Number of results( 結果数) ：表示さ れる結果数を設定し ます。

Multi-component( 多成分) ：サンプルの成分を分析するために使用し ます。

Number of components( 成分数) ：表示さ れる成分数を設定し ます。

Spectral Ranges( スペ

ク ト ル領域)
サーチする領域の開始値と 終了値を追加し ます。

Select spectrum( スペク

ト ルを選択)
サーチで使用するスペク ト ルを指定し ます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます

Selection( 選択肢 )

Selection( 選択肢) タ イ ルを使用し て、オペレータ ーはワーク フ ローがたどるパスを選択し ます。

設定 説明

Add image( イ

メ ージを追加)

ワーク フ ロー中にオペレータ ーが選択画面に表示するイ メ ージを追加し ます。有効なフ ァ

イ ルタ イ プは次のと おり です。

.PNG

.JPG

.GIF

.BMP

Add text( テキス

ト の追加)
テキスト を追加するために使用し ます。こ れはオペレータ ーに指示を与える場合に有用で

す。

Add value( 値を

追加)
別のワーク フ ロータ イ ルの値をレポート に追加し ます。例えば、ワーク フ ローに測定と

サーチが含まれている場合、サーチ結果のデータ を含めるこ と ができます。

Selection label
( 選択肢ラ ベ

ル)
選択ラ ベルを編集し て、ワーク フ ローキャ ンバスに表示さ れるテキスト を変更し ます。

Start( 開始 )

こ れは、すべてのワーク フ ローの最初のタ イ ルです。開始タ イ ルは毎回新規ワーク フ ローが作成さ れるたびに

ワーク フ ローキャ ンバスに自動的に追加さ れます。
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設定 説明

Workflow image
( ワーク フ ローイ

メ ージ )

ワーク フ ローの実行時に表示さ れるイ メ ージを決定し ます。イ メ ージフ ァ イ ルへのフ ァ

イ ルパスを受け入れます。

以下のフ ァ イ ルタ イ プが有効です。

.PNG

.JPG

.GIF

.BMP

Desired aspect ratio
( 希望アスペク ト

比)

アスペク ト 比を指定し て、ワーク フ ローの実行時の外観を最適化し ます。アスペク ト 比

は、オペレータ ーが使用するディ スプレイ と 可能な限り マッ チし ている必要があり ま

す。

例：

4:3は旧型コ ンピュ ータ ーモニタ ー用で、

16:9は高解像度ビデオの標準であり 、現在のコ ンピュ ータ モニタ ーでは一般的です。

以下を受け入れます：

1:1
4:3
5:4
16:9
16:10
3:2
2:1

Tag Spectrum( タ グスペク ト ル )

ワーク フ ロー中に作成さ れたスペク ト ルに タ グを Apply( 適用) し ます。

設定 説明

Tag( タ グ ) スペク ト ルに タ グを適用し ます。

Select spectrum( スペク ト ルを選択) タ グが適用さ れるスペク ト ルを選択し ます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Template Report( テン プレ ート レ ポート )

テンプレート から レポート を生成し ます。ワーク フ ローで生成さ れたReports( レポート ) は、ダッ シュ ボード

の「 Reports( レポート ) 」 セク ショ ンで利用できます。テンプレート レポート のほと んどの設定は、選択し た

テンプレート タ イ プによっ て異なり ます。
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設定 説明

Template type( テンプレート タ イ プ )

以下のテンプレート タ イ プから 選択し ます。

ValPro style( ValProスタ イ ル)

Single spectrum(シングルスペク ト ル)

Multiple spectra( マルチスペク ト ル)

Search results( サーチ結果)

Single quantification( シングル定量)

QCheck( Qチェ ッ ク )

Multiple run quantification( 複数の実行定量化)

Automatically advance workflow after
displaying report for 5 seconds(レポー

ト を 5秒間表示し た後、ワーク フ ロー

を自動的に進めます )

選択すると 、レポート が5秒間表示さ れた後、ワーク フ ローが進行し

ます。選択さ れていない場合、オペレータ ーは手動でワーク フ ローを

続行し ます。

Generate pass/fail result( 合格 /不合格

結果を作成)

選択し た場合、不合格結果をト リ ガーするテキスト を指定し ます。例

えば、「 fail( 不合格) 」 を指定し た場合、レポート に「 fail( 不合

格) 」 と いう テキスト が含まれていると 、テンプレート レポート タ イ

ルは不合格結果を生成し ます。

TQ Analyst

指定さ れた定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルを使用し て、サンプルの成分をQuantify( 定量) し ます。

設定 説明

Quantification method( 定量メ ソ ッ ド タ イ ト ル) 定量メ ソ ッ ド タ イ ト ルのQNTフ ァ イ ルを選択し ます。

Select spectrum( スペク ト ルを選択) 定量に使用するスペク ト ルを選択し ます。

Tile name( タ イ ル名) ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。

Variable( 変数 )

変数タ イ ルを使用し て、既存の変数に新規値を割り 当てるか、新規カ スタ ム変数を作成し ます。変数タ イ ルで

作成または編集さ れた変数は、他のタ イ ルで使用できます。

設定 説明

Operation
( 演算)

操作タ イ プを選択し ます。選択し た操作によっ て、利用可能な他の設定が決まり ます。

Set Variable( 変数の設定) ：現在の変数の値を設定するために使用し ます。

Crate Variable( 変数の作成) ：新規変数を作成するために使用し ます。
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設定 説明

Set Variable
( 変数の設

定)

Variable to set( 変数へセッ ト ) ：変数を選択し て値を変更し ます。

Current variables( 現在の変数) ：ワーク フ ロー内の現在の変数のリ スト を提供し ます。いずれ

かを選択し 、Add to Expression( 数式に追加) をク リ ッ ク し て、変数を式に含めます。

Create
Variable
( 変数を作

成)

Numeric or Text( 数値またはテキスト ) ：こ の変数の値のタ イ プを選択し ます。タ イ プによっ

て、こ の変数に有効な操作が決まり ます。例えば、タ イ プをテキスト に設定すると 、こ の変数

の値を計算に使用できなく なり ます。

Variable name( 変数名) ：変数の名前を入力し ます

Initial value( 初期値) ：こ の変数の開始値を入力し ます

Workflow Table( ワーク フ ロ ー表 )

お使いのワーク フ ローのテンプレート と し て使用する CSVフ ァ イ ルをイ ンポート し ます。

Workflow Table( ワーク フ ロー表) タ イ ルを使用すると 、ワーク フ ロー全体で使用するオプショ ンの表をイ ン

ポート できます。例えば、こ のタ イ ルを使用すると 、ワーク フ ローの開始時に一つのオプショ ンを選択し 、そ

のオプショ ンに対応する特定の変数、方法、イ メ ージをワーク フ ロー全体にわたっ て自動的に開く こ と ができ

ます。

設定 説明

CSVフ ァ イ ル

イ ンポート する CSVフ ァ イ ルを参照し ます。

参照し て新規フ ァ イ ルを選択し ます。再開し て、フ ァ イ ルのアッ プデート の確認を行い

ます。

Select row
automatically( 自動

的に行を選択)
CSVフ ァ イ ルから 行を自動的に選択し ます。

Operator selection
(オペレータ ーの選

択肢)

ワーク フ ローオペレータ ーは、ワーク フ ロー中に手動で行を選択し ます。

Operator prompt( オペレータ ープロンプト ) ：オペレータ ーに表示するテキスト 指示。

Column index for selection options( 選択オプショ ンの列イ ンデッ ク ス ) ：利用可能なオプ

ショ ンと し て使用する列を指定し ます。最初の列はイ ンデッ ク ス 1です。

Column index for selection images( 選択イ メ ージの列イ ンデッ ク ス ) ：選択オプショ ンと

一緒にイ メ ージを表示するこ と も できます。イ メ ージを使用し ない場合は、イ ンデッ ク

スを 0に設定し ます。

Included files(含ま

れるフ ァ イ ル)

CSVフ ァ イ ルに基づいて予想さ れるフ ァ イ ルと 、ワーク フ ローに含まれているフ ァ イ ル

の数を示し ます。

l Add( 追加) を選択し て、一つまたは複数のフ ァ イ ルを追加し ます。

l 管理を選択し て含まれる、フ ァ イ ルを表示または削除

Tile name( タ イ ル

名)
ワーク フ ローキャ ンバスのタ イ ルの名前を設定し ます。
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4.6 カ スタ ムソ リ ュ ーショ ン

Package Editor( パッ ケージエディ タ ) を使用し てワーク フ ローをバンド ルおよび共有し 、Operator( オペレー

タ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースを使用し てパッ ケージを開いて実行し ます。

こ のセク ショ ンでは以下について説明し ます :

カ スタ ムソ リ ュ ーショ ン 228

パッ ケージの作成または編集 230

オペレータ ー管理者 234

カ スタ ムソ リ ュ ーショ ン

こ のページでは、OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) のパッ ケージと Operator( オペ

レータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースを使用し てカ スタ ムソ リ ュ ーショ ンを開発および実行する方法の概要を説明し ま

す。利用可能な場合は、リ ンク をたどっ て、特定の機能の使用に関する詳細情報を見つけてく ださ い。

カ スタ ムソ リ ュ ーショ ン と は何ですか？

OMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アのカ スタ ムソ リ ュ ーショ ンを使用すると 、他のオペレータ ーが使用できるワーク

フ ローを設計し てバンド ルできます。

開発者はワーク フ ローを設計し 、必要な すべてのフ ァ イ ルと 一緒にPackages( パッ ケージ ) にバンド ルし てか

ら 、パッ ケージを RDEPフ ァ イ ルと し て共有し ます。

次に、管理者がパッ ケージを開いて、Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースを使用し てワーク フ ローを実

行できるよう にし ます。

パッ ケージと Package Editor( パッ ケージエディ タ )

パッ ケージは、簡単に共有できるワーク フ ローの整理さ れたコ レク ショ ンです。ワーク フ ローをパッ ケージに

バンド ルすると 、パッ ケージには、リ フ ァ レンススペク ト ル、イ メ ージ、QNTフ ァ イ ルなど、別のシステムで

ワーク フ ローを実行するのに必要な すべてのフ ァ イ ルと 情報が含まれます。

パッ ケージを作成し てエク スポート する場合、別のサイ ト の管理者は、Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ー

フ ェ ースでパッ ケージを開いて、ユーザーが含まれている すべてのワーク フ ローを実行できるよう にするこ と

ができます。

パッ ケージの作成と エク スポート の詳細については、"パッ ケージの作成または編集"を参照し てく ださ い。
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図 4-1: Package Editor( パッ ケージエディ タ )

パッ ケージには2つの主要な要素があり ます：

l Workflows( ワーク フ ロー ) ：ワーク フ ローは、手順が毎回まっ たく 同じ 方法で実行さ れるこ と を保証す

る、事前に決定さ れた手順と 設定のセッ ト です。ワーク フ ローの詳細については、"ワーク フ ローについて "
を参照し てく ださ い。

l Categories( カ テゴリ ) ：パッ ケージでは、ワーク フ ローはカ テゴリ に編成さ れています。組織にと っ て意

味のある方法でワーク フ ローをカ テゴリ にグループ化できます。ただし 、ワーク フ ローを含めるこ と ができ

るのは1つのカ テゴリ のみです。同じ ワーク フ ローを複数のカ テゴリ に含めるこ と はできません。

パッ ケージをエク スポート すると 、ワーク フ ローで使用さ れる すべての必要なフ ァ イ ルも パッ ケージ化さ れる

ため、オペレータ ーはパッ ケージを開いたと きにワーク フ ローを実行するのに必要な すべてのフ ァ イ ルを確実

に入手できます。

Operator( オペレ ータ ー ) イ ン タ ーフ ェ ース

Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースは、パッ ケージから 開かれた作動中のワーク フ ローと パッ ケージの

管理に使用さ れます。パッ ケージを開いた後、オペレータ ーには、パッ ケージワーク フ ローを実行するよう に

設計さ れた簡略化さ れたイ ンタ ーフ ェ ースが表示さ れます。

Operator Administrator( オペレータ ー管理者) は、パッ ケージを開いたり 削除し たり するこ と で、利用可能な

ワーク フ ローを制御できます。
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図 4-2: Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ース

Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースはOMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アのタ ッ チスク リ ーンイ ンタ ー

フ ェ ースに似ていますが、開いているパッ ケージのワーク フ ローのみを表示し ます。

Operator Administrator( オペレータ ー管理者) は、管理者コ ント ロールを使用し て、パッ ケージを開き、パッ

ケージのアッ プデート や削除を行う こ と ができます。パッ ケージのオープンと 削除の詳細については、"オペ

レータ ー管理者"を参照し てく ださ い。

パッ ケージを 操作する ためのヒ ン ト

ワーク フ ローと パッ ケージを作成する場合、定量方法や組み込みワーク フ ローなどの依存関係を追跡するのは

難し い場合があり ます。以下のヒ ント は、お使いのフ ァ イ ルを管理し 、お使いのワーク フ ローが最新で維持管

理が容易であるこ と を確認するのに役立ちます。

l アッ プデート と 保守が簡単になるよう にお使いのフ ァ イ ルを整理し ます。たと えば、お使いのワーク フ ロー

で使用さ れるリ ソ ース用に単一のフ ォ ルダーを作成し たい場合があり ます。次に、そのフ ォ ルダー内に、定

量方法、イ メ ージ、スペク ト ルフ ァ イ ルなどの関連項目用の特定のフ ォ ルダーを作成し ます。次に、フ ォ ル

ダを同じ 場所に保持し 、フ ァ イ ル名を同じ に保ちます。次に、Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) の

Update( アッ プデート ) コ マンド を使用し て、ワーク フ ローの すべての依存関係をすばやく アッ プデート

できます。

l お使いのワーク フ ローをできるだけシンプルに保ちます。たと えば、Embedded Workflow( 組み込みワーク

フ ロー ) タ イ ルは強力なツールですが、あなたのプロジェ ク ト をさ ら に複雑にし ます。組み込みワーク フ

ローがアッ プデート さ れるたびに、それを使用する他のすべてのワーク フ ローを手動でアッ プデート する必

要があり ます。

パッ ケージの作成または編集

Package Editor( パッ ケージエディ タ ) を使用し て、新規パッ ケージを作成し たり 、既存のパッ ケージを開いて

編集するこ と ができます。
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パッ ケージを作成するには、少なく と も 一つのワーク フ ローが必要になり ます。ワーク フ ローの作成と 使用の

詳細については、"ワーク フ ローについて "を参照し てく ださ い。

パッ ケージはOMNIC Paradigm ソ フ ト ウェ アのDesktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ースでのみ作成可能で

す。

新規パッ ケージを 作成

❖ 新規パッ ケージを作成するには

1. デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、File > Packages > Create( フ ァ イ ル＞パッ ケージ＞作成) に移

動し ます。

2. パッ ケージの名前を入力し 、OKを選択し ます。Package Editor( パッ ケージエディ タ ) が開き、規定のカ テ

ゴリ が一つ表示さ れます。さ ら にカ テゴリ を追加し たり 、カ テゴリ にワーク フ ローを追加するこ と ができま

す。

3. ワーク フ ローを追加するには、カ テゴリ を選択し 、Add Workflow( ワーク フ ローの追加) を選択し ます。

Workflows( ワーク フ ロー ) は単一のカ テゴリ にのみ含めるこ と が可能です。複数のカ テゴリ で同じ ワーク

フ ローを使用するこ と はできません。

4. カ テゴリ を追加するには、Add Category( カ テゴリ の追加) を選択し ます。

5. Save( 保存) を選択し てパッ ケージを保存し ます。保存し たパッ ケージは、ダッ シュ ボード のPackages
( パッ ケージ ) ペイ ンで利用できます。パッ ケージはダッ シュ ボード に戻っ たと きに自動的に保存さ れます

が、Package Editor( パッ ケージエディ タ ) から 本ソ フ ト ウェ アを終了し た場合は自動的に保存さ れませ

ん。

6. パッ ケージを共有するには、Export( エク スポート ) を選択し ます。パッ ケージをエク スポート すると 、

フ ァ イ ル名拡張子 .rdepで保存さ れます。

ワーク フ ロ ーと カ テゴリ を 整理する ためのヒ ン ト

お使いのワーク フ ローと カ テゴリ をパッ ケージに整理する際に考慮すべき重要な要素がいく つかあり ます。

l ワーク フ ローは一つのカ テゴリ にのみ含めるこ と ができます。同じ ワーク フ ローを複数のカ テゴリ で使用す

るこ と はできません。カ テゴリ 間で共有し たいワーク フ ローがある場合は、共有さ れるワーク フ ロー専用に

別のカ テゴリ を作成するこ と をお勧めし ます。こ れは、複数のパッ ケージの場合にも True( 真) です。以前

に開かれたパッ ケージに同じ 名前のワーク フ ローがすでに含まれている場合、そのワーク フ ローが別のカ テ

ゴリ に含まれていると 、そのオペレータ ーのAdministrator( 管理者) は新規パッ ケージを開く こ と ができま

せん。

l カ テゴリ にも 一意の名前を付ける必要があり ます。オペレータ ーがパッ ケージを開く と 、以前のパッ ケージ

のカ テゴリ ーと 同じ 名前を使用するカ テゴリ ーがマージさ れます。例えば、新規パッ ケージにカ テゴリ Aと
いう 名前付きのカ テゴリ が含まれていて、以前のパッ ケージにすでにカ テゴリ Aが含まれている場合、カ テ

ゴリ は両方のカ テゴリ の すべてのワーク フ ローを含む単一のカ テゴリ にマージさ れます。

以下の例を考えてみまし ょ う :
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l カ テゴリ A( 1次パッ ケージ )

o ワーク フ ロー1

o ワーク フ ロー2

l カ テゴリ A( 2次パッ ケージ )

o ワーク フ ロー3

次のよう に表示さ れます :

l カ テゴリ A

o ワーク フ ロー1

o ワーク フ ロー2

o ワーク フ ロー3

パッ ケージを 編集

パッ ケージは、ダッ シュ ボード のPackages( パッ ケージ ) ペイ ンまたは保存し たRDEPフ ァ イ ルのいずれかから

開いて編集するこ と が可能です。

❖ パッ ケージを編集するには

l デスク ト ッ プイ ンタ ーフ ェ ースのダッ シュ ボード から

1. Workflow Pane( ワーク フ ローペイ ン ) にスク ロールし 、リ スト から Packages( パッ ケージ ) を選択し

ます。

2. パッ ケージを右ク リ ッ ク し て、編集を選択し ます。パッ ケージはPackage Editor( パッ ケージエディ

タ ) で開きます。

l 保存し たRDEPフ ァ イ ルから

1. ダッ シュ ボード から 、File( フ ァ イ ル) > Packages( パッ ケージ ) > Open( 開く ) に移動し ます。

2. RDEPフ ァ イ ルを選択し 、Open( 開く ) を選択し ます。そのフ ァ イ ルはダッ シュ ボード のパッ ケージリ

スト に追加さ れます。

3. Packages( パッ ケージ ) ペイ ンで、パッ ケージを右ク リ ッ ク し て編集を選択し ます。

Package Editor( パッ ケージエディ タ ) から RDEPフ ァ イ ルを開く と 、パッ ケージはPackage Editor
( パッ ケージエディ タ ) で自動的に開かれます。

ワーク フ ロ ーを アッ プデート

Package Editor( パッ ケージエディ タ ) には、ワーク フ ローと それに関連するフ ァ イ ルをアッ プデート するため

のツールがいく つか含まれています。
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パッ ケージにワーク フ ローを追加すると 、ワーク フ ローフ ァ イ ルがそのパッ ケージにコ ピーさ れます。いかな

るアッ プデート も こ のパッ ケージコ ピーにのみ適用さ れ、元のフ ァ イ ルまたはワーク フ ローフ ァ イ ルをコ ピー

し た他のいかなるパッ ケージにも 反映さ れません。

ワーク フ ローフ ァ イ ルと それに関連するフ ァ イ ル( イ メ ージやQNTフ ァ イ ルなど ) の同期を維持するには、

Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) でそれら を手動でアッ プデート する必要があり ます。予期し ない動作

や結果を回避するには、Workflow Editor( ワーク フ ローエディ タ ) を使用し てワーク フ ローを直接アッ プデート

し てから 、Package Editor( パッ ケージエディ タ ) のUpdate Workflow( ワーク フ ローをアッ プデート ) コ マンド

のみを使用するこ と をお勧めし ます。

コ マンド 説明

Update Workflow( ワーク フ

ローをアッ プデート )

選択し たワーク フ ローを再開し 、ワーク フ ローに含まれる任意のフ ァ イ ル

( 例えば、変更さ れたイ メ ージフ ァ イ ルなど ) を含む変更をアッ プデート

し ます

Update Embedded( 組み込

みワーク フ ローをアッ プ

デート )

Embedded Workflow( 組み込みワーク フ ロー ) タ イ ルを使用し て組み込まれ

た任意のワーク フ ローをアッ プデート し ます。

Update Quant( 定量をアッ

プデート )
ワーク フ ローに含まれていた .QNTフ ァ イ ルを再開し ます。

Update Image( イ メ ージを

アッ プデート )
ワーク フ ローで使用さ れる すべてのイ メ ージフ ァ イ ルを再開し ます。

テスト パッ ケージ

Run( 実行) コ マンド を使用し て、パッ ケージをエク スポート 前にテスト し ます。パッ ケージを実行するこ と に

より 、Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースに表示さ れるカ テゴリ ーと ワーク フ ローを実行するこ と がで

きます。

注記パッ ケージを実行する際に、データ を収集する任意のワーク フ ローを実行すると 、ワーク フ ローを通常

どおり 実行し た場合と 同じ よう に、測定値がデータ ベースに追加さ れます。

ワーク フ ロ ーを 自動的に実行

Auto Run( 自動実行) を使用し て、ワーク フ ローを自動的に実行するよう に設定できます。Auto Run( 自動実

行) が有効になっ ている場合、オペレータ ーの入力なし でワーク フ ローが実行さ れます。こ のソ フ ト ウェ ア使

用中に、ワーク フ ローはバッ ク グラ ウンド で実行さ れます。ワーク フ ローがバッ ク グラ ウンド で実行さ れてい

る場合、オペレータ ーはワーク フ ローが完了するのを待っ てから 別のワーク フ ローを実行する必要があり ま

す。

ワーク フ ローがユーザー入力を必要と し ない場合にのみ、ワーク フ ローを Auto Run( 自動実行) に設定するこ

と ができます。
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Auto Run( 自動実行) で複数のワーク フ ローを実行する予定になっ ている場合、それら のワーク フ ローは

キュ ーに追加さ れます。例えば、一つのワーク フ ローが1時間ごと に実行さ れ、別のワーク フ ローが2時間ごと

に実行さ れる場合、それら のワーク フ ローのいずれも 部分的に重複する時間に実行さ れ、互いに干渉するこ と

はあり ません。

❖ Auto Run( 自動実行) を有効にするには

1. Package Editor( パッ ケージエディ タ ) で、ワーク フ ローを右ク リ ッ ク し 、Set Up Auto Run( 自動実行の設

定) を選択し ます。

2. Enable automatic running for this workflow( こ のワーク フ ローの自動実行を有効にする ) を選択し 、頻度値

を時間単位で入力し ます。部分時間を入力するこ と も できます。例えば、0.5を入力すると 、ワーク フ ロー

は30分ごと に実行さ れます。

3. OKを選択し ます。

そのワーク フ ローは、パッ ケージがOperator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースで開かれた後に自動的に実

行さ れます。

オペレ ータ ー管理者

Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースのAdministrator( 管理者) 制御を使用し て、パッ ケージを管理し 、

管理者パスワード の変更を行い、Desktop( デスク ト ッ プ ) イ ンタ ーフ ェ ースに戻り ます。

管理者コ ント ロールにアク セスするには、Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースのメ ニュ ーから

Administrator( 管理者) を選択し 、正し いパスワード を入力し ます。規定のパスワード はPassword( パスワー

ド ) です。管理者は、本ソ フ ト ウェ アイ ンスト ール後すぐ にパスワード の変更を行う 必要があり ます。

パッ ケージの管理

管理者ビュ ーの［パッ ケージメ ンテナンス］タ ブを使用し て、パッ ケージを管理し ます。

パッ ケージを 開く

パッ ケージを開く と 、パッ ケージのカ テゴリ と ワーク フ ローがOperator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースに

ロード さ れます。パッ ケージが開かれると 、オペレータ ーはカ テゴリ ーを選択し てワーク フ ローを実行できま

す。自動的に実行するよう に設定さ れたワーク フ ローは、スケジュ ールどおり に実行を開始し ます。

新規パッ ケージを開く と 、以前に開いたパッ ケージのカ テゴリ と ワーク フ ローに新規カ テゴリ と ワーク フ ロー

が追加さ れます。例えば、管理者が「 パッ ケージA」 を開き、後で「 パッ ケージB」 を開く と 、オペレータ ーに

は両方のパッ ケージのカ テゴリ と ワーク フ ローが表示さ れます。

❖ パッ ケージを開く には

1. Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、メ ニュ ーを開き、Administrator( 管理者) に移動

し ます。

2. 管理者コ ント ロールにアク セスするためのパスワード を入力し ます。
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3. Package Maintenance( パッ ケージメ ンテナンス ) タ ブで、Open( 開く ) を選択し ます。

4. パッ ケージフ ァ イ ルを選択し 、Open( 開く ) を選択し ます。パッ ケージフ ァ イ ル名の拡張子は .rdepです。

パッ ケージを アッ プデート

以前に開いたパッ ケージと 同じ 名前のパッ ケージを開く と 、パッ ケージがアッ プデート さ れます。

例えば、過去に「 パッ ケージA」 と いう パッ ケージを既に開いている場合、「 パッ ケージA」 と も 呼ばれる新規

パッ ケージを開く と 、新規パッ ケージが以前のパッ ケージに置き換わり ます。

パッ ケージを 削除

パッ ケージを削除すると 、そのパッ ケージのカ テゴリ と ワーク フ ローがOperator( オペレータ ー ) イ ンタ ー

フ ェ ースから 削除さ れます。

❖ パッ ケージを削除するには

1. Operator( オペレータ ー ) イ ンタ ーフ ェ ースを使用し て、メ ニュ ーを開き、Administrator( 管理者) に移動

し ます。

2. 管理者コ ント ロールにアク セスするためのパスワード を入力し ます。

3. パッ ケージのリ スト から 一つまたは複数のパッ ケージを選択し ます。

4. Delete( 削除) を選択し 、確認ダイ アログで選択肢を確認し ます。

管理者パスワード の変更

「 Change Password( パスワード の変更) 」 タ ブを使用し て、Operator Administrator( オペレータ ー管理者) の

パスワード の変更し ます。
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4.7 データ を 保護

OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) と Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト

ウェ アを組み合わせて、データ の整合性と セキュ リ ティ を確保し ます。

こ のセク ショ ンでは以下について説明し ます :
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OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ アによ る データ のセキュ リ テ ィ と 整合性

データ のセキュ リ ティ と 整合性を確保し 、お使いのラ ボが21 CFR Part 11またはその他の規制に準拠できるよう

にするには、OMNIC™ Paradigm ソ フ ト ウェ アを Thermo Scientific Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト

ウェ アと ペアリ ングし ます。

Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) は、包括的なデータ セキュ リ ティ ツールセッ ト であり 、以下のタ スク を

実行できます。

l OMNIC Paradigm software( OMNIC Paradigmソ フ ト ウェ ア ) およびその他の機器アプリ ケーショ ンの機能お

よびツールへのアク セスを制限および制御し ます。

l 適切なデータ 処理を保証するためのセキュ リ ティ ポリ シーを設定および管理し ます。

l 責任を確立するために、デジタ ル署名をカ スタ マイ ズし て適用し ます。

l セキュ リ ティ イ ベント をログに記録し て表示し ます。

Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト ウェ アを購入し て、単一のシステムを管理し たり 、ネッ ト ワーク

上に分散さ れた複数の機器を管理するこ と ができます。イ ンスト ール後、セキュ リ ティ のためにOMNIC
Paradigmアプリ ケーショ ンを構成するのはほんの一瞬です。

Security Suite( セキュ リ ティ スイ ート ) ソ フ ト ウェ アが21 CFR Part 11への準拠にどのよう に役立つかについて

は、21 CFR Part 11への準拠を参照し てく ださ い。
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