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本書はMultiQuantTM MDソフトウェアにおける利用可能な機能について説明しています。

ソフトウェアへのアクセスは、Analyst
®
 MDソフトウェアのユーザーに割り当てられた役割に

基づいています。各ユーザーはソフトウェアに正しいアクセスが割り当てられていることを

確認してください。

次のMicrosoftオペレーションシステムの英語版のみサポートしています。

• Windows 7（32ビットおよび64ビット）SP1

• Windows 10

注意：番号、通貨、日時の書式は英語（米国）に設定する必要があります。フォーマット

に異なる値を設定すると、誤ったデータになる場合があります。

MultiQuantTM MDソフトウェアは監査証跡およびセキュリティ機能があるとともに、完全ライ
センスを必要とし、Analyst

®
 MDソフトウェアがインストールされます。

ソフトウェアから制御されるデータ出力方法は、Results Tablesのエクスポート、LISへの転送、
およびレポーティングです。その他の出力データソース（Results Tableからのコピーや貼り付
けなど）は制御されていません。ユーザーは、規制上これらの制御されていない出力メソッ

ドを使用してはなりません。

注： MultiQuantTM MDソフトウェアはAnalyst
®
 MDソフトウェアの画面ロック情報を使用しま

す。MultiQuantTM MDソフトウェアに関する追加のセットアップは必要ありません。

注： ファイルおよびフォルダの構造はクロマトグラムを見ることができる状態を維持する

必要があります。データを移動しなければならない場合、全プロジェクトを移動してファ

イル構造を維持します。

ソフトウェアのヘルプ

本ソフトウェアは、機能に関する追加の情報を提供するツールのヒントやエラーメッセージ

があります。

• フィールドが利用可能ではない場合、フィールド上でカーソルを動かすと、機能が使えな

い理由を説明するツールヒントが表示されます。追加の情報には、フィールドを有効にす

る方法またはフィールドを有効にするために必要なセキュリティ設定が含まれます。

• エラーメッセージにはソフトウェアの機能を使用するために必要なセキュリティ設定に関

する情報が含まれます。

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
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ファイルタイプ

表 1-1 ソフトウェアのファイルタイプ

説明ファイルタイ

プ

MultiQuantソフトウェアResults Table。定量監査証跡データを保持。*.qsession

MultiQuantソフトウェア定量化メソッド。*.qmethod

MultiQuantソフトウェア監査マップ。*.qmap

外部キャリブレーションファイル。*.mqcal

列設定ファイル。*.cset

お問い合わせ先

SCIEXのサポート

• sciex.com/contact-us

• sciex.com/request-support

お客様のトレーニング

• 北米：NA.CustomerTraining@sciex.com

• ヨーロッパ：Europe.CustomerTraining@sciex.com

• EUおよび北米以外の連絡先については、sciex.com/educationを参照してください。

オンライン学習センター

• SCIEXUniversity

SCIEX製品のサイバーセキュリティーに関する最新のガイダンスについては、
sciex.com/productsecurityを参照してください。

テクニカルサポート

SCIEXおよびその代理店は、十分に訓練を受けた保守/技術専門要員を世界中に配備していま
す。システムまたは起こり得る技術的問題に関するご質問にお答えします。詳しくは、SCIEX
のウェブサイト（sciex.com）をご覧ください。
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表 2-1 File Menu Options

説明Menu Option

データセットを定量化し、Results Tableを作成します。処理するデー
タファイルを選択し、適用する定量化メソッドを選択します。 Results
Table Dialogs 該当ページ 43を参照してください。

New Results Table

サンプルを選択した後に、ブランクの定量化Method Editorを作成しま
す。通常、New Results Tableウィザードの一部としてメソッドを作成
します。このコマンドはユーザーがメソッドを作成しても、そのメ

ソッドをResults Tableを作成するサンプルコレクションにすぐに適用
しない場合に便利です。

• ナビゲーションペインは、選択したプロジェクトに対するData
フォルダに利用できるサブフォルダ、wiffファイル、およびサン
プルを表示します。

• 個別のフォルダを展開し、サブフォルダやwiffファイルを確認し
ます。wiffファイルを展開し、利用可能なサンプルを表示します。

New Quantitation Method

前回に保存したResults Tableを開きます。コマンドを選択した後、標
準のOpenダイアログが開きます。Results Tables 該当ページ 37を参照
してください。

Open Results Table

前回に保存した定量化メソッドを開きます。コマンドを選択した後、

標準のOpenダイアログが開きます。Quantitation Method Editor 該当
ページ 87を参照してください。

Open Quantitation
Method

有効なResults TableまたはQuantitation Method Editorをファイルに保存し
ます。Results TableまたはQuantitation Method Editorを一度も保存してい
ない場合は、ユーザーはファイル名の保存を要求されます。そうし

ない場合、以前のバージョンが上書きされます。

Save

有効なResults TableまたはQuantitation Method Editorを新しいファイルに
保存します。

Save As

Results Tableで直近に使用したそれぞれのサブメニュー項目を含みま
す。項目の1つを選択し、一致するファイルを開きます。

Recent Results Table

定量化メソッドで直近に使用したそれぞれのサブメニュー項目を含

みます。項目の1つを選択し、一致するファイルを開きます。
Recent Quantitation
Methods

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
9 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

2File Menu



表 2-1 File Menu Options (続き)

説明Menu Option

テキストファイルから新しい定量化メソッドを作成します。通常、

New Quantitation Methodコマンド（Quantitation Method Editor 該当ペー
ジ 87を参照）を使用して手作業でメソッドを作成するか、新しい
Results Tableを作成する処理（Results Tables 該当ページ 37を参照）の
一部としてメソッドを作成します。ユーザーが定量化メソッドを作

成または修正したい場合、このコマンドは便利です。その場合は、

メソッドを手動で作成しQuantitation Method as Textコマンドを使
用します。

Import

定量化メソッドを.qmethodまたは.txtファイルにエクスポートするコ
マンドがあります。Exportサブメニュー該当ページ 11を参照してく
ださい。ソフトウェアから制御されるデータ出力方法は、Results Tables
のエクスポート、LIMSへの転送、およびレポーティングです。Results
Tableからのコピーおよび貼り付けなどのその他の出力データソース
は制御されていません。規制上これらの制御されていない出力メソッ

ドを使用しないでください。

Export

この機能を有効にするためにはLIMSライセンスファイルが必要です。
Transfer to LIMS 該当ページ 14を参照してください。

Transfer to LIMS

Results Tableのエクスポートは、データ出力用に制御されたメソッド
の1つです。

Export and Save Results
Table

Reporterソフトウェアを使用してMicrosoft Wordでレポートを作成しま
す。Reports 該当ページ138を参照してください。カスタムテンプレー
トを作成する場合は、ユーザーの責任において、そのテンプレート

を検証する必要があります。ユーザーはレポートテンプレートエディ

タでその数字のフォーマットを編集できます。その数字のフォーマッ

トがテンプレートで指定されない場合、Results Table Column
Settingのフォーマットがレポートで使用されます。

Create Report and Save
Results Table

プログラムを終了します。保存していないデータの保存を要求され

ます。

Exit

定量化メソッドのインポート

1. File > Import > Quantitation Method from Textをクリックします。

2. テキストファイルを選択します。

3. 代表サンプルを選択します。

Quantitation Method Editorを開きます。

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
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4. *.qmethodフォーマットで保存します。これによりその後の新しいデータセットの定量に使
用することができます。

Exportサブメニュー
ソフトウェアから制御されるデータ出力方法は、Results Tablesのエクスポート、LIMSへの転
送、およびレポーティングです。その他の出力データソース（Results Tableからのコピーや貼
り付けなど）は制御されていません。ユーザーは、規制上これらの制御されていない出力メ

ソッドを使用してはなりません。

表 2-2 Export Menu Options

説明Menu Option

有効なResults Tableの情報を含むタブ区切りのテキストファイルを作
成します。Results Tableのエクスポート-メトリック該当ページ 13を
参照してください。

Results Table-Metric

定量化メソッドを新しいファイルにをエクスポートします。Results
Tableが作成されたら、表を作成するための定量化メソッドのコピー
が表の内部に保存されます。これは、元の定量化メソッドが削除ま

たは修正されて、ユーザーが新しいサンプルバッチのResults Tableを
作成するときに元のメソッドを適用したい場合に便利です。

Results Table's
Quantitation Method as
*.qmethod

テキストフォーマットに結果表の定量化メソッドのコピーをエクス

ポートします。Results Tableが作成されたら、表を作成するための定
量化メソッドのコピーが表の内部に保存されます。

Results Table’s
Quantitation Method as
Text

これらのファイルにはヘッダー行と各コンポーネント（分析試料や

内部標準）の行を含んでいます。コンポーネント名、質量範囲、各

積分パラメータ、などの列があります。定量化メソッドがMultiQuantTM

MD積分パラメータを特定する列のヘッダー行が変更された場合、ま
たは列自体が削除された場合、積分パラメータに対するUser Integration
Defaultsで指定したデフォルト値はすべてのコンポーネントに適用さ
れることになります。いずれかの列のヘッダー行が変更または削除

された場合は、メソッドはインポートされません。ユーザーはメソッ

ドを開いて、必要な変更がすべてインポートした定量化メソッドに

あることを確認してください。表 2-1を参照してください。

Quantitation Method as
Text

Results Tableのエクスポート

注：メーカーは、データがソフトウェアからエクスポートされた後の間接的または派生的

な損害を含む偶発賠償責任に対して一切の責任を負いません。 Results Tableは、列設定の番
号フォーマットに関わらず、完全な精度でエクスポートされます。

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
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図 2-1 Exportダイアログ

説明ラベル

Format

完全な精度でエクスポートします。このフォーマットでは、テキス

トファイルはResults Tableの表示と同じ列名を使用するヘッダー行
があります。これは、Results Tablesをエクスポートするために推奨
されるフォーマットです。

MultiQuant

列設定で定義した精度でエクスポートします。これは、Analyst
®
 MD

ソフトウェアの定量Results Tablesでエクスポートされるのと同じ
フォーマットです。このフォーマットと以前のフォーマットとの違

いは、場合によっては列のヘッダーの名前が少し異なり（Analyst
®
 MD

ソフトウェアフォーマットに一致させるため）、キャリブレーショ

ンを説明する各分析試料の追加のヘッダー行があることです。

Analyst

これは、列のヘッダー名がMacQuan定量パッケージで使用される名前
に一致することを除き、Analyst

®
 MDソフトウェアと同様のフォーマッ

トです。

MacQuan

Columns

選択すると、Results Tableで現在非表示の列を含め、すべてのフィー
ルドがエクスポートされます。

Export all columns

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
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説明ラベル

Results Tableで現在表示されている列のみがエクスポートされます。
Results Table Column Settingsコマンドを使用して表示させる列を
選択することもできます。Results Table右クリックメニュー該当ペー
ジ 39を参照してください。

Export only visible
columns

Rows

選択すると、特定のフィルタリングによって非表示の行を除いてす

べての行をエクスポートします。ソフトウェアアイコン該当ページ

161を参照してください。Sample Typeフィルタリングまたは
Componentフィルタリングによって非表示の行をエクスポートしま
す。

Export all rows except
those explicitly hidden

選択すると、すべての行をエクスポートできます（すなわち、全サ

ンプルに対する全コンポーネント）。

Export all rows

選択すると、Results Tableで現在表示されている行のみがエクスポー
トされます。Sample TypeフィルタリングまたはComponentフィル
タリングによって非表示の行は含まれません。

Export only currently
visible rows

Results Tableのエクスポート-メトリック

注：メーカーは、データがソフトウェアからエクスポートされた後の間接的または派生的

な損害を含む偶発賠償責任に対して一切の責任を負いません。 Results Tableは、列設定の
番号フォーマットに関わらず、完全な精度でエクスポートされます。

有効なResults Tableの情報を含むタブ区切りのテキストファイルを作成するために使用します。

図 2-2 Export Metricダイアログ

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
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説明ラベル

エクスポートするフィールドを選択します。 Results Table Columns 該
当ページ 55を参照してください。

Metric

このオプションが選択された場合、少なくとも1つの対応する行が
Results Tableで現在見えているそれらのコンポーネントのみがファイ
ルにエクスポートされます。このオプションが選択されていない

場合、すべてのコンポーネントについて情報がエクスポートされま

す。

Visible components only

このオプションが選択されている場合、生成したファイルには各サ

ンプルに対する列と、各コンポーネント（分析試料または内部標

準）に対する行が作成されます。このオプションが選択されてい

ない場合、結果ファイルにはそれぞれのコンポーネントのための列

とそれぞれのサンプルのための行があります。

Transpose (samples as
columns)

Transfer to LIMS
このコマンドは、Results Tableが開いているときにのみ利用可能です。この機能を有効にする
ためにはLIMSライセンスファイルが必要です。

ソフトウェアから制御されるデータ出力方法は、Results Tablesのエクスポート、LIMSへの転
送、およびレポーティングです。その他の出力データソース（Results Tableからのコピーや貼
り付けなど）は制御されていません。規制上これらの制御されていない出力メソッドを使用

しないでください。

1. Help > Install Licenseをクリックして、ライセンスを有効にします。

図 2-3 LIMS Transfer Dialog

2. 次のフォーマットにあるServerフィールドにサーバー名を入力します：http:\\server IP
address;port number

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
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3. Templateリストからテンプレートを選択します。

4. Transferをクリックします。

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
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表 3-1 Edit Menu Options

説明Menu Option

現在の選択をクリアします。このオプションは、Quantitation
Method EditorのComponentsタブに1つ以上の選択した行がある際
に適用します。

Clear

Results Tableが有効な場合、このコマンドは選択した表の部分をク
リップボードにコピーします。Peak ReviewまたはCalibrationプロッ
トが有効な場合、プロットの画像がコピーされます。

Copy

Results Tableが編集可能な選択領域で有効な場合、このコマンドは
クリップボードからセルまたは列を貼り付けます。

Paste

Results TableまたはStatistics Tableが有効な場合、このコマンドは
すべてのデータをクリップボードにコピーします。Results Tableの
場合、現在見えている行および列のみがコピーされます。

Copy Entire Table

Results Tableが編集可能な選択領域で有効な場合、このコマンドは
最初に選択した行の情報を続いて選択したすべての行に複製します。

Fill Down

現在有効なResults Table、またはStatistics Tableにあるすべての行
を選択します。選択した行で操作を行うCopyなどのコマンドを後で
適用したい場合に便利です。

Select all Rows

現在有効なResults Tableに関連した定量化メソッドを変更します。
ユーザーがコンポーネントを追加するまたは削除したい場合に便利

です。積分パラメータのみを修正する場合、Update Quantitation
Method for Groupを使用します。Peak Review 該当ページ 63を参照
してください。

コマンドが選択されると、Quantitation Method Editorダイアログ
が開きます。データが再処理され、Results Tableが更新されてデー
タが表示されます。Quantitation Method Editor 該当ページ 87および
Results Table Dialogs 該当ページ 43を参照してください。

Quantitation Methodを再適用すると、指定したコンポーネントを
手動で修正したすべてのピークが上書きされ、Results TableのModified
列のチェックボックスをクリアします。

Modify Results Table
Method

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
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表 3-1 Edit Menu Options (続き)

説明Menu Option

定量化メソッドを作成する際に使用するデフォルトのピーク検出パ

ラメータを設定します。コンポーネントが2、3個以上ある場合、ク
ロマトグラフィーに基づいてデフォルト値を設定し、それらをすべ

てのコンポーネントで個別に調整する必要がないようにします。し

かし、すべてのコンポーネントに対して理想的なパラメータが1つも
ない可能性があり、そのためにいくつかのコンポーネントに対する

パラメータのいくつかを調整する必要がある場合があります。

Integration Algorithm Parameters 該当ページ 126を参照してください。

Project Integration
Defaults

定量化メソッドを作成する際に使用するデフォルトの濃度の単位と

回帰パラメータを設定します。メソッドを作成するときにこれらの

パラメータも設定できます。しかし、同じ設定を使用する場合、こ

のコマンドを使ってからデフォルト値を設定する方が簡単です。Project
Units & Calibration Defaults 該当ページ 19を参照してください。

Project Units &
Calibration Defaults

このオプションを選択した場合、テキストファイルのデータは、エ

クスポートの間暗号化されます。パスワードを設定して、暗号化を

有効にします。 Project Secure Export Settings 該当ページ 19を参照して
ください。

Project Secure Export
Settings

デフォルトでは、このオプションは選択されません。選択した場合、

ユーザーがResults Tableにあるクロマトグラムに変更を行い、次に
その変更を保存すると、警告メッセージで変更が行われたことが示

されます。ユーザーは、保存を続行するか、Results Tableに戻るか
を選択できます。Modify Results Table Method 該当ページ 18を参照して
ください。

Enable Project Modified
Peak Warning

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
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表 3-1 Edit Menu Options (続き)

説明Menu Option

この機能が有効化されると、抽出イオンクロマトグラム（XIC）が特
定のサンプルとコンポーネントに対して計算されるたびに、関連す

るResults Tableが開いている間、その計算結果は今後の使用のために
保存されます。

例えば、この機能が有効なときにユーザーがResults Tableを作成し
た場合、Peak Reviewペインにあるクロマトグラムがすぐに表示さ
れます。なぜならそれらは最初の積分プロセスの間にResults Table
を作成するためにすでにキャッシュされていて、wiffファイルの情報
から再計算する必要がないためです。ユーザーが以前保存したResults
Tableを開いた場合、個別のクロマトグラムは最初にPeak Reviewペ
インで表示されるときに計算されなければなりません。しかし、特

定の以前のクロマトグラムへの戻りは、より早くなります。

すべてのクロマトグラムをキャッシュするには、十分なコンピュー

タメモリが必要です。しかし、多くの分析試料がある非常に大きな

サンプルセットでは、このオプションはメモリ不足のメッセージを

避けるために無効にする必要があります。

Cache Chromatograms for
Faster Peak Review

キャッシュChromatograms for Faster Peak Reviewコマンドが有効
な場合、このコマンドは有効なResults Tableにすべてのクロマトグ
ラムを算出してキャッシュするために使用します。容量の大きいデー

タには、このコマンドの実行に時間がかかる場合があります。しか

し、一度完了すると、すべてのクロマトグラムはキャッシュされ、

ピークレビュー処理は早くなります。必要に応じて、このコマンド

は停止できます。

多くのクロマトグラムを確認する場合、この操作を行ってください。

Cache Chromatograms for Faster Peak Reviewオプションが初めか
ら有効であった場合、クロマトグラムは既にキャッシュされている

ため、Results Tableを作成後はこのオプションを再び実行する必要
はありません。このコマンドは、以前に保存したResults Tableを開
いた後に便利です。

Cache all Chomatograms
Now

Modify Results Table Method
現在有効なResults Tableに関連した定量化メソッドを変更します。ユーザーがコンポーネント
を追加するまたは削除したい場合に便利です。積分パラメータのみを修正したい場合、Update
Quantitation Method for Groupを使用してください。Update Quantitation Method for Group 該
当ページ 72を参照してください。
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コマンドが選択されると、Quantitation Method Editorダイアログが開きます。データが再処理さ
れ、Results Tableが更新されて新しいデータが表示されます。Quantitation Method Editor 該当ペー
ジ 87を参照してください。

Quantitation Methodを再適用すると、指定したコンポーネントを手動で修正したすべてのピー
クが上書きされ、Results TableのModified列のチェックボックスをクリアします。

Project Units & Calibration Defaults
Concentration Units、Regression Parameter（AreaまたはHeight）、Regression Typeおよ
びWeighting Typeを設定します。さまざまな回帰の種類および重み付けの種類は回帰方程式
該当ページ 132で説明されています。

図 3-1 Units & Calibration Defaults

Project Secure Export Settings
テキストファイルにあるデータは、エクスポートの間は暗号化されます。パスワードを設定

して、暗号化を有効にします。図 3-2を参照してください。

図 3-2 Secure Export Settingsダイアログ

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
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表 4-1 Process Menu Options

説明Menu Option

現在有効なResults Tableに追加サンプルを加えます。Select Samples
該当ページ 43を参照してください。

新しいサンプルが積分され、既存の表に追加される間は、進行バー

が表示されます。ユーザーはこのタスクを実行するために、Add
samples to Results Tableの権限を有効にしなければなりません。

Add Samples

現在有効なResults Tableから選択したサンプルを削除します。ユー
ザーはこのタスクを実行するために、Remove samples from Results
Tableの権限を有効にしなければなりません。

Remove Selected Samples

外れ値を含む行を表示します。

Process > Show Only Outliersをクリックします。

すべての行を表示するために、Process > Show Only Outliersを再
びクリックしてください。

Show Only Outliers

Results Tableの次の外れ値に進みます。
Process > Go to Next Outlierをクリックします。

Go to Next Outlier

有効なResults Tableに関連付けられているすべての分析試料のキャ
リブレーション方程式のコピーを、外部ファイル（*.mqcal）に保存
します。これにより、1セットの標準サンプルでのキャリブレーショ
ンが、同じResults Tableの一部ではないその他のサンプルに適用で
きるようになります。キャリブレーションのエクスポート該当ペー

ジ 21を参照してください。

Export Calibration and
Save Results Table

前回エクスポートしたキャリブレーションが、有効なResults Table
に適用されます。このコマンドを使用するための別の方法として、

Define Integration 該当ページ49に説明されているように、New Results
Tableウィザードから外部のキャリブレーションファイルを指定しま
す。Import External Calibration 該当ページ 21を参照してください。

Import External
Calibration

前回適用された外部キャリブレーションが、有効なResults Tableか
ら削除されます。

Remove External
Calibration

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
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キャリブレーションのエクスポート

有効なResults Tableに関連付けられているすべての分析試料のキャリブレーション方程式の
コピーを、外部ファイル（*.mqcal）に保存します。これにより、1セットの標準サンプルでの
キャリブレーションが、同じResults Tableの一部ではないその他のサンプルに適用できるよ
うになります。

典型的なワークフロー：

1. Standardのみを含む新しいResults Tableを作成します。

2. Peak Reviewペインを使用して、積分が成功したことを確認します。

3. Export Calibrationコマンドを使用して、キャリブレーションのコピーを保存します。

4. 未知の濃度のサンプルを含む新しいResults Tableを作成します。

5. Import External Calibrationコマンドまたは指定したキャリブレーションファイルを使用
して、前回にエクスポートしたキャリブレーションを新しい表に適用します。

6. 必要に応じて、ステップ4と5を繰り返します。

最初のResults Table（Standardサンプルを含む）を変更した場合、前回エクスポートした
キャリブレーションは自動的に更新されません。Results Tableはもう一度エクスポートする
必要があります。

Import External Calibration
現在のResults Tableで、エクスポートしたキャリブレーションでと同じ分析試料が使用され
ている場合、ダイアログは自動的に完了し、ユーザーはOKをクリックできます。現在の
Results Tableにある分析試料が特定のグループに割り当てられていて、エクスポートした
キャリブレーションにある分析試料が同じ名前のグループに割り当てられている場合、ダイ

アログは自動的に完了します。分析試料が数個以上ある場合、両方に同じ分析試料名を使用

するか、一致するGroup名を使用します。

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
21 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Process Menu



図 4-1 Assign External Calibrationsダイアログ

説明ラベル

現在のResults Tableの定量化メソッドにある各分析試料に対す
る入力内容を含みます。

Current Analyte

外部キャリブレーションファイルにある利用可能なすべての分

析試料の名前のリストを含みます。現在の分析試料のそれぞれ

について、キャリブレーションが行われる対応する外部分析試

料を選択します。

Analyte for Calibration
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注：監査マップは、Results Tableが初めて作成されたとき、セッションに追加されます。
追加された後は変更することはできません。

表 5-1 Audit Trail Menu

説明Menu項目

Audit Trail Viewerを開きます。Audit Trail Viewer

Audit Mapsを選択、修正、有効化します。Audit Map Manager

有効なResults Tableの現在のマップを開きます。View Session Audit Map

Audit Trail Viewer
監査証跡ビューアはResults Tableの特定のサンプルの完全な履歴を表示します。Results Tableは、
<drive>:\Analyst Data\Projects\<project name>\Resultsフォルダに保存されます。

注：

Results Tableは、別の動作をしている時に非表示にしないでください。例えば、監査証跡の
保存時など。

Peak Reviewペインなど他のペインを最大限生かすために、データをよりよく表示し、ツール
バーにあるToggles tab modeボタンを使用します。

Audit Trail Viewerを使用して、以下のことができます。

• 各Results Tableの監査証跡の記録を見ることができます。

• キーワード検索を行うことができ、テキスト内で一致するすべての単語が強調表示されま

す。

• 指定された一連の基準に基づいて、ソフトウェアの監査証跡にある監査済みのイベントを

フィルタリングできます。

• テキストファイルに監査証跡記録をエクスポートします。エクスポートしたファイルは編

集できます。

• 保護されたPDFで印刷します。
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View the Audit Trail Results in the Audit Trail Viewer

1. Results Tableを開きます。

2. Audit Trail > Audit Trail Viewerをクリックします。

3. プロジェクトを変更するには、Projectsリストをクリックし、別のプロジェクトを選択し
ます。

4. 別のセッションを表示するには、Sessionsリストをクリックし、別のセッションを選択し
ます。プロジェクトのすべてのセッションを同時に表示することもできます。

図 5-1 Audit Trail Viewer

説明ラベル

リストからプロジェクトを選択します。Project

セッションファイルを選択します。Session

フィルタリングなしでキーワード検索を実行します。テキスト内で一

致するすべての単語が強調表示されます。

Find

クリックして検索を開始します。Go

クリックして次のワードに移動します。Next

クリックして前のワードに移動します。Prev

クリックして選択した基準に合うイベントのみを表示します。Filter

クリックしてフィルターを削除します。Remove Filter

クリックして監査証跡を印刷します。Print
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説明ラベル

クリックして監査証跡をエクスポートします。Export

セッションファイルが保存される際、保存イベントが作成されます。

保存イベントは、以前のイベント保存以降の変更およびResults Table
のすべての値をキャプチャします。

Save Event

変更イベントの詳細。Description

セッションファイルの名前を表示します。Session

Results Tableで行われた変更の理由を表示します。Reason

Results Tableに変更を行ったユーザー名を表示します。Full User Name

Results Tableへの変更が承諾された場合に表示されます。E-Signature

クリックして、Results Table列を表示または非表示にします。Column Settings

選択すると、両方のResults Tablesを水平に同時にスクロールします。Synchronized

選択したセッションファイルの以前のバージョンを表示します。Previous version

クリックして、選択したサンプルのピークを表示します。Peak

クリックして、選択したサンプルのキャリブレーションカーブを表示

します。

Cal Curve

キーワード検索を実行する

キーワード検索を実行することができ、テキスト内で一致するすべての単語が強調表示され

ます。

1. Results Tableを開きます。

2. Audit Trail > Audit Trail Viewerをクリックします。

3. Findフィールドに、検索対象の単語を入力し、Goをクリックします。

一致が見つかるとFindフィールドが緑色に変化し、一致数が表示されます。また、一致す
る単語が黄色で強調表示されます。一致が見つからない場合は、Findフィールドがピンク
色に変化します。

4. 各一致を移動するには、NextおよびPrevボタンを使用します。

監査済みのイベントをフィルターする

ユーザーは、指定された一連の基準に基づいて、監査証跡にある監査済みのイベントをフィ

ルタリングできます。

1. Results Tableを開きます。

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
25 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Audit Trail Menu



2. Audit Trail > Audit Trail Viewerをクリックします。

3. Filterをクリックします。

図 5-2 Filter Audit Trail Eventsダイアログ

説明項目

Results Tableファイルの名前。有効なプロジェクトの1つのResults Table
ファイルまたはすべてのResults Tableをフィルタリングできます。

1

Description：イベントの種類の一部または全体を入力します。

Sample Name：サンプル名の一部または全体を入力します。

Full User Name：ユーザーの名前の一部または全体を入力します。

E-Signature：YesまたはNoを選択します。

Reason：理由の一部または全体を入力します。

2

is：特定の単語またはフレーズでフィルタリングできます。3

contains：部分的な単語またはフレーズでフィルタリングできます。4

Date：特定の日付と時刻に発生したイベントをフィルタリングします。5
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4. Filter Audit Trail Eventsダイアログでは、リストを使ってフィルターの基準を選択しま
す。

注： Results Tableは編集できません。

5. Clearをクリックして、フィルターの基準をNo filterにリセットします。

6. OKをクリックして、イベントをフィルターします。

ヒント！フィルターを削除するには、Audit Trail ViewerでRemove Filterをクリックし
ます。

Audit Trail Viewerでエクスポートする

1. Results Tableを開きます。

2. Exportをクリックし、ファイル名を入力します。

ファイルがタブ区切りテキストファイルとしてエクスポートされます。

注：監査証跡ビューアの保存済みイベントの部分だけがエクスポートされます。

Audit Trail Viewerの印刷

1. Results Tableを開きます。

2. Printをクリックし、プリンターを選択します。

pdfFactoryを使って確実なPDFをプリントすることができます。

注：監査証跡ビューアの保存済みイベントの部分だけが印刷されます。

Audit Trail Manager
定量監査したイベントを監査証跡にグループ化するソフトウェアです。監査証跡は監査した

イベントの記録を保存するファイルです。監査証跡はwiffファイルなどのファイル、定量化メ
ソッドおよびResults Tableファイルを組み合わせ、コンプライアンス目的に使用可能で有効
な電子記録を構成します。

Audit Trail Managerソフトウェアは監査マップに規定されたすべてのイベントを維持しま
す。このソフトウェアは電子署名およびユーザー、日付、変更の詳細などの情報を保存しま

す。監査マップに従って、コメントなどの追加情報も記録します。

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
27 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Audit Trail Menu



ヒント！セッションファイルはResults Table、定量化メソッドのコピー、監査マップ作成
時のコピー、および全セッションの全監査証跡が含まれます。

ソフトウェアがqsessionファイルまたはqmethodファイルを作成あるいは修正する場合、その
イベントはAnalyst

®
 MDソフトウェアのHistoryタブ上のProject Audit Trailに保存されます。次のイ

ベントが保存されます。

• 定量化メソッドファイルの作成時。

• 定量化メソッドファイルの修正時。

• 定量化Results Tableの作成時。

• 定量化Results Tableの修正時。

E-signatureまたはReason Promptが定量化メソッドファイルを作成または修正するために選
択されている場合、Analyst

®
 MDソフトウェアで作成されたAudit TrailダイアログはMultiQuantTM

MDソフトウェアで開きます。

表 5-2 監査証跡

記録されるイベントの例監査証跡

以下のように変更されます。

• セッションファイルの作成および修正

• サンプル情報

• ピーク積分パラメータ

定量監査証跡（Results Tableごとに１つ）

監査マップについて

MultiQuantTM MDソフトウェアでは、定量結果に関連する処理設定情報への変更履歴がすべて
維持されます。本ソフトウェアでは、アクティブプロジェクトの監査マップに従ってイベン

トがすべて監査され、すべての電子署名とリンクが該当する記録にキャプチャされます。

Audit Mapを作成する

ソフトウェアはさまざまな監査マップをインストールしています。1つ以上の監査マップの修
正が、完全に新しいものを作成するよりも簡単かどうかを決定するために、監査マップを表

示します。監査マップの作成または修正は、Analyst
®
 MDソフトウェアプロジェクトの監査証

跡にある監査されたイベントです。

注意：二人のユーザーが同時に同じ監査マップを修正している場合、最後にファイルを保

存したユーザーによって行われた変更のみが使用されます。
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プロジェクトの有効な監査マップによって、作成されるすべてのResults Tablesの監査証跡
にどのイベントが記録されているかを特定します。

注： Results Tableを保存した後、有効な監査マップはResults Tableと共に保存され監査
マップは修正することはできません。

1. Audit Trail > Audit Map Managerをクリックします。

図 5-3 Audit Map Manager

説明ラベル

リストからプロジェクトを選択します。Project

クリックすると、有効な監査マップを編集します。Edit

クリックすると、選択した監査マップを削除します。Delete

2. Projectリストで監査マップを作成するためのプロジェクトを選択します。

3. 監査マップを選択し、Editをクリックします。
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図 5-4 Audit Map Editor

説明ラベル

監査マップの説明を入力します。説明

クリックすると、チェックボックスを選択します。Check

クリックすると、チェックボックスをクリアします。Uncheck

クリックすると、事前規定した情報がリストに加わります。Add Predefined Reasons

4. 必要であれば、Descriptionフィールドに監査マップの説明を入力します。

5. Audit Map表には、以下の各イベントが構成されています。

• イベントを監査するには、Audited列のチェックボックスを選択してください。

ヒント！列中の連続したセルをチェックボックス値で埋めるには、CtrlまたはShiftを
押し、セルをクリックしてからCheckをクリックします。
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• オペレータがカスタム情報を入力または定義した理由を選択するには、Reason Prompt
列にあるチェックボックスを選択してください。

• イベント発生時にオペレータが定義した変更の理由しか選択できないようにするには、

Reason Prompt列およびPredefined Reasons Only列のチェックボックスを選択してく
ださい。Predefined Reason _ 列では、最大10件の理由が選択できます。

ヒント！事前規定情報を加えるには、Add Predefined Reasonsをクリックします。

• イベントの電子署名が必要な場合、E-Sig列のチェックボックスを選択します。

6. Save Asをクリックし、Save Audit Map Asダイアログに名前を記入します。

7. Saveをクリックします。

8. Audit Map EditorダイアログのCloseをクリックします。

9. Make Activeをクリックします。

監査マップが適用されると、監査マップは有効になります。有効な監査マップの監査証設

定によって、どのイベントがこのポイントから監査証跡に記録されたかを特定します。

Audit Mapの変更

1. Audit Trail > Audit Map Managerをクリックします。

図 5-5 Audit Map Manager
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説明ラベル

リストからプロジェクトを選択します。Project

クリックすると、有効な監査マップを編集します。Edit

クリックすると、選択した監査マップを削除します。Delete

2. Projectリストで監査マップを変更するためのプロジェクトを選択します。

3. 別のマップを選択し、Make Activeをクリックします。

4. Closeをクリックします。

Audit Mapの編集

次の監査イベントは常に記録されており、そのためAudit Map Editorに表示されません：Print
Report、Export Results Table、Transfer to LIMS。

1. Audit Trail > Audit Map Managerをクリックします。

図 5-6 Audit Map Manager
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説明ラベル

リストからプロジェクトを選択します。Project

クリックすると、有効な監査マップを編集します。Edit

クリックすると、選択した監査マップを削除します。Delete

2. 監査マップを選択し、Editをクリックします。

図 5-7 Audit Map Editor

説明ラベル

監査マップの説明を入力します。説明

クリックすると、チェックボックスを選択します。Check

クリックすると、チェックボックスをクリアします。Uncheck

クリックすると、事前規定した情報がリストに加わります。Add Predefined Reasons
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3. 必要であれば、Descriptionフィールドに監査マップの説明を入力します。

4. Audit Map表には、以下の各イベントが構成されています。

• イベントを監査するには、Audited列のチェックボックスを選択してください。

ヒント！列中の連続したセルをチェックボックス値で埋めるには、CtrlまたはShiftを
押し、セルをクリックしてからCheckをクリックします。

• オペレータがカスタム情報を入力または定義した理由を選択するには、Reason Prompt
列にあるチェックボックスを選択してください。

• イベント発生時にオペレータが定義した変更の理由しか選択できないようにするには、

Reason Prompt列およびPredefined Reasons Only列のチェックボックスを選択してく
ださい。Predefined Reason _ 列では、最大10件の理由が選択できます。

ヒント！事前規定情報を加えるには、Add Predefined Reasonsをクリックします。

• イベントの電子署名が必要な場合、E-Sig列のチェックボックスを選択します。

5. Saveをクリックします。

6. Make Activeをクリックします。

監査マップが適用されると、監査マップは有効になります。有効な監査マップの監査証設

定によって、どのイベントがこのポイントから監査証跡に記録されたかを特定します。

View the Embedded Audit Configuration
Results Tableに対して使用される監査証の設定は、Results Tableが作成されるときに、Results Table
ファイルに組み込まれます。この設定は変更できません。監査マップ名の隣に表示されるタ

イムスタンプは、設定を埋め込むために使用した監査マップが最後に保存された時刻を示し

ています。

1. Results Tableを開きます。

2. Audit Trail > View Session Audit Mapをクリックします。
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図 5-8 Session Audit Map
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Aboutの項目を除いて、このメニューは表 6-1にリストされた項目が含まれます。これらの
ファイルは自動的にインストールされ、<drive>:\Program Files\AB SCIEX\MultiQuant 3\Helpフォル
ダでも参照することができます。

ドキュメントまたはフォルダ（あるいはこれらに対するショートカット）はHelpフォルダに
コピーされ、メニューに自動的に表示されます。

表 6-1 Help Menu

説明Menu項目

クリックしてMultiQuantTM MDActivationダイアログを開きます。Install License

クリックしてファイルを検証しインストールします。Verify Installation

本ソフトウェアの特徴と機能について説明します。Software Reference
Guide

ソフトウェアおよびソフトウェアをインストールする手順について情

報を提供します。

ソフトウェアリ

リースノート

プログラムバージョン、著作権、およびその他のプログラム情報、イ

ンストールされたライセンス機能に関する情報を表示します。

About
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Results Tableはデータ表示およびデータエクスポートのスタートポイントになります。New
Results Tableウィザードを使用するか、File > New Results Tableをクリックし、Results Table
を作成します。 Results Table Dialogs 該当ページ 43を参照してください。

注： Sample NameおよびSample ID列は \ / : * ? " < > |=を含むことはできません。

Results Tableに対して使用される監査証の設定は、Results Tableが作成されるときに、Results
Tableファイルに組み込まれます。この設定は変更できません。監査マップ名の隣に表示さ
れるタイムスタンプは、設定を埋め込むために使用した監査マップが最後に保存された時刻

を示しています。

注：データを動かした場合、全プロジェクトを動すことで、ファイル構造を維持します。

ファイルおよびフォルダ構造が維持されていない場合、Results Tableまたはクロマトグラ
ムは表示することができません。

最初に選択した各サンプルごとに各コンポーネントについて別の行に示されます。

図 7-1 Results Tableの例

• IS、Component Name、およびIS Nameの列は分析試料に関する情報を含んでいます。

• 選択したチェックボックスは、サンプルに対する内部標準を示しています。

• Column Settingsダイアログを使用してResults Tableのどの列を表示するかを選択しま
す。Column Settings 該当ページ 41を参照してください。
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• 2つの列見出しを分けている線をドラッグし、列の幅を変更します。この情報は自動的に
保存され、ユーザーが前回に保存したResults Tablesを開くときに適用されます。

• 列ヘッダーをクリックして新しい位置にその列をドラッグすると列の順序を変更できま

す。この情報は自動的に保存され、ユーザーが前回に保存したResults Tablesを開くとき
に適用されます。

• ユーザーはResults Tableを制限できるため、特定の分析試料または内部標準に一致する行の
みが表示されます。ツールバーを使って、表示するサンプルタイプを制限します。

Components & Groups List 該当ページ 38およびSample Type Filter 該当ページ 42を参照してく
ださい。

• Peak Reviewペインによる同期など、ある種の操作は現在選択した行に適用されます。行
を選択するには、初めの列の左側をクリックします。

Components & Groups List
Results Tableが開くと、現在のコンポーネントとグループのリストがメインウィンドウの左
側に表示されます。このリストを使用して、どのコンポーネントがResults Tableおよびリン
クされたPeak ReviewペインまたはCalibrationプロットで表示するかの変更を行います。

コンポーネントは単一の遷移または質量範囲として定義されています。Groupはコンポーネン
トが属するグループ名として定義されています。

図 7-2 Components & Groups List

説明ラベル項目

クリックすると、関連するPeak ReviewとCalibration
が表示されている場合は、それに加えて使用可能なす

べての分析試料と内部標準がResults Tableに表示され
ます。

All Components1

クリックすると、すべての内部標準が表示され、すべ

ての分析試料が非表示になります。内部標準の定義が

ない場合は表示されません。

All Internal Standards2
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説明ラベル項目

個別の各内部標準の名前は、リストに存在します。こ

れらの項目の1つをクリックすると、内部標準が表示さ
れ、他のすべてのコンポーネントが非表示になります。

Specific Internal Standards3

すべての分析試料が表示され、すべての内部標準が非

表示になります。内部標準が定義されていない場合は

表示されません。

All Analytes4

個別の各分析試料の名前は、リストに存在します。こ

れらの項目の1つをクリックすると、分析試料が表示さ
れ、他のすべてのコンポーネントが非表示になります。

Specific Analytes5

リストにある個別の項目をクリックすると、その項目に対するコンポーネントのみが表示さ

れます。ShiftまたはCtrlを押して、複数の項目を選択します。これは、例えば2つの特定の分
析試料のみを表示する場合に便利です。リストが有効な場合、上下矢印キーを使用して項目

を動かします。

ヒント！ペインの右端を左右にドラッグして、リストの幅を広くまたは狭くします。

Results Tableの列の実際の順序は、フィルタリングには影響されません。Results Tableは、定量
化メソッドに示された順序で、最初にサンプル、次にコンポーネントになるようにプリセッ

トされています。しかし、表はソフトウェアアイコン該当ページ 161で説明されているよう
に特定の順序に並べ替えることも可能です。

Results Table右クリックメニュー
Results Tableを右クリックし、コンテキストメニューにアクセスします。次のコマンドが用意
されています。

表 7-1 Results Table右クリックメニューオプション

説明Menu Option

このコマンドを使用して、Results Table列を編集します。この変更
は、プロジェクトのディフォルトとして保存されない限り、現在の

Results Tableにのみ適用されます。

Column Settings

新しい編集可能な列を表に追加します。セルに直接入力するか内容

を貼り付けて、列に入力します。コメント、カスタム算出の結果な

ど、どのテキストも入力可能です。

Add Custom Column

既存のカスタム列の名前を変更します。このコマンドを使用する前

に、列ヘッダーをクリックし、カスタム列を選択します。

Rename Custom Column
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表 7-1 Results Table右クリックメニューオプション (続き)

説明Menu Option

既存のカスタム列を削除するために使用します。このコマンドを使

用する前に、列ヘッダーをクリックし、カスタム列を選択します。

Remove Custom Column

2つ以上の分析試料があり、すべての分析試料が同じ濃度でこれらの
サンプルに存在する場合、サンプルタイプがStandardのすべての分
析試料に対するActual Concentrationフィールドを設定するために
ショートカットが作られます。Apply Current Analyte's Actual Concentrations
to All 該当ページ 40を参照してください。

Apply Current Analyte's
Actual Concentrations to
All

分析試料ではなく内部標準に適用されること以外はApply Current
Analyte's Actual Concentrations to Allの機能と同様です。

Apply Current IS's Actual
Concentrations to All

このコマンドを使用し、絶対定量を実行し、ある分析試料について、

キャリブレーションカーブの計算で特定のStandardサンプルを使用
すべきかどうかを判断します。

初めの2項目は、Results Tableで現在選択されている行に対してUsed
フィールドを選択またはクリアする目的で使用します。3つ目と4つ
目の項目は、選択された行に対応する任意のサンプルにすべての分

析試料を適用する操作を除き、同様の動作が実行されます。

Set 'Used'

このコマンドを使用して、現在選択されている行のピーク積分をク

リアします。

Set Peaks to 'Not Found'
for Selected Rows

Apply Current Analyte's Actual Concentrations
to All

1. Components & Groups List 該当ページ 38を使用して、表の表示を特定の1つの分析試料だけ
に制限します。

2. オプションでSample Type Filterを使用して、Standardサンプルだけを表示します。Sample
Type Filter 該当ページ 42を参照してください。

3. 分析試料の実際の濃度を指定するには、セルに直接入力するか、またはテキストフォー
マットで濃度が利用できる部分があれば列を選択して、Pasteを選択します。

4. Apply Current Analyte’s Actual Concentrations to Allをクリックします。

5. 必要に応じて、全コンポーネントと全サンプルタイプの表示に戻ります。
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Column Settings
列名が途中で切れている場合、フィールドの上にカーソルを移動させて、ツールチップに列

名を表示させます。

数値フィールドでは、科学的ではない通知にはフォーマット0.00を使用し、科学的な通知に
はフォーマット0.00e0を使用します。少数点を変更して、表示される数字の精度を示します。
ピリオド「.」のみが小数点の記号として使用できます。桁の区切りには対応していません。

図 7-3 Column Settingsダイアログ

説明フィールド

クリックすると、Exportを使用して以前に保存した列設定ファイル
を選択できます。ダイアログの各フィールドは、選択したファイル

の情報を使用するために更新されます。

Import

クリックすると、現在の列設定をファイルに保存できます。これに

より、ユーザーは異なる列設定を切り替えられます。

Export

列の名前はアルファベット順で表示されます。Results Table Columns
該当ページ 55を参照してください。

Column Name

選択すると、列が表示されます。そうでないと、列が非表示になり

ます。

Visible
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説明フィールド

数値フィールドでは、科学的ではない通知にはフォーマット0.00を使
用し、科学的な通知にはフォーマット0.00e0を使用します。精度を
表示させるには、小数点を変更します。

Number Format

LIMS Supported行の選択はLIMSによって事前定義されており、列選択
は変更できません。

LIMS Supported

選択すると、今後のResults Tableで列設定を使用できます。Save as project default

Sample Type Filter
表 7-2 Sample Type Filterの説明

説明フィルターの種類

すべてのサンプルのタイプが表示されます。All Sample Types

未知のサンプル（未知の濃度を持つ通常のサンプル）だけが表示さ

れます。標準サンプルを使用すると、その濃度はキャリブレーショ

ンカーブから逆算され、算出濃度として結果表に報告されます。回

帰方程式該当ページ 132を参照してください。

Unknowns

既知の濃度を持つサンプルだけが表示されます。このようなサンプ

ルは、キャリブレーションカーブの作成で使用されます。

Standards

品質管理サンプルだけが表示されます。このようなサンプルは既知

の濃度を持ち、キャリブレーションカーブの精度を確認する目的で

使用されますが、カーブの実際の構築には影響しません。

Quality Controls

標準と品質管理サンプルの両方が表示されます。Standards & QCs

未知、標準、品質管理の各サンプルが表示されます。Unknowns, Standards &
QCs

ブランクサンプルだけが表示されます。一般的には、内部標準化合

物（使用されている場合）を含み、分析試料を含まないサンプルで

あり、通常のサンプル調製手順を通じて生成されたものです。この

ようなサンプルは、キャリブレーションカーブの構築では使用され

ません。これを含めるには、サンプルタイプとしてStandardを選択
し、Actual Concentrationを0に設定します。

Blanks

ダブルブランクサンプルだけが表示されます。内部標準と分析試料

のどちらも含まれていないサンプルです。

Double Blanks
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表 7-2 Sample Type Filterの説明 (続き)

説明フィルターの種類

Solventサンプルだけが表示されます。通常のサンプル調製手順を通
じて生成されたものではないダブルブランクです。

Solvents

全種類のブランクサンプル（ブランク、ダブルブランク、溶媒の各

サンプル）が表示されます。

Blanks, Double Blanks &
Solvents

非表示行の確認

Results Tableでは特定のコンポーネントについて、行の表示は対応するMRM遷移が利用でき
るサンプルだけに限られます。特定のサンプルに利用できない遷移を伴うコンポーネントで

は、未使用の行が表中に存在しますが、デフォルトでは非表示になっています。

1. 表示されていない場合、Results TableのPeak Comment列を表示します。

2. この列を使って表を並べ替えます。

3. Not Presentコメントを使って（隣接するようになった）行を選択します。

4. Hide selected rows(s)アイコンをクリックします。ソフトウェアアイコン該当ページ 161
を参照してください。

Results Table Dialogs

Select Samples

処理するwiffファイルからサンプルを選択します。
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図 7-4 Create Results Table - Select Samplesページ

• Availableペインは、選択したフォルダに対するDataフォルダで利用できるサブフォルダ、
wiffファイル、およびサンプルを表示します。

• 個別のフォルダを展開し、サブフォルダやwiffファイルを確認します。wiffファイルを展開
した場合、ファイルを開くと利用できるサンプルが表示されます。

• 矢印を使用して、サンプルの追加や削除を行います。

• 個別のサンプルをダブルクリックする、サンプルまたはデータファイルを選択して「=>」
ボタンをクリックする、または左側のペインから右側のペインにサンプルまたはデータ

ファイルをドラッグすることで、サンプルを選択します。ShiftまたはCtrlを押して、複数
のファイルまたはサンプルを、それらが移動される前に選択します。

Select Method

定量化メソッドを選択します。既存のメソッドを選択するが、編集しない場合は、進行バー

が表示され選択されたサンプルが処理されます。このプロセスの最後にResults Tableが作成
されます。
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図 7-5 Create Results Table - Select Methodページ

説明ラベル

Openをクリックし、既存の定量化メソッドを選択します。Choose Existing Method

コマンドを選択し、既存のメソッドを編集します。ウィザードの次

のページは既存のメソッドからの情報が入力されており、必要な場

合は修正できます。

Edit Method

Newをクリックし、定量化メソッドを作成します。挿入されたアル
ゴリズムはIntegration Defaultsダイアログで選択されたアルゴリズ
ムです。

Create New Method

Select Representative Sample

Select Representative Sampleページは、ピーク検出および積分パラメータを視覚的に設定
する際に、クロマトグラムが表示される選択した代表サンプルを表示します。このサンプル

は、定量化メソッドに含める化合物すべてを含んでいる必要があります。
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サンプルを測定する前に、Analyst
®
 MDソフトウェアBatch Editorでサンプルの種類および分析試

料濃度を選択した場合、この情報は追加列として表示されます。

ソフトウェアはデフォルトでサンプルを選択します。選択したサンプルが適切ではない場合、

別の代表サンプルを選択します。SignalFinderTM
アルゴリズムが選択されている場合、不正確な

解析モデルを生成しないように、TICレベルが全サンプルで1.0e6を超えるときはソフトウェア
によって推奨される代表サンプルはありません。ユーザーはこの場合、代表サンプルを手動

で選択することができます。

図 7-6 Create Results Table - Select Representative Sampleページ

Define Components

Define Componentsページでは各分析試料および内部標準の行が示されます。使用するとき
は、分析試料および内部標準の名前を選択します。Define Components右クリックメニューオプ
ション該当ページ 48を参照してください。
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図 7-7 Create Results Table - Define Componentsページ

説明ラベル

リストから処理する実験を選択してください。複数期間または複数実験のデー

タがある場合には、処理すべき実験をそれぞれ選択し、対応する実験のコンポー

ネントの表を記入します。

Experiment

現在の行番号を示します。Row

行に規定したコンポーネントが分析試料（未選択）か内部標準（選択済み）か

どうかを示します。

IS

コンポーネントの名前を示します。MRM実験には、Q1/Q3トランジション質量
を使用して自動的に入力されます。さらに特定の名前をつけるには、フィール

ドに名前を入力します。

Name
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説明ラベル

行のコンポーネントが属するグループ名を示します。お互いに関連する分析試

料または内部標準が同じグループにある場合、確認と操作を同時に行いやすく

できます。これは、お互いに同じ保持時間であるもの、例えば同じ化合物に対

して異なるMRM遷移を示すものに当てはまります。

グループ名を入力または自動でそれらが追加されます。Define Components右ク
リックメニューオプション該当ページ 48を参照してください。

Group

行に対して規定した分析試料に使用するべきオプションの内部標準の名前を示

します。このフィールドは内部標準自体には適用されません。

IS Name

MRM実験には、この列はQ1/Q3が与えられており、行に対して規定したコン
ポーネントの質量ペアを示します。実験のために利用可能な遷移すべてを示す

リストから必要なトランジションを選択します。通常、この列は利用可能なト

ランジションによって自動的に初期化されています。

プロファイル（スキャン）実験には、この列はStart - Stopが与えられており、
行に対して規定したコンポーネントのXIC（抽出済みのイオンクロマトグラム）
を算出するために使用した質量範囲を示します。ハイフンを使って別々の2つの
質量の質量範囲を記入します。例えば、200-201や200-1など。後者のオプション
では、質量範囲は199.5-200.5になります。

Mass Info

Define Components右クリックメニューオプション

Define Componentsページを右クリックし、コンテキストメニューにアクセスします。次の
コマンドが用意されています。

表 7-3 Define Components右クリックメニューオプション

説明Menu Option

選択した行または列のコンテンツをクリアします。行番号の前の領

域をクリックまたはドラッグして行を選択します。

Clear

選択した行または列をクリップボードにコピーします。Copy

クリップボードのコンテンツを貼り付けます。Paste
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表 7-3 Define Components右クリックメニューオプション (続き)

説明Menu Option

Nameが文字列に一致するコンポーネントを選択します。一致する
コンポーネントを見つけるために正確な文字列は必要ありません。

これは、多くのコンポーネントがある場合、特定のコンポーネント

を選択するために有効です。

スプレッドシートで初めに行を選択していない場合、検索は初めの

行から始まります。そうでない場合、検索は選択した行の後ろに続

く行から開始され、初めに戻ります。これはNameにその文字列を
含む、2つ以上のコンポーネントがある場合に役に立ちます。初めの
検索でコンポーネントを見つけられない場合、選択した初めのコン

ポーネントを残し、再び検索するとその表で別の一致が示されます。

Find Component by Name

現在選択している行のすぐ上に空白の行を1行挿入します。Insert Row Above

現在選択している行を表から削除します。Delete Selected Rows

複数のMRM遷移またはフルスキャンの質量範囲に対するクロマトグ
ラムの和です。コマンドを選択した後に、追加の質量列が

Components表に追加されます。特定の行で選択した質量は、対応
する分析試料または内部標準について合計したXICの構築に使用され
ます。この機能を常に選択しておくことが推奨されます。

Sum Multiple Ions

Groups Submenu 該当ページ 88を参照してください。Groups

内部標準サブメニュー該当ページ 90を参照してください。Internal Standards

Define Integration

各コンポーネントの予測保持時間およびその他のピーク検出パラメータを選択します。

左側のリストはウィザードの前ページで規定した各コンポーネントの登録を示しています。

代表サンプルに一致するクロマトグラムおよび現在の解析を表示するには特定の行をクリッ

クします。上下の矢印キーまたはスクロールホイールを使ってリストをスクロールします。

一般的に、すべてのコンポーネントを解析の正確性を示すために表示することが推奨されま

す。しかし、多くのコンポーネントがある場合、Highlight Components with Uncertain RT
コマンドを使い、表示する数を制限します。

注： 2、3個以上あるコンポーネントの場合、ピーク検出パラメータが妥当なデフォルトに
設定されていることを確認してからウィザードの実行を行い、各コンポーネントのパラメー

タを調整しないようにしてください。

右クリックで利用できるコマンドを表示します。Define Integration右クリックメニュー該当
ページ 51を参照してください。
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Regressionグループでは、Results Tableを作成してからすべてまたは選択したコンポーネント
のキャリブレーションオプションを変更してください。デフォルトの濃度の単位および回帰

パラメータを設定することで、これらを毎回調整する必要がなくなります。

ヒント！ズームをするには、グラフのX軸またはY軸の領域をドラッグします。あらかじめ
設定したビューに戻るには、コンテキストメニュー（Home Graph Axes）または軸の領域
でダブルクリックします。

図 7-8 Create Results Table - Define Integrationページ
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説明ラベル

必要であれば、任意のコンポーネントに対するピーク検出パラメータを

調整します。新しいResults Tableを作成する場合、任意のコンポーネント
の指定のパラメータは、データが解析される際にすべてのサンプルのコ

ンポーネントに適用されます。Integration Algorithm Parameters 該当ページ
126を参照してください。

Apply

初めは、クロマトグラムの最大強度のポイントの保持時間に設定しま

す。通常、この設定は必要とするピークです。しかし、異性体が存在す

る場合、この値の調整が必要な場合があります。値を調整するために

は、Expected RTフィールドに新しい値を入れ、Applyをクリックしま
す。代わりの方法として、グラフをクリックし、目的のピークの上をド

ラッグします。グラフ内でカーソルを間違ってドラッグしないでくださ

い。予測保持時間が調整される可能性があります。

Expected RT

AreaまたはHeightを選択。Parameter

さまざまなフィットの種類については、回帰方程式該当ページ132で説
明されています。

Fit

重み付けの種類については、Weighting Factors 該当ページ 133で説明され
ています。

Weighting

分析試料および内部標準に対して使用する濃度の単位を入力します。相

対的定量を行う場合、この欄はブランクのままにします。ウィザード

は、同じ単位がすべてのコンポーネントに対して使用されるとみなしま

す。この場合に当てはまらない場合は、Quantitation Method Editor
を使用します。

Concentration Units

ユーザーは各コンポーネントに対する濃度の単位を記入することができ

ます。同じ単位をすべてのコンポーネントに適用するには、このチェッ

クボックスを選択します。この情報はConcentration Unitsと一致して
いなければなりません。

Apply units to all
Analytes

Define Integration右クリックメニュー

Define Integrationページを右クリックし、コンテキストメニューにアクセスします。次の
コマンドが用意されています。
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表 7-4 Define Integration右クリックメニューオプション

説明Menu Option

Componentsスプレッドシートの行を選択する代わりにコンポーネ
ントリストの個々の項目を選択するという違いはありますが、Define
Componentsページから利用できるコマンドと同じです。

Find Component by Name

デフォルトの予測保持時間（各クロマトグラムの最大強度を有する

ピークのRT）が不正確なコンポーネントを強調するために使われま
す。数個のコンポーネントのみの場合、個別にそれぞれを確認し、

このコマンドを使用しないでください。一方で、多くのコンポーネ

ントがある場合、このコマンドを使用してクロマトグラムに2つ以上
の重要なピークが存在するコンポーネントだけを視覚的に確認しま

す。Highlight Componentsダイアログ該当ページ 92を参照してくださ
い。

Highlight Components
with Uncertain RT

拡大したグラフをすべてのデータが見えるホームビューに戻します。Home Graph Axes

さまざまなコンポーネントが複数のグループに割り当てられており、

特定のグループに割り当てられたコンポーネントが同じ保持時間を

有すると予測される場合、このコマンドを使用して、クロマトグラ

ムをオーバーレイします。例として、コンポーネントが同じ実在の

化合物について異なるMRM遷移を表す場合があげられます。

選択した場合、積分パラメータが定義されている現在のコンポーネ

ントのクロマトグラムは実線の青色トレースを使用して描かれ、解

析されたピーク領域が表示されます。同じグループの別のコンポー

ネントについて、解析されたピーク領域にないクロマトグラムは、

点線を使って重ねて表示されます。

Overlay Other
Components for Group

前回作成した定量化メソッドの予測保持時間をリセットするために

使用します。既存の定量化メソッドが開いており、Set New Typical
Sampleが選択されている場合、表示されているクロマトグラムは新
しいサンプルに対応しますが、予測保持時間はそのまま変更されま

せん。

各コンポーネントについて、その予測保持時間は、指定した幅のウィ

ンドウ内で元の予測保持時間を中心とした最大強度のピーク保持時

間に一致するように更新されます。

Update Retention Timeダイアログ該当ページ 93を参照してください。

Update Retention Times

Outlier Settings

Standards、QCs、Ion Ratio、およびCalculated Concentrationの精度に関する外れ値にフ
ラグをつけることができます。次のコマンドが用意されています。
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図 7-9 Outlier Settingsダイアログ

説明ラベル

Standardサンプルの許容精度を編集します。Accuracy for Standards

検査室の標準操作手順と一致する値からStandardサンプルの許容精
度を編集します。

Max. Accuracy Tolerance
for Stds except LLOQ%

検査室の標準作業手順がこのStandardに対して異なる許容精度を示
す場合、一番低い濃度のStandardの許容精度を編集します。

Max. Accuracy Tolerance
for LLOQ (lowest Std)%

Quality Controlサンプルの許容精度を編集します。Accuracy for QCs

検査室の標準操作手順と一致する値からQuality Controlサンプルの
許容精度を編集します。

Max. Accuracy Tolerance
for QC%

コンポーネントがグループに割り当てられている場合のみ利用可能

です。ピーク領域またはピーク高さのイオン比を使用するために選

択します。ピーク領域またはピーク高さは、定量化メソッドの展開

中に回帰パラメータを選択する際に設定されます。

Ion Ratio
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説明ラベル

既知の濃度のStandardサンプルを使用する場合、キャリブレーショ
ンカーブから濃度を逆算したものです。回帰方程式は、様々な回帰

の種類と重み付けについて回帰がどのように行われるかを表します。

Calculated Concentration

全サンプルの分析試料または内部標準。Component

選択した内部標準。Ion Ratioチェックボックスが選択されている場
合にのみ利用可能です。

IS

同じ保持時間を有するコンポーネント（すなわち、同じ化合物の異

なる遷移）はグループ化することができます。Ion Ratioチェック
ボックスが選択されている場合にのみ利用可能です。

Group

デフォルト設定を使用するか、検査室の標準操作手順に従ってこの

設定を編集します。Ion Ratioチェックボックスが選択されている場
合にのみ利用可能です。

Ion Ratio Tolerance (%)

許容される濃度範囲の下限値を入力します。この値よりも低い

Calculated Concentrationのあるサンプルは、濃度外れ値としてフ
ラグが立てられます。

Lower Limit of Calculated
Concentration

許容される濃度範囲の上限値を入力します。この値よりも高い

Calculated Concentrationのあるサンプルは、濃度外れ値としてフ
ラグが立てられます。

Upper Limit of Calculated
Concentration

Outlier Settingsページを右クリックし、コンテキストメニューにアクセスします。

表 7-5 Outlier Settings右クリックメニューオプション

説明ラベル

すべての分析試料が同じ基準を有するのであ

れば、算出濃度の下限値をすべての分析試料

に適用します。

Apply to all analytes the Lower Limit of Calc.
Concentration

すべての分析試料が同じ基準を有するのであ

れば、算出濃度の上限値をすべての分析試料

に適用します。

Apply to all analytes the Upper Limit of Calc.
Concentration
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Results Table Columns

注： Sample NameやSample IDなどのサンプル情報の重要な列がいくつかあり、ユーザー
がResults Table列の設定をカスタマイズする際にこれらの列は隠れないようにしなければ
いけません。

数値フィールドでは、科学的ではない通知にはフォーマット0.00を使用し、科学的な通知に
はフォーマット0.00e0を使用します。少数点を変更して、表示される数字の精度を示します。
ピリオド「.」のみが小数点の記号として使用できます。桁の区切りには対応していません。

表 7-6 Results Table Columns

説明ラベル

既知濃度のStandardサンプルを使用する場合、Standardサンプルと
Quality Controlサンプルは以下のように定義されます。

100% × （算出濃度）/（実際の濃度）

その他のサンプルタイプでは、値はN/Aとなります。

Accuracy

サンプルを測定するために使用される測定メソッドの名前。Acq. Method Name

wiffサンプルを測定した日付と時刻。Acquisition Date & Time

StandardサンプルとQuality Controlサンプルについて、予測される
既知の濃度を示します。

Actual Concentration

検出されたピーク領域。ピークが検出されていない場合、値はN/Aと
なります。

Area

高さで割った検出されたピーク領域。ピークが検出されていない場

合、値はN/Aとなります。
Area / Height

内部標準を使用する分析試料について、Area対IS Areaの比を示しま
す。内部標準、または内部標準を加えていない分析試料については、

値はN/Aとなります。

Area Ratio

ピークの中心線からバックスロープまでの距離をピークの中心線か

らフロントスロープまでの距離で割った値で、最大ピークの高さの

10%で行われたすべての測定を使用したもの。

Asymmetry Factor

実際のピークの高さに対するベースラインの高さの差（ピークの開

始地点と終了地点）の絶対値を表示します。値がおよそ0.1を超える
場合は、ベースラインが正しく積分されていない可能性があるため、

ピークをレビューする必要があります。

Baseline Delta / Height
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表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

既知の濃度のStandardサンプルを使用する場合、キャリブレーショ
ンカーブから濃度を逆算したものです。回帰式が、様々な回帰タイ

プと重み付けをどのように実行するかについては、回帰方程式該当

ページ 132を参照してください。

Calculated Concentration

すべてのサンプルに対する分析試料または内部標準で適用される任

意のコメント。

Component Comment

分析試料または内部標準に関連付けられているグループ名（ある場

合）。

Component Group Name

元の定量化メソッドにある分析試料または内部標準のインデックス。

このフィールドを基準にして表を並べ替えるために便利です。

Component Index

分析試料または内部標準の名前。Component Name

濃度の単位。Conc. Units

内部標準を使用する分析試料について、Actual Concentration対IS
Actual Concentrationの比を示します。内部標準、または内部標準
を加えていない分析試料については、値はN/Aとなります。

Concentration Ratio

検出されたピーク領域。ピークが検出されていない場合、値はN/Aと
なります。

Corrected Area

高さで割った検出されたピーク領域。ピークが検出されていない場

合、値はN/Aとなります。
Corrected Area / Height

検出されたピークの高さ。ピークが検出されていない場合、値はN/
Aとなります。

Corrected Height

サンプルを希釈するときの係数。この係数はキャリブレーション

カーブの計算に使用されます。回帰方程式該当ページ132を参照して
ください。

Dilution Factor

検出されたピークの分単位の終了保持時間。End Time

強度がピーク高さの10%のところでピークの裏側に沿った分単位の
時間。

End Time at 10%

強度がピーク高さの5%のところでピークの裏側に沿った分単位の時
間。

End Time at 5%

すべてのサンプルに対する予測されるイオン比。Expected Ion Ratio

定量化メソッドでの元の予測される分単位の保持時間。Expected RT

検出されたピークの高さ。ピークが検出されていない場合、値はN/
Aとなります。

Height
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表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

内部標準を使用する分析試料について、Height対IS Heightの比を示
します。内部標準、または内部標準を加えていない分析試料につい

ては、値はN/Aとなります。

Height Ratio

これは、元の並べ替えられていない順序での行のインデックスです。

表が別の列に基づいて並べ替えられている場合、表はこの列を並べ

替えて元の順序に戻すことができます。

Index

オートサンプラーによってmL単位で注入されるサンプル量です。Injection Volume

• Baselineの値は、スタンドアローンのピークが通常の方法で積分
されたことを示します。

• Valleyの値は、2つの隣接したピークがあり、信号がそれらの間に
あるベースラインに戻らなかったことを示します。

• Manualの値は、ピークが手動で積分されたことを示します。

• N/Aの値は、ピークが検出されなかったことを示します。

Integration Type
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表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

• Ion Ratiosは、1つの分析試料から少なくとも2つのMRM遷移が1つ
のグループに収集されたときに特定されます。

• サブグループにある最初のコンポーネントは、Quantifierイオン
として使用されます。残りのコンポーネントは、Qualifierイオン
として使用されます。

• イオン比 = （クオリファイアのピーク面積または高さ）/（クオン
ティファイアのピーク面積または高さ）

• サブグループ

• グループのすべての分析試料は、Analyteサブグループを構成
します。

• グループのすべての内部標準は、ISサブグループを構成しま
す。

• コンポーネントがグループのメンバーではない場合は、Ion Ratio
はN/Aとなります。

• ピークが見つからない場合は、Ion RatioはN/Aとなります。

• AnalyteおよびISサブグループの両方にあるすべてのコンポーネ
ントに適用され、Quantifierは、それ自体がQualifierに対応して
います。

• QuantifierまたはQualifierのピークのどちらかで積分値が変わっ
た場合、Ion Ratioが再度計算されます。

• ピーク領域またはピーク高さのどちらかについて計算できます。

Results Tableにある最初のコンポーネント（コンポーネントのイ
ンデックスが1）について.qmethodの回帰部分でAreaが使用されて
いる場合、Results Table全体のIon Ratioの計算ではピーク領域
が使用されます。Heightが最初のコンポーネントの回帰に使用さ
れる場合、ピーク高さが計算のために使用されます。

Ion Ratio

チェックボックスが選択されている場合は、行のコンポーネントが

分析試料ではなく内部標準であることを示します。

IS

現在の分析試料と関連した内部標準の実際の濃度、あるいは内部標

準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。
IS Actual Concentration

現在の分析試料と関連した内部標準の領域、あるいは内部標準また

は内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。
IS Area

現在の分析試料と関連した内部標準のArea対Height比、あるいは内
部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Area / Height
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表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

現在の分析試料と関連した内部標準のBaseline Delta / Height、あ
るいは内部標準または内部標準を加えていない分析試料については

N/A。

IS Baseline Delta / Height

現在の分析試料と関連した内部標準への任意のコメント、あるいは

内部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。
IS Comment

現在の分析試料と関連した内部標準の補正領域、あるいは内部標準

または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。
IS Corrected Area

現在の分析試料と関連した内部標準のCorrected Area / Corrected
Height、あるいは内部標準または内部標準を加えていない分析試料
についてはN/A。

IS Corrected Area / Height

現在の分析試料と関連した内部標準のCorrected Height、あるいは
内部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Corrected Height

現在の分析試料と関連した内部標準のEnd Time、あるいは内部標準
または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS End Time

現在の分析試料と関連した内部標準のExpected RT、あるいは内部
標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Expected RT

現在の分析試料と関連した内部標準のHeight、あるいは内部標準ま
たは内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Height

現在の分析試料と関連した内部標準のIntegration Type、あるいは
内部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Integration Type

現在の分析試料と関連した内部標準のMass Info、あるいは内部標準
または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Mass Info

現在の分析試料と関連した内部標準のComponent Name、あるいは
内部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Name

現在の分析試料と関連した内部標準へのPeak Comment、あるいは
内部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Peak Comment

現在の分析試料と関連した内部標準の質、あるいは内部標準または

内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。
IS Quality

現在の分析試料と関連した内部標準の質メトリック、あるいは内部

標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。
IS Region Height

現在の分析試料と関連した内部標準のRetention Time、あるいは内
部標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Retention Time
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表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

現在の分析試料と関連した内部標準のSignal / Noise、あるいは内部
標準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Signal / Noise

現在の分析試料と関連した内部標準のStart Time、あるいは内部標
準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Start Time

現在の分析試料と関連した内部標準のTotal Width、あるいは内部標
準または内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Total Width

現在の分析試料と関連した内部標準の50％幅、あるいは内部標準ま
たは内部標準を加えていない分析試料についてはN/A。

IS Width at 50%

コンポーネントと関連する質量情報。 MRM実験ではQ1/Q3、プロ
ファイル（フルスキャン）実験ではStart - Stopを示します。

Mass Info

チェックマークは、ピーク検出パラメータが、Peak Reviewペイン
を使用して定量化メソッドで示される元の値から修正されたことを

示します。

Modified

サンプルを測定した機器のオペレータの名前。Operator Name

wiffファイル名。Original Filename

外れ値の基準が定量化メソッドで設定されている場合、この列には

コンポーネントの事前設定した許容範囲外にあると検出された基準

が示されます。

Outlier Reasons列は、定量化メソッドにあるOutlier Settingsにの
みリンクしていて、Results Tableの事前設定した列の1つです。

外れ値にフラグが立てられる理由：

• Accuracy

• Concentration

• Ion Ratio
クオリファイアではなくクオンティファイアのピークがある場

合、イオン比は両方のコンポーネントについてフラグが立てられ

ます。クオンティファイアではなくクオリファイアのピークがあ

る場合、イオン比は両方のコンポーネントについてフラグが立て

られます。どちらにもピークがない場合、いずれのコンポーネン

トでもフラグは立てられません。

• 予測されるイオン比を計算できない。

Outlier Reasons

行の任意のコメント。Peak Comment
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表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

データの取得で使用したBatch Editorで元々指定されているオート
サンプラーのプレート番号。

Plate Number

ピークの開始から終了までのスキャンの数。Points Across Baseline

高さの約50%でピークを横切るスキャンの数。Points Across Half Height

このメトリックは解析されたピークの質を示します。

• ゼロに近い値は、ピークがほぼ解析されなかった（または実在の

ピークが存在しなかった）ことを示します。

• 1.0に近い値は、ピークがうまく解析され確認する必要がないこと
を示します。

Quality

データの取得で使用したBatch Editorで元々指定されているオート
サンプラーのラック番号。

Rack Number

実際に検出したピーク付近で最大のピークを示すピークの高さ。

Qualityフィールドとの接合に便利です。妥当なRegion Heightを示
す低品質のピークは確認する必要があります。Region Heightが小
さい場合、有意なピークが存在したとは言えません。

Region Height

内部標準を使用している分析試料について、これはRetention Time
対IS Retention Timeの比を示します。内部標準、または内部標準を
加えていない分析試料については、値はN/Aとなります。

Relative RT

検出されたピークの分単位の実際の保持時間。Retention Time

サンプルについての任意のコメント。Sample Comment

サンプルについての任意のID。これは、データを取得するために使
用されたBatch Editorで元々指定された値から初期化されたもので
す。

Sample ID

現在のサンプルのインデックス。Sample Index

サンプルの任意の名前。これは、データを取得するために使用され

たBatch Editorで元々指定された値から初期化されたものです。
Sample Name

サンプルのタイプ。Sample Type Filter 該当ページ 42を参照してくださ
い。

Sample Type

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
61 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Results Tables



表 7-6 Results Table Columns (続き)

説明ラベル

検出されたピークのピーク高さ対クロマトグラムに存在するノイズ

比の推定。

SignalFinder積分アルゴリズムを使用する場合、ノイズは計算による相
対ノイズおよびピークの頂点位置でのベースラインを使用して推定

されます。MQ4積分アルゴリズムでも同様のアプローチが使用され
ますが、ベースラインはクロマトグラム全体を使用して推定される

ことは除きます。

Relative Noise and Signal-to-Noise Calculations 該当ページ 156を参照してく
ださい。

Signal / Noise

ベースラインのドリフトを示します。Slope of Baseline

検出されたピークの分単位の開始保持時間。Start Time

強度がピーク高さの10%のところでピークの表側に沿った分単位の
時間。

Start Time at 10%

強度がピーク高さの5%のところでピークの表側に沿った分単位の時
間。

Start Time at 5%

ピークのフロントスロープからバックスロープまでの距離をピーク

の中心線からフロントスロープまでの距離の2倍で割った値で、最大
ピーク高さの5%で行われたすべての測定を使用したもの。

Tailing Factor

ベースラインでのクロマトグラムの分単位のピーク幅。Total Width

Standardサンプルでは、チェックマークは対応する分析試料がキャ
リブレーションカーブの構築に現在使用されていることを示します。

Quality Controlサンプルでは、チェックマークは分析試料がQC統計
の計算に使用されていることを示します。その他のサンプルタイプ

では、このフィールドは情報目的のみに使用されます。

Used

データの取得で使用したBatch Editorで元々指定されているオート
サンプラーのバイアル番号。

Vial Number

ピーク高さの10%で測定されたピークの幅。Width at 10%

ピーク高さの5%で測定されたピークの幅。Width at 5%

頂点の強度の半分で測定された検出ピークの分単位のクロマトグラ

ムのピーク幅。

Width at 50%
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Peak Reviewペインを使用して、生のクロマトグラムを視覚的に検査し、それによりピーク
検出プロセスの質を判定できます。Results Tableが有効な場合、Results Tableツールバーの
Show Peak Reviewアイコンをクリックし、Peak Reviewペインを開きます。レビューアは、
自身の標準操作手順書（SOP）にあるピーク積分およびデータの合否の基準に従って定量的
データをレビューする必要があります。

数字のグルーピングには対応していません。テキストボックス（例えば、積分パラメータ）

およびグリッド（例えば、Results Tables）にある番号をグループ化しないでください。

増加したPeak Reviewは、オーバーレイしたクロマトグラムのIon Ratioの合否を示していま
す。ユーザーは1個のクロマトグラムを拡大することもできます。

図 8-1 Peak Review Pane

Peak Reviewペインを使用して、ピーク検出パラメータを調整、または解析のために開始点
と終点を手動で選択するかのいずれかによって適切に積分されなかったクロマトグラムを補

正します。クロマトグラムが積分された後、Results Tableが新しいピーク領域とその他のパ
ラメータを使用して自動的に更新されます。

定量化メソッドには、積分用に選択したピークを定量するために使用される基準が含まれて

います。レビューアは、ピーク積分および自身のSOP内のデータ合否基準に従って、定量デー
タのレビューを行う必要があります。

Manual Integration
特定のクロマトグラムのピークを手動で解析した後にこのチェックボックスを選択すると、

クロマトグラムが手動で解析されていることが表示されます。この状態の場合、ユーザーが

チェックボックスをクリアすると、ピークの手動解析がキャンセルされ、ピークはメソッド

パラメータによって自動的に再解析されます。
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このチェックボックスとEnable Manual Integration Modeボタンとの違いは、チェックボッ
クスは現在のピーク状態を反映するのに対し、ボタンはクロマトグラムをドラッグする際の

挙動を指定します。

注：手動解析モードを有効にすると、クリアするまですべてのペインでそのモードは有効

のままとなります。

Apply
ユーザーがピーク検出パラメータのいずれかを調整した場合、Applyボタンが有効になりま
す。ボタンをクリックし、修正されたピーク検出パラメータを有効なクロマトグラムに適用

します。

手動積分モードの場合以外は、クロマトグラムの特定のピークの上をドラッグすることは、

Expected RTパラメータを調整して次にApplyをクリックすることと同じです。

注：ピーク検出パラメータを修正し、Applyをクリックせずに別のクロマトグラムを有効
にすると、パラメータは適用されず、変更が失われます。

ピークをレビューするためのヒント

• 特定の列でResults Tableを並べ替え、表の一番上または下に並ぶクロマトグラムのみを確
認します。

• Peak Reviewペインは対応するResults Tableと常に同期し、Results Tableにあるような、
同じピークのクロマトグラムを同じ順番で表示します。Results Tableを作成するためのど
のような変更（行の並び方、サンプルタイプのフィルタリング、またはコンポーネントの

選択など）もPeak Reviewペインに自動的に反映されます。

• クロマトグラムの番号を選択し、一度に表示します。

• 利用できるクロマトグラムをスクロールするには、ペインの右側にあるスクロールバーを

使用します。Peak Reviewペインが有効な場合、キーボードの上下キーを使用するか、ス
クロールウィールを使ってクロマトグラムを動かします。

• どの場合でも、特定の1つのクロマトグラムは有効であることを考慮し、太字でタイトル
が表示されます。クロマトグラムの中の任意の場所をクリックして、特定のクロマトグラ

ムを有効にします。

• クロマトグラムが有効になると、ペインの左側に表示される積分パラメータが更新され、

新しい有効なクロマトグラムが反映されます。ユーザーがピーク積分パラメータを調整し

てからApplyをクリックする場合、これは現在の有効なクロマトグラムに影響します。
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• 初めの列の左側にあるグレー領域をクリックしてResults Tableの行を選択すると、Peak
Reviewペインにある対応するピークを示します。Peak Reviewペインの特定のクロマト
グラムにスクロールすると、Results Tableが対応する行を強調するためそれをビュー内に
スクロールします。

• クロマトグラムの特定のピーク上をドラッグすると、Expected RT積分パラメータが実際
のピークの保持時間とともに更新されます。その後、新しい保持時間が自動的に適用され

そのピークが再び解析され、Results Tableを更新します。

• 手動積分モードでピークを表示している場合、ピーク上をドラッグすると選択したピーク

を手動で解析することになります。

• ピークレビュー処理は前回算出したクロマトグラムのキャッシュによって迅速に行われま

す。Edit Menu 該当ページ 16を参照してください。

Peak Revie右クリックメニュー
この機能は、クロマトグラムの左側に表示されている積分パラメータの外観を制御します。

Peak Reviewペインを右クリックして、コンテキストメニューにアクセスします。次のコマ
ンドが用意されています。

表 8-1 Peak Review Parameters

コマンドTask

Peak Review Optionsダイアログ: Appearanceタブ
該当ページ 66またはPeak Review Optionsダイ
アログ: Zoomingタブ該当ページ 68。

Peak Reviewの外観を変更します。

Set Peak Review Title Format 該当ページ 70。ピークレビューのタイトルフォーマットを設

定します。

デフォルトでは、Show Parameters-Normal
Widthが常に設定されています。

個々のパラメータの記述名を使用してパラ

メータを表示します。

Copy Parameters 該当ページ 71。パラメータをコピーします。

Paste Parameters 該当ページ 71。パラメータを貼り付けます。

Set Peak to 'Not Found' 該当ページ 72。ピークを「Not Found」に設定します。

Use Peak 該当ページ 72。ピークを使用します。

Update Quantitation Method for Component 該当
ページ 72。

コンポーネントに対する定量化メソッドを更

新します。

Update Quantitation Method for Group 該当ページ
72。

グループに対する定量化メソッドを更新しま

す。
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表 8-1 Peak Review Parameters (続き)

コマンドTask

Apply Integration Parameters to Sample Within Group
該当ページ 73。

積分パラメータをグループ内のサンプルに適

用します。

Revert Peak to Original Method 該当ページ 73。ピークを元のメソッドに戻します。

Revert All Peaks for Component 該当ページ 73。コンポーネントに対するすべてのピークを元

に戻します。

Peak Review Optionsダイアログ: Appearanceタブ

Peak Reviewペインを右クリックして選択すると、Peak Reviewペインの外観に影響するオ
プションを調整できます。4つの行および4つの列を超えないで設定することを推奨します。

図 8-2 Peak Review Optionsダイアログ: Appearanceタブ
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説明ラベル

同時に表示されるクロマトグラムの数を管理します。クロマトグラ

ムがすでにキャッシュされていない限り、多くのクロマトグラムが

表示されている場合、ページ間をスクロールするのにより長い時間

がかかります。Edit Menu 該当ページ 16を参照してください。

Number of rows and
Number of columns

サブペインのそれぞれにあるメインのクロマトグラム上にその他の

クロマトグラムを重ねて表示する必要があるかどうかを判断します。

• Don't Overlay：他のクロマトグラムのオーバーレイを防ぎます。

• All components for group：同じグループからのコンポーネント
に対してすべてのクロマトグラムをメインコンポーネントとして

重ねて表示します（現在のサンプル）。

• Analytes and IS’s separately for group：前述のオプションと
同様ですが、同じグループからのすべてのコンポーネントを重ね

て表示するのではなく、分析試料と内部標準が別々に保たれま

す。

• Internal Standard with Analyte：分析試料について、使用され
た内部標準を分析試料ごとに重ねて表示します（内部標準のクロ

マトグラムは他のオーバーレイがありません）。

• Qualifier and Quantifier with Ion Ratio Lines：イオン比ライン
を表示します。このオプションを選択すると、Results Tableでイ
オン比の合否が見えるようになります。

ユーザーは、定量化メソッドで定義されたグループがある場合、

イオン比の合否を見ることができます。しかし、Ion Ratio Lines
は合否を示すだけのものであり、最終結果を示すものではありま

せん。ラインはクロマトグラムではピークの高さとして表示され

ますが、定量化メソッドで定義された設定に応じて、ピーク領域

または高さに基づいて計算されます。高さと面積に不一致がある

場合、ユーザーはResults TableのIon Ratio外れ値を確認しなけ
ればなりません。

Overlay

現在有効なクロマトグラムをどのように表示するかを示します。太

字、イタリックのタイトル、グレーバックグラウンドに設定します。

Highlight active graph
using：
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説明ラベル

ピークの積分された領域をどのように表示するかを示します。次の

選択肢があります。

• 本書のスクリーンキャプチャで使用されているような点線を使用

する。

• 実線を使用する。

• 塗りつぶしを使用しない。すべてのケースで、ピークのベースラ

インも描かれます（赤）。

3つ目のオプションを使用した場合、ベースラインのみが描かれ、
ピークは塗りつぶされません。

Fill peaks

時間軸の下に描かれる青の矢印でExpected Retention Timeを示し
ます。これは、積分したピークが予測RTの近くにあるかどうかを判
断するために役立ちます。

Mark expected RT with
arrow

Peak Review Optionsダイアログ: Zoomingタブ

Peak Reviewペインを右クリックして選択すると、Peak Reviewペインの外観に影響するオ
プションを調整できます。Zoom intensity axis to機能は、クロマトグラムのY軸を自動的に
調整するために使用されます。
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図 8-3 Peak Review Optionsダイアログ: Zoomingタブ

説明ラベル

このオプションを選択した場合、クロマトグラムのX軸を自動的に調
整して、ラン全体の一部のみが見えるようになります。これは、長

時間のLCランで、興味のある領域をよりはっきりと見えるようにす
るのに便利です。ウィンドウの幅は、複数のRT Window積分パラメー
タを使用して表されます。ズームされた領域の全幅は、複数のRT
Windowの指定された数の2倍になります。

Zoom time axis to view
peak

クロマトグラムのY軸を自動的に調整するために使用します。見るこ
とができるクロマトグラムのX範囲内に、最大ピークの指定された
パーセントにY軸のスケールを合わせます。Zoom time axis to view peak
機能が使用される場合、これはLCランの合計の長さより小さくなり
ます。

Zoom intensity axis to
percent of largest peak

クロマトグラムのY軸を自動的に調整するために使用します。ベース
ライン領域に焦点を合わせるために使用します。

Zoom intensity axis to
times the baseline height

指定された値に直接Y軸のスケールを合わせます。Zoom intensity axis to cps

指定された値より小さい値または最大ピークにY軸のスケールを合わ
せます。

Zoom intensity axis to cps,
or largest peak
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説明ラベル

メインデータセットのみを使用し、セクションに強度軸をズームの

設定を維持します。この設定では、オーバーレイがメインデータセッ

トより強度が高い場合、それらを部分的にのみ見えるようにできま

す。

When overlaying Zoom
y-axis NOT using overlays

メインデータセットとすべてのオーバーレイを使用し、最大の全体

Y値を使用します。この機能では、常にオーバーレイが見えるように
保持されます。

When overlaying Zoom
y-axis using overlays

パーセントスケールを使用して、メインデータセットとオーバーレ

イのスケールを別々に合わせます。これにより各トレースが、最大

で利用できる高さを使用するようになります。しかし、相対的ピー

ク高さは視覚的に直接比較できなくなります。

When overlaying Use a
percentage y-axis

ヒント！Y軸をダブルクリックし、全体のデータセット内の最も強度の強いピークに軸のス
ケールを合わせます。

選択された場合、現在レビューされているピークのためのクロマトグラムが実線の青色トレー

スを使用して描かれ、その積分されたピーク領域が表示されます。その他のコンポーネント

（同一サンプル用）のためのクロマトグラム（積分されたピーク領域ではない）が点線を使っ

て重ねて表示されます。

グラフがこのようにオーバーレイを表示しているときに、タイトルエリアの任意の場所をダ

ブルクリックすると、すべてのクロマトグラムのタイトルを表示するか、有効なクロマトグ

ラムのタイトルだけを表示するかを切り替えることができます。

ヒント！X軸内でダブルクリックすると、すべてのデータが表示される初期表示にグラフを
戻します。軸内をドラッグしてズームすると、時間範囲を選択します。

Set Peak Review Title Format

クロマトグラムのそれぞれのグラフタイトルに表示される情報をカスタマイズするためにこ

のダイアログを使用します。Results Tableの列名を角括弧内に入力すると、現在のサンプル
とコンポーネントでフィールド値が置き換えられます。そのままの状態で追加のテキストを

入力することもできます。ピークレビュータイトルにサンプル名「Sample Name」を含めるこ
とが推奨されます。

• Peak Reviewペインを右クリックし、Set Peak Review Title Formatをクリックします。
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図 8-4 Title Formatダイアログ

Copy Parameters

Peak Reviewペインを右クリックして、このコマンドにアクセスします。このコマンドを
Paste Parametersと併せて使用し、1つのクロマトグラムから別のクロマトグラムにピーク検
出パラメータをコピーします。このコマンドは、複数のクロマトグラムに同じパラメータの

調整を行う必要がある場合に使用できます。

1. 有効なクロマトグラムが開いたグラフを右クリックし、次にCopy Parametersをクリック
します。

2. Update Quantitation Method for Componentコマンドを使用して、コンポーネントに対
するすべてのクロマトグラムに変更を適用します。

Paste Parameters

1. 有効なクロマトグラムが開いたグラフを右クリックし、次にCopy Parametersをクリック
します。

2. 別のクロマトグラムを右クリックし、Paste Parametersをクリックします。

先にコピーしたパラメータが、新しいクロマトグラムに適用されます。
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Set Peak to 'Not Found'

• 有効なクロマトグラムが開いたグラフを右クリックし、次にSet Peak to ‘Not Found’
をクリックし、選択したクロマトグラムから解析を削除します。

Use Peak

• 有効なクロマトグラムが開いたグラフを右クリックし、次にUse Peakをクリックし、キャ
リブレーションカーブから有効なピークを含めるまたは除外します。

Update Quantitation Method for Component

特定のクロマトグラムに合わせてピーク検出パラメータを調整した後、この機能を選択して、

Results Tableで保存した定量化メソッドのコピーを調整し、そのようなパラメータをコンポー
ネントに対して使用します。

• ピーク検出パラメータを調整し、右クリックしてUpdate Quantitation Method for
Componentを選択します。

特定のコンポーネントについては、すべてのサンプルが新しいパラメータを使用するよう

に自動的に解析され、Peak ReviewペインとResults Tableが更新されます。手動で積分し
たピークが存在する場合は、再積分をすべてのピークに適用するか、手動で積分されてい

ないピークだけに適用するかを選択します。

Update Quantitation Method for Group

現在有効なクロマトグラムのコンポーネントと同じグループに属するすべてのコンポーネン

トにこの解析が適用されること以外は、Update Quantitation Method for Componentコマ
ンドと同じです。ユーザーがさまざまなコンポーネントをグループに割り当て、特定のグルー

プに割り当てられたコンポーネントが同じ保持時間を持つと予測される場合はこの機能が有

用です。これは、予測保持時間などのパラメータをすべてのグループのすべてのコンポーネ
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ントについて一度にリセットできるためです。そのため、グループのコンポーネントの保持

時間が異なる場合は、有用とはいえません。

• ピーク検出パラメータを調整し、右クリックしてUpdate Quantitation Method for Group
を選択します。

Apply Integration Parameters to Sample Within Group

特定のクロマトグラムのためにピーク検出パラメータを調整した後、この機能を使用して、

Results Tableで保存した定量化メソッドのコピーから元のパラメータをそのクロマトグラムに
適用します。

• 特定のクロマトグラムに対してピーク検出パラメータを調整した後、右クリックして、次

にApply Integration Parameters to Sample Within Groupをクリックします。

Revert Peak to Original Method

特定のクロマトグラムのためにピーク検出パラメータを調整した後、この機能を使用して、

Results Tableで保存した定量化メソッドのコピーから元のパラメータをそのクロマトグラム
に適用します。

• 右クリックしてRevert Peak to Original Methodを選択します。

Revert All Peaks for Component

特定のクロマトグラムに合わせてピーク検出パラメータを調整した後、この機能を使用する

と、Results Tableで保存した定量化メソッドのコピーから、有効なクロマトグラムと同じコ
ンポーネントをすべてのクロマトグラムに対して元のパラメータを適用できます。手動で積

分したピークが存在する場合は、再積分をすべてのピークに適用するか、手動で積分されて

いないピークだけに適用するかを選択します。

• 右クリックし、Revert All Peaks for Componentをクリックします。
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Side-by-side Sample Review機能を使って、特定のターゲット化合物に対してスクリーニン
グします。最大6個のサンプルを選択でき、サンプル間のピークレスポンスを比較することが
できます。レビューアは、自身の標準操作手順書（SOP）にあるピーク積分およびデータの合
否の基準に従って定量的データをレビューする必要があります。

Results Tableが有効な場合、Results TableツールバーのSide by Side Sample Reviewアイコ
ンをクリックし、Side by Side Sample Reviewペインを開きます。

図 9-1 Side by Side Sample Review Pane

定量化メソッドには、積分用に選択したピークを定量するために使用される基準が含まれて

います。レビューアは、ピーク積分および自身のSOP内のデータ合否基準に従って、定量デー
タのレビューを行う必要があります。

Side-by-Side Sample Reviewの実行

1. Results Tableを開きます。

2. Side by Side Sample Reviewアイコンをクリックします。

3. Side by Side Sample Reviewペインのリストからサンプルを選択します。

積分パラメータが表示されます。
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ヒント！ Side by Side Sample Reviewペインを右クリックし、Optionsをクリックし
て、並べて表示した行または列番号を変更します。

4. 他のリストから別のサンプルを選択します。
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既知濃度のStandardサンプルを使用する場合、Calibrationペインを使用して、各分析試料に
対する回帰を視覚的に調べます。ユーザーが相対的定量を行い、Standardサンプルがない場
合、このペインは該当しません。Results Tableが有効な場合、ツールバーにあるShow
Calibrationをクリックします。

図 10-1 Calibration Pane

回帰を調べるのと同時に、Standardサンプルを除外して回帰に使用しないようにすることも
可能です。調節を行った後、新しい回帰が自動的に算出され、Calculated Concentrationお
よびAccuracyなどのパラメータが分析試料の全サンプルに対して再計算されます。回帰方程
式該当ページ 132を参照してください。

Regression Optionsダイアログ
多くの分析試料がある場合、変更を適用するにはRegression Optionsダイアログを使用する
方が、回帰パラメータを1つずつ変更するよりも簡単です。
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図 10-2 Regression Optionsダイアログ

Calibration Tips
• 関連する内部標準がない分析試料では、Y軸は定量化メソッドで選択したようなピークArea
またはHeightになります。内部標準のある分析試料では、Y軸はピークAreaまたはHeight
比率になります（内部標準に対する分析試料の比）。

• 関連する内部標準がない分析試料では、X軸はActual Concentrationとなります。そうで
ない場合、Actual Concentration比率になります（内部標準に対する分析試料の比）。

• Components & Groups Listから2つ以上の分析試料が選択されている場合、すべての分析
試料のキャリブレーションが重ねて表示されます。そうでない場合、選択した分析試料の

キャリブレーションが示されます。

• このタイトル領域には、有効な分析試料の名前および相関関係係数のある関連した回帰方

程式が示されます。その回帰が算出されていない場合、例えばStandardサンプルのない
場合、タイトルはこれを示します。複数の分析試料のキャリブレーションが重なっている

場合は、タイトルを切り替えると、すべての分析試料に関する情報が表示されます。ま

た、タイトル領域の任意の場所をダブルクリックして、有効な分析試料の情報だけを表示

することもできます。多くの重なった分析試料がある場合、すべての情報を表示すること

は難しい場合があります。この場合、分析試料中でドラッグしてタイトルをスクロールし

ます。

• 使用中のStandardサンプルに対するデータポイントは、これらのポイントを使用するキャ
リブレーションの方程式と同様に常にプロットされます。StandardサンプルまたはQuality
Controlサンプルを除外するためにオプションでデータポイントを表示することができま
す。

• データポイントをクリックした場合、Results Tableに対応する行が自動的に選択され、
ビューにスクロールされます。これにより、これまで隠れていた行は現在の表に表示され

ます。
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Calibration右クリックメニュー
Calibrationペインを右クリックし、コンテキストメニューにアクセスします。次のコマンド
が用意されています。

表 10-1 Calibration Paneの右クリックメニューオプション

説明Menu Option

ユーザーは除外しなかった標準のデータポイント上で直接右クリッ

クをする場合、このオプションは回帰計算からサンプルを除外する

ために使用されます（クリックしたデータポイントに対するサンプ

ルおよび分析試料に使用）。サンプルが既に除外されている場合、

メニュー項目のテキストはIncludeを読み込み、選択するそのポイン
トを含むことになります。選択後、回帰計算が行われ、Results Table
が更新されます。この機能は、対応する行に対してResults TableでUsed
チェックボックスをクリアまたは選択することと同じです。

Exclude (or Include)

選択したデータポイントに一致する分析試料だけでなく、すべての

分析試料を除外または含みます。

Exclude – All Analytes
（or Include – All
Analytes）

このオプションを選択すると、除外された標準のデータポイント（あ

る場合）が白丸で描かれます。クリアすると、除外された標準は表

示されなくなります。

Show Excluded Standards

このオプションを選択すると、Quality Control（QC）サンプルの
データポイントが白ダイアモンドで描かれます。クリアするとQCサ
ンプルは表示されなくなります。

Show QCs

このオプションを選択すると、様々なサンプルタイプ（標準サンプ

ル用の黒丸、除外したStandardサンプル用の白丸、およびQuality
Controlサンプル用の白ダイアモンド）のポイントシンボルの表示が
凡例の右側に描かれます。

注：ユーザーが特定のサンプルタイプを見ることができない場合、

例えば、Show QCsオプションが選択されていない場合、これらの
サンプルタイプの登録内容は存在していません。QCサンプルと除
外した標準サンプルのどちらも表示されない場合、このオプション

は利用できず、凡例は描かれません。

Show Legend
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表 10-1 Calibration Paneの右クリックメニューオプション (続き)

説明Menu Option

このオプションを選択しない場合、プロットのY軸は絶対ピークArea
または絶対Heightの単位（または内部標準が使用されている場合は
ピークAreaまたはHeightの比率）となります。このオプションを選
択すると、Y軸は分析試料ごとに最大のY値が付いたデータポイント
のパーセント値として独立して表されます。

2つ以上の分析試料が重ねて表示され、それらの絶対レスポンスが非
常に異なる場合、パーセント軸の使用は便利です。なぜならそれに

より、各トレースがスケール化され、利用可能な全垂直領域を使用

できるためです。そうしない場合、低いレスポンスの分析試料はX軸
の近くに位置するため、詳細を見るためにプロットを拡大しなけれ

ばなりません。

Use Percent Y-Axis

Area対ConcentrationのプロットのビューとLog(Area)対
Log(Concentration)のプロットのビューとが切り替わります。

Log-Log Plot
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Statistics Tableを使って、解析の再現性に関連する情報を確認します。表の各行には、関連
するピークグループの平均と標準偏差などの情報（理想的には同じ反応を持つものと予期さ

れる同じ分析試料からの情報）がまとめられています。

図 11-1 Statistics Pane

説明ラベル

行番号。別の列のヘッダーの1つをクリックすると、表をソートしま
す。表を最初の表示に戻すには、このヘッダーをクリックします。

Row

分析試料の名前。Component Name

サンプルを実際の濃度でグループ化している場合、この列には濃度

が表示されます。サンプル名でグループ化している場合、列の標題

は変更され、サンプル名が表示されます。

Actual Concentration（or
Sample Name）

「m of n」の形式で表示され、nは特定の実際の濃度を持つサンプル
の合計数（または同じサンプル名を持つサンプルの合計数）を表し

ます。mは、そのようなサンプルの中で計算に使用されているサン
プルの数を表します。対応するピークを積分できなかった場合、ま

たはUsedフィールドが手動でクリアされている場合、サンプルは使
用されません。

Num.Values

使用されているサンプルの平均。Mean

使用されているサンプルの標準偏差。Standard Deviation

パーセントで表した変動係数：100 *（Standard Deviation）/Mean。Percent CV
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説明ラベル

平均値を実際の濃度で除算し、パーセントで表した値：100 *平均/
（実際の濃度）。このフィールドは、実際の濃度を基準としてグルー

プ化している場合のみ表示され、サンプル名を基準としてグループ

化している場合は表示されません。

Accuracy

追加列に表示されるサンプルの個別の値。対応するサンプルを積分

できなかった場合、N/Aと表示されます。Usedフィールドが手動で
クリアされている場合、値は取り消し線付きで表示されます。

Values

Statistics Tableのヒント
• Statistics TableはComponents & Groups Listとリンクしており、選択した分析試料に対
応する行を表示します。All Components項目、またはAll Analytes項目が選択されている
場合、すべての分析試料の名前があります。個々の分析試料が選択されている場合、その

分析試料のみのエントリーがあります。個々の内部標準がリストから選択されている場

合、Statistics Tableは空白です。Components & Groups List 該当ページ 38を参照してくださ
い。

• Valueセルの1つをクリックすると、分析試料およびサンプルのResults Tableに対応する
行が選択され、現在のStatistics Tableの行に表示されます。Results TableにあるUnknown
サンプルのみが表示されます。Statistics TableがStandardサンプルに関する情報を含ん
でいる場合、対応する行はResults Tableで表示されません。Peak Reviewペインが表示さ
れている場合、そのペインはResults Tableにリンクしており、セルをクリックすると更新
されます。

• 列のヘッダーの1つをクリックすると、Statistics Tableを並べ替えます。

• Statistics Table全体または目的の行だけのいずれかをコピーすることができます。

• 表全体をコピーするには、Edit > Copyをクリックします。

• 目的の行のみをコピーするには、手動でその行を選択し、Edit > Copyをクリックしま
す。

• 列幅を調節する場合、これらの幅は次回Statistics Tableを表示させる時に再保存されま
す。

• フォーマットおよび精度はResults Tableのものと同じです。

• Group by Concentration for Standards and QCsはDisplayed Actual Concentrationに基
づいており、Results Tableに保存したActual Concentrationではありません。Std 1濃度が
0.001、Std 2濃度が0.005で、表示フォーマットが0の場合、両方とも0として扱われるため、
Std 1とStd 2は一緒にグループ化されます。これらを別々にしてグループにするために、
Column Settingsダイアログ中で、Analyte Concentrationの精度を0.000に設定してくだ
さい。Std 1が0.500、Std 2が0.499である場合、それらをまとめてグループにするためは、精
度を0.00に設定してください。
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Statistics Table右クリックメニュー
Statistics Tableを右クリックし、Use Peakコマンドにアクセスします。このコマンドを使用
して、Value列の1つにある選択したセルに一致するサンプルおよび分析試料のUsedフィール
ドを設定します。Value列の1つの適当なセルをクリックし選択してから、メニューを得るた
めに右クリックします。
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メトリックプロットを使用して、行番号または別の列のいずれかに対して、Results Tableの列
に値をプロットします。これらのプロットは、特に、Peak Reviewペインを使ってすべてのク
ロマトグラムを手動で表示させたくない場合、視覚的なデータレビューに非常に役立ちます。

Generate a Metric Plot

1. Results Tableの1つまたは2つの列を選択します。

2. Show Metric Plotをクリックします。

1つの列が選択された場合は、結果のプロットは表の行番号の関数として列の値を表示し
ます。2つの列が選択された場合、それらの列の値は互いにプロットされます。選択され
る2つの列の最初はx値を含み、2列目はy値を含みます。

Save Metric Plot Settings

1. 列を選択してメトリックプロットを開き、Show Metric Plotをクリックします。

2. プロットを右クリックし、Save Settingをクリックします。

これにより、対応する列を毎回選択する必要がなくなるため、頻繁に使用するMetric Plots
を迅速に生成することができます。

Metric Plot Tips
• データポイントを左クリックすると、Results Tableの対応する行が自動的に選択され、ビュー
までスクロールします。また、Peak Reviewペインが開いている場合は、対応するクロマト
グラムを表示するように更新されます。これは、外れ値のピークレビューを実行する場合

に便利です。

• Components & Groupsリストで複数の化合物が選択されている場合は、すべての化合物のト
レースが重ねて表示されます。複数の化合物が選択されていない場合は、1種類の化合物
のトレースだけが表示されます。
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• タイトル領域には、常にアクティブなトレースの名前が表示されます。複数のコンポーネ

ントのトレースが重なっている場合は、タイトルを切り替えると、すべてのトレースにつ

いて情報が表示されます。また、タイトル領域の任意の場所をダブルクリックして、アク

ティブなトレースの情報だけを表示することもできます。特定のトレースをアクティブに

するには、対応するタイトルの左側にあるカラースポットをクリックします。

• メトリックプロットの設定を保存し、再度使用できるようにしておきます。メトリックプ

ロットで右クリックして、Save Settings Asをクリックします。

Metric Plot右クリックメニュー
Metric Plotを右クリックしてコンテキストメニューにアクセスします。次のコマンドが用意さ
れています。

表 12-1 Metric Plotの右クリックメニューオプション

説明Menu Option

メトリックプロットで回帰線を示します。

• Regression Type

• Weighting Type

• Include standard deviation lines and Multiplier

Regression Dialog 該当ページ 85を参照してください。

Regression

このオプションを選択すると、数値ではない値のy値としてゼロを使
用してプロットします。選択していない場合、このようなポイント

はプロットから省略されます。たとえば、解析できなかったピーク

については、Retention TimeがN/Aと報告されます。この機能を使用
すると、そのようなピークにもポイントが存在することになるため、

ユーザーは問題の可能性があるサンプルを見つけ、ポイントをクリッ

クしてPeak Reviewペインにリンクすることができます。

Display “N/A” as 0.0

各種サンプルに対して使用されているポイント記号に注釈を付ける

凡例の表示を切り替えます。

Show Legend

Results TableのSample Nameフィールドのテキストを使用して、
データポイントにラベル付けするかどうかを切り替えます。重なっ

ているトレースが複数存在する場合は、現在アクティブなトレース

だけがラベル付けされます。

Label Active Series (using
sample names)
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表 12-1 Metric Plotの右クリックメニューオプション (続き)

説明Menu Option

Y軸で絶対単位を使用するのか、最大Y値に対するパーセントを使用
するのかを切り替えます。パーセントを使用する場合、パーセント

値は重なっているトレースごとに独立して計算されます。この機能

は複数の化合物について重なっているトレースをプロットする目的

で使用できるため、コンポーネントのメトリックに対する反応は大

幅に異なります。

Use Percent Y-Axis

Y軸をy=0で開始するか、プロットに必要な最小Y値で開始するかを切
り替えます。

Start Y-Axis at Zero

データポイントを線で接続するかどうかを切り替えます。Connect Points With Lines

現在のプロットが設定と関連する場合、この機能を使用すると現在

の設定が保存されます。関連付けられていない場合、この機能はSave
Setting As機能と同じように動作します。

Save Setting

同じ列を頻繁にプロットする場合は、プロットのオプションを設定

として保存することができます。これにより、必要な列が現在は

Results Tableに表示されていない場合でも、迅速にプロットを生成
することができます。列だけでなく、さまざまなプロットオプショ

ンも保存されます。設定を保存すると、その名前はMetric Plotメ
ニューに表示されます。

Save Setting As

現在のプロットが設定と関連する場合、この機能を使用すると設定

が削除されます。

Delete Setting

Regression Dialog
クリックすると、メトリックプロットで回帰線を示します。
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図 12-1 Regression Dialog

説明ラベル

さまざまな回帰の種類（線形、二次など）があります。Mean回帰
タイプは、すべてのデータポイントに対するy値の平均値の位置で
水平線になり、Median回帰タイプでは、ポイントに対するy値の中
央値の位置で水平線になります。また、以前の回帰を削除するNone
という機能も用意されています。

Regression Type

重み付けの種類については、Weighting Factors 該当ページ 133で説明
されています。

Weighting Type

このオプションは、回帰の種類としてMeanまたはMedianが選択さ
れている場合に使用できます。どちらかを選択すると、追加の破線

水平線がプロットに追加され、指定した数の標準偏差が主線の上下

に表示されます。このオプションを使用して、例えば、平均値＋2SD
または平均値＋3SDの標準偏差にあたるポイントを確認できます。

Include standard deviation
lines and Multiplier
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Quantitation Method Editorを使用して、定量化メソッドを作成または、既存の定量化メ
ソッドを編集します。

一般的なワークフローはNew Results Table wizardを使って定量化メソッドを作成します。
Quantitation Method Editorを使用しても、必要に応じて使用する定量化メソッドを作成で
きます。

Componentsタブ
Componentsタブを右クリックしてコンテキストメニューにアクセスします。次のコマンド
が用意されています。

表 13-1 コンポーネントの右クリックメニューオプション

説明Menu Option

Nameが文字列に一致するコンポーネントの選択に使用します。一
致するコンポーネントを見つけるために正確な文字列は必要ありま

せん。これは、多くのコンポーネントがある場合、特定のコンポー

ネントを選択するために有効です。

スプレッドシートに初めに行が選択されていない場合、初めの行か

ら検索が開始されます。そうでない場合、検索は選択した行の後ろ

に続く行から開始され、初めに戻ります。これはNameにその文字
列を含む、2つ以上のコンポーネントがある場合に役に立ちます。初
めの検索でコンポーネントを見つけられない場合、選択した初めの

コンポーネントを残し、再び検索するとその表で別の一致が示され

ます。

Find Component by Name

現在選択している行のすぐ上に空の行を1つ挿入します。Insert Row Above

現在選択している行を表から削除します。Delete Selected Rows

複数のMRM遷移またはフルスキャンの質量範囲に対するクロマトグ
ラムの和です。コマンドを選択してから、追加の質量列が

Components表に追加されます。特定の行で選択した質量は、対応
する分析試料または内部標準について合計したXICの構築に使用され
ます。この機能を常に選択しておくことが推奨されます。

Sum Multiple Ions
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表 13-1 コンポーネントの右クリックメニューオプション (続き)

説明Menu Option

Groups Submenu 該当ページ 88を参照してください。Groups

内部標準サブメニュー該当ページ 90を参照してください。Internal Standards

Groups Submenu

表 13-2 Groups Menu Options

説明Menu Option

Set Automatic Groupsダイアログを開きます。このダイアログは、各グルー
プが同じ数のコンポーネントを含むと仮定して、各グループの最初のコ

ンポーネントの名前を使用してGroup列に自動的に追加をするために使
用されます。 Set Automatic Groupsダイアログ該当ページ 89を参照して
ください。

Using Constant Group
Size

多数の連続するコンポーネントのための同じグループ名を自動的に完了

させます。

このコマンドを使用するには、それぞれ別々のグループの最初のコン

ポーネントにグループ名を手動で指定し、次にそのコマンドを選択しま

す。指定されたグループ名は、グループ名が空白の後に続くコンポー

ネントのすべてに下方向にコピーされます。 Nameが入力されている行
のみが考慮されます。

By Filling Down
Existing Groups

MRM実験でのみ利用可能。 Q1質量を使用してグループ列に追加をする
ために使用されます。これは、同じQ1質量が同じ化合物の複数のトラ
ンジションに指定され、異なるフラグメントが観察された場合に便利で

す。多くのコンポーネントがある場合や、同じQ1質量を偶然共有する
ものがある場合、それらは同じグループに割り当てられます。

Using Q1 Masses

MRM実験でのみ利用可能。 Q3質量を使用してグループ列に追加をする
ために使用されます。これは、化合物の異なる同位体形（異なるQ1質
量を持つ）が観察されたが、一定のQ3質量が観察された場合に便利で
す。多くのコンポーネントがある場合や、同じQ3質量を偶然共有する
ものがある場合、それらは同じグループに割り当てられます。

Using Q3 Masses

Q1質量とQ3質量との差を使用して、Group列に追加をするために使用さ
れます（MRM実験でのみ利用可能）。これは、化合物の異なる同位体
形（異なるQ1質量を持つ）が観察されたが、すべての修正されたアイ
ソトープを含む一貫性のあるQ3フラグメントが観察された場合に便利
です。多くのコンポーネントがある場合や、同じ質量差を偶然共有す

るものがある場合、それらは同じグループに割り当てられます。

Using (Q1 – Q3) Mass
Differences
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表 13-2 Groups Menu Options (続き)

説明Menu Option

グループ名を分析試料または内部標準の名前の最初に付け加えます。

これは、最初の名前が固有ではない場合に便利です。

Add Group to Start of
Component Name

グループ名がある場合は、分析試料または内部標準の名前の最初からグ

ループ名を削除します。

Remove Group from
Start of Component
Name

Sum Multiple Ionsオプションが有効な場合、このコマンドはグループの合
計クロマトグラムを使用する各グループのための新しいコンポーネント

を付け加えます。グループの分析試料と内部標準が規定されている場

合、それらに対して別々のコンポーネントを追加します。新しい分析

試料の名前は、グループ名がデフォルトとなり、内部標準の名前は.ISが
付いたグループ名がデフォルトとなります。合計コンポーネントが必

要で元の1つの質量のコンポーネントではない場合、後者は削除できま
す。

Append Summed Ions
for Groups

Set Automatic Groupsダイアログ

各グループが同じ数のコンポーネントを含むと仮定し、各グループに対する初めのコンポー

ネントの名前を使用してGroup列に自動で記入します。

図 13-1 Set Automatic Groupsダイアログ

説明ラベル

各グループのコンポーネントの総数。Number of components
per group

同じグループの連続したコンポーネント間の行で補正。この値は通常

は1ですが、グループに対するコンポーネントが隣接する行にない場
合、値は大きくなる可能性があります。

Offset between
components in same
group
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内部標準サブメニュー

表 13-3 内部標準Menu Options

説明Menu Option

IS Nameフィールドをすべての分析試料の行に設定します。 1つの内
部標準が定義されている場合、その名前が使用されます。そうで

ない場合、必要な内部標準を、開いているダイアログから選択しま

す。

Set IS for All Analytes

2つ以上の分析試料で同じ内部標準が使用されている場合、各分析
試料に1つずつ別々に内部標準を設定するショートカットが作成さ
れます。Set IS for Selected Analytes 該当ページ 90を参照してくださ
い。

Set IS for Selected Analytes

様々なコンポーネントがグループに割り当てられている場合は、手

動、またはSet Groupsサブメニューの項目の使用のいずれかによりこ
のコマンドを使用します。それぞれのグループについて最後のコ

ンポーネントのISチェックボックスを選択し、そのグループの分析
試料と想定するその他すべてのコンポーネントは、その最後のコン

ポーネントを内部標準として使用するように設定されます。

Set Last Component of
Group as IS

現在選択されている行に対応するグループの内部標準の配列を、そ

の他すべてのグループに対称的な方法でコピーするために使用され

ます。これは、グループそれぞれに2つ以上の内部標準がある場合
に役立ちます。Set for All Groups as for Selected Group 該当ページ 90を
参照してください。

Set for All Groups as for
Selected Group

Set IS for Selected Analytes

1. 必要な内部標準が定義されていることを確認してください（NameおよびISチェックボッ
クスが選択されている）。

2. 内部標準を使うために分析試料の行を選択します。

3. メニュー項目を選択します。

2つ以上の定義された内部標準がある場合、ダイアログが開き必要な1つを選択するように
要求されます。

Set for All Groups as for Selected Group

1. グループを割り当てます。

2. 手作業で、初めのグループの初めの列にあるボックスを選択して、どのコンポーネントが
内部標準かを示します。
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3. 手作業で初めのグループの各分析試料の内部標準をIS Name列のコンボボックスから選択
して示します。

4. 初めのグループに一致するすべての行を選択します。

5. Set for All Groups as for Selected Groupをクリックします。

Integrationタブ
Integrationタブを右クリックしてコンテキストメニューにアクセスします。次のコマンドが
用意されています。

表 13-4 Integration & Regressionタブの右クリックメニューオプション

説明Menu Option

Componentsスプレッドシートの行を選択する代わりにコンポーネ
ントリストの個々の項目を選択するという違いはありますが、

Componentsタブから利用できるコマンドと同じです。

Find Component by Name

デフォルトの予測保持時間（各クロマトグラムの最大強度を有する

ピークのRT）が不正確なコンポーネントを強調するために使われま
す。数個のコンポーネントのみの場合、個別にそれぞれを確認し、

このコマンドを使用しないでください。一方で、多くのコンポーネ

ントがある場合、このコマンドを使用してクロマトグラムに2つ以上
の重要なピークが存在するコンポーネントだけを視覚的に確認しま

す。Highlight Componentsダイアログ該当ページ 92を参照してくださ
い。

Highlight Components
with Uncertain RT

拡大したグラフをすべてのデータが見えるホームビューに戻します。Home Graph Axes

さまざまなコンポーネントが複数のグループに割り当てられており、

特定のグループに割り当てられたコンポーネントが同じ保持時間を

有すると予測される場合、このコマンドを使用して、クロマトグラ

ムをオーバーレイします。例として、コンポーネントが同じ実在の

化合物について異なるMRM遷移を表す場合があげられます。

選択した場合、積分パラメータが定義されている現在のコンポーネ

ントのクロマトグラムは実線の青色トレースを使用して描かれ、解

析されたピーク領域が表示されます。同じグループの別のコンポー

ネントについて、解析されたピーク領域にないクロマトグラムは、

点線を使って重ねて表示されます。

Overlay Other
Components for Group
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表 13-4 Integration & Regressionタブの右クリックメニューオプション (続き)

説明Menu Option

前回作成した定量化メソッドの予測保持時間をリセットするために

使用します。既存の定量化メソッドが開いており、Set New Typical
Sampleが選択されている場合、表示されているクロマトグラムは新
しいサンプルに対応しますが、予測保持時間はそのまま変更されま

せん。

各コンポーネントについて、その予測保持時間は、指定した幅のウィ

ンドウ内で元の予測保持時間を中心とした最大強度のピーク保持時

間に一致するように更新されます。Update Retention Timeダイアログ
該当ページ 93を参照してください。

Update Retention Times

代表サンプルにメソッドを関連付けるために使用します。Q1/Q3列
（MRM実験用）またはStart - Stop列（プロファイリング実験用）か
ら利用できる選択に影響する可能性があります。Integrationタブに
表示されるクロマトグラムにも影響します。

Set New Typical Sample

Highlight Componentsダイアログ

自動的に選択されるピークが少なくともクロマトグラムの全ピーク領域の指定のパーセンテー

ジの割合を占めないコンポーネントの名前が太字で示されます。例えば図 13-2では、デフォ
ルトの選択されたピークが全面積の70%～100%の割合を占める場合、それはフラグが立てら
れません。これらのピークのみを、コンポーネントリストから選択してレビューします。

Only show this dialog again if the shift key is downチェックボックスが選択された場合、
ユーザーがShiftを押さない限り、コマンドが次回選択されたときにダイアログは開きませ
ん。前回指定した全面積パーセンテージパラメータが、自動的に使用されます。

図 13-2 Highlight Componentsダイアログ
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Update Retention Timeダイアログ

前回作成した定量処理メソッドの予測保持時間をリセットするために使用します。既存の定

量処理メソッドが開いており、Set New Typical Sampleが選択されている場合、表示されている
クロマトグラムは新しいサンプルに一致しますが、予測保持時間は変更されません。

各コンポーネントについて、その予測保持時間は、指定した幅のウィンドウ内で元の予測保

持時間を中心とした最大強度のピーク保持時間に一致するように更新されます。

Only show this dialog again if the shift key is downチェックボックスが選択された場合、
ユーザーがShiftを押さない限り、コマンドが次回選択されたときにダイアログは開きませ
ん。前回指定した保持時間が、自動的に使用されます。

図 13-3 Highlight Componentsダイアログ

Outlier Settings Tab
Outlier Settingsタブを右クリックし、コンテキストメニューにアクセスします。次のコマン
ドが用意されています。

説明ラベル

Standardサンプルの許容精度を編集します。Accuracy for Standards

検査室の標準操作手順と一致する値からStandardサンプルの許容精
度を編集します。

Max. Accuracy Tolerance
for Stds except LLOQ%

検査室の標準作業手順がこのStandardに対して異なる許容精度を示
す場合、一番低い濃度のStandardの許容精度を編集します。

Max. Accuracy Tolerance
for LLOQ (lowest Std)%

Quality Controlサンプルの許容精度を編集します。Accuracy for QCs

検査室の標準操作手順と一致する値からQuality Controlサンプルの
許容精度を編集します。

Max. Accuracy Tolerance
for QC%

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
93 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Quantitation Method Editor



説明ラベル

コンポーネントがグループに割り当てられている場合のみ利用可能

です。ピーク領域またはピーク高さのイオン比を使用するために選

択します。ピーク領域またはピーク高さは、定量化メソッドの展開

中に回帰パラメータを選択する際に設定されます。

Ion Ratio

既知の濃度のStandardサンプルを使用する場合、キャリブレーショ
ンカーブから濃度を逆算したものです。回帰方程式は、様々な回帰

の種類と重み付けについて回帰がどのように行われるかを表します。

Calculated Concentration

全サンプルの分析試料または内部標準。Component

選択した内部標準。Ion Ratioチェックボックスが選択されている場
合にのみ利用可能です。

IS

同じ保持時間を有するコンポーネント（すなわち、同じ化合物の異

なる遷移）はグループ化することができます。Ion Ratioチェック
ボックスが選択されている場合にのみ利用可能です。

Group

デフォルト設定を使用するか、検査室の標準操作手順に従ってこの

設定を編集します。Ion Ratioチェックボックスが選択されている場
合にのみ利用可能です。

Ion Ratio Tolerance (%)

許容される濃度範囲の下限値を入力します。この値よりも低い

Calculated Concentrationのあるサンプルは、濃度外れ値としてフ
ラグが立てられます。

Lower Limit of Calculated
Concentration

許容される濃度範囲の上限値を入力します。この値よりも高い

Calculated Concentrationのあるサンプルは、濃度外れ値としてフ
ラグが立てられます。

Upper Limit of Calculated
Concentration

表 13-5 Outlier Settings右クリックメニューオプション

説明ラベル

すべての分析試料が同じ基準を有するのであ

れば、算出濃度の下限値をすべての分析試料

に適用します。

Apply to all analytes the Lower Limit of Calc.
Concentration

すべての分析試料が同じ基準を有するのであ

れば、算出濃度の上限値をすべての分析試料

に適用します。

Apply to all analytes the Upper Limit of Calc.
Concentration

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
IVD-IDV-06-0904-JA-C94 / 175

Quantitation Method Editor



目標：

• SignalFinderTM
アルゴリズムを使ってデータの処理方法を学びます。

• MQ4積分アルゴリズムを使ってデータの処理方法を学びます。

• MQ4およびSignalFinderTM
積分アルゴリズムパラメータの使用方法を学びます。

定量化メソッドには、積分用に選択したピークを定量するための一連の説明が記されていま

す。このチュートリアルでは、定量化メソッドはResults Tableと同時に作成されます。

Results Tableにあるデータを操作するために使用できる追加のタスク、および利用可能なソ
フトウェアアイコンに関する情報も含まれます。

注： Audit Trail and Security版のユーザーはAnalyst Dataフォルダ構造の使用に制限があります。
ユーザーはAnalyst

®
 MDソフトウェアファイル構造にあるデータファイルのみを処理できま

す。ファイルおよびフォルダ構造が維持されていない場合、ユーザーはクロマトグラムを

表示させることができない場合があります。

キャリブレーションカーブについて

キャリブレーションカーブは、標準濃度カーブとも呼ばれ、Unknownサンプルと濃度が分
かっているStandardサンプルを比較することにより、Unknownサンプル内の物質濃度を決
定する方法です。キャリブレーションカーブは、装置が分析試料（測定が行われる物質）の

濃度の変化にどう反応するか（分析信号）に関するプロットです。ユーザーは、Unknown
サンプル内の分析試料の予想濃度に近い濃度範囲の一連のStandardサンプルを準備します。

前提条件

Analyst
®
 MDソフトウェアでは、Exampleプロジェクトを選択します。

Mix_batch_1.WiffファイルはAnalystのData\Projects\Example\Data\Triple Quad folderで見つけることが
できます。

Modify the Columns Shown in the Results Table
この方法を使って、Results Tableの列を表示または非表示にする、またはその数字のフォー
マットの精度を変更します。数値フィールドでは、科学的ではない通知にはフォーマット0.00
を使用し、科学的な通知にはフォーマット0.00e0を使用します。少数点を変更して、表示さ
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れる数字の精度を示します。ピリオド「.」のみが小数点の記号として使用できます。桁の
区切りには対応していません。

注： Sample NameやSample IDなどのサンプル情報の重要な列がいくつかあり、ユーザー
がResults Table列の設定をカスタマイズする際にこれらの列は隠れないようにしなければ
いけません。

1. Results Tableを右クリックし、Column Settingsをクリックします。

図 14-1 Column Settingsダイアログ

2. 必要に応じて、Visible列にあるチェックボックスを選択またはクリアします。

3. Number Format列で、フォーマットを整数または科学的通知に変更します。表示する小
数点以下の桁数も変更できます。

ヒント！列設定をプロジェクトにあるすべてのResults Tablesに適用するには、Save as
project defaultチェックボックスを選択します。

4. OKをクリックします。
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SignalFinderTMIntegration Algorithm
MQ4積分アルゴリズムまたはAnalyst

®
 MDソフトウェアで利用できるアルゴリズムと違い、

SignalFinderTM
は、定量化メソッド作成時に選択したサンプルを使ってピークモデルを作り上げ

ます。このモデルは、アルゴリズムによって使用される選択したピークの形を表します。解

析時、SignalFinder積分アルゴリズムはこのモデルを他のサンプルに適用し、サンプルを引き
延ばすか歪曲させます。これにより、複数のサンプルの特定の分析試料または内部標準に対

し、ピークの形が類似するけれども同じではないことが可能になります。

Set the Peak Integration Parameters

次の手順に従って、データの積分アルゴリズム処理を確認または設定してください。SignalFinder
Integration Algorithmについて該当ページ 114を参照してください。

1. Analyst
®
 MDソフトウェアで、NavigationバーのCompanion Softwareの下のMultiQuant

3.0.3をダブルクリックします。

2. Edit > Project Integration Defaultsをクリックします。

3. Integration Defaultsダイアログ中の、Integration Algorithm リストからSignalFinder1
を選択してください。

4. Use Saturation Correctionチェックボックスを選択し、Saturation Thresholdを1.8E+006
に設定してください。
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図 14-2 Integration Defaultsダイアログ

注： Saturation Thresholdよりも上のピークは飽和しているものとみなします。この値
は検出器に依存します。

5. OKをクリックします。

Results Tableの作成

1. File > New Results Tableをクリックします。

2. Create Results Table - Select Samplesページで、Example Dataフォルダを展開し、
Mix_batch_1.wiffファイルをSelectedペインにドラッグします。

3. Nextをクリックします。

4. Create New Method（SignalFinder1）オプションをクリックします。

5. Newをクリックします。

6. Save Quantitation Method Asダイアログのメソッドの名称を入力し、Saveをクリックし
ます。

7. Nextをクリックします。
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Create Results Table - Select Representative Sampleページ上で代表サンプルが選択さ
れています。ソフトウェアは、クロマトグラムの選択に基づいた代表サンプルを推奨して

おり、これにより全体のバッチを合わせる積分パラメータを選択するための一番の条件が

得られます。飽和しておらず、高濃度の標準溶液またはQCサンプル（TICは1E+006 cpsより
も低い値）を選択することを推奨しています。

ヒント！ピークレビューの間、ピークモデルを作る対象となる別のサンプルをこの間に

選択することができます。

図 14-3 Create Results Table - Select Representative Sampleページ

8. Create Results Table - Define Componentsページで、分析試料と内部標準を確認します。

9. Nextをクリックします。
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図 14-4 Create Results Table - Define Componentsページ

注：測定メソッドを作成する際、コンポーネント名が質量範囲表のID列に含まれている
場合、その名前はDefine Componentsページに自動的に追加されます。コンポーネント
名が含まれていない場合、手動でコンポーネント名を付けて表を更新します。

Create Results Table - Define Integrationページで、分析試料と内部標準が左側に表示さ
れます。現在の積分パラメータは代表サンプルに適用され、クロマトグラムが現れます。

事前に選択した代表サンプルのコンポーネントはIntegrationペインに表示されます。代
表サンプルのピークが検出され、Integration Defaultsダイアログに設定されたパラメー
タで解析されます。
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図 14-5 Create Results Table - Define Integrationページ

必要に応じて、ピーク検出パラメータおよび緑の矢印の位置をクロマトグラムのX軸で調
整します。これによって、ピーク積分の始点と終点に必要な位置をさらに正確に設定でき

ます。定量化メソッドで保存され、解析されるべきすべてのピークに適用された2つのピー
ク検出パラメータを調整する視覚的で効率的な方法です。ソフトウェアは、ピークの大き

さに対する合理的な制限を考慮する範囲内でこれらのパラメータの制限を制約していま

す。

クロマトグラムに2つ以上のピークがあり、正しいピークが自動的に選択されなかった場
合は、ピークをドラッグして予測保持時間を設定します。実際のピークの出発点から終点

までをドラッグし、非常に広い領域や狭い領域を選択しないようにします。理由は、選択

した中に1つのピークのみがあるとアルゴリズムが推測するためです。例えば、ピークが1
つしか存在しない時に、データのノイズが多く、アルゴリズムが2つの合わさったピーク
を見つけた場合には、両方のピークを含む領域を選択すると、アルゴリズムが内部パラ

メータを調節して1つだけピークが発見されます。または、2つ以上の隣り合うピークが存
在すると考えられる際に、アルゴリズムがピークを1つ見つけた場合、目的のピークだけ
に広がる領域を選択します。

10. Integration ParametersグループでGlobal Baselineのチェックボックスを選択し、ベース
ラインとして全体のクロマトグラムを使用します。
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このオプションを選択しない場合、ソフトウェアが目的のピーク周辺の狭い範囲のみを対

象とします。

11. Allow Non-Linear Baselineのチェックボックスを選択し、線形ベースラインまたは非線
形ベースラインを選択します。非線形ベースラインは各ピークの下のベースラインを推測

します。線形ベースラインはピークの特定のグループの始点と終点にあるポイント間にラ

インを適合させます。

12.左側のペインにあるコンポーネント名をクリックして、各コンポーネントのピーク積分を
確認してください。積分パラメータを調整し、適切に解析された代表ピークを取得してく

ださい。

13.コンポーネントのMinoxidol、Tolbutamide、およびReserpineには、Regressionグルー
プパラメータを使用して次のように設定しApplyをクリックします。

• Parameter：Area

• Fit：Linear

• Weighting: None

14. Concentration Unitsをng/mLに設定し、Apply units to all Analytesチェックボックスを
選択します。

15. Applyをクリックします。

16. Finishをクリックします。

サンプルファイルは自動的に解析され、Results Tableが生成されます。

Results Tableのデータを管理するために、ピークのレビュー該当ページ102を参照してく
ださい。レポート作成に関する詳細はReports 該当ページ 138を参照してください。

ピークのレビュー

1. Peak Reviewアイコンをクリックします。

2. テーブルを右クリックし、Column Settingsをクリックします。

3. SF Saturated列が表示されるようにします。

4. Peak Reviewペインを右クリックしOptionsをクリックします。

5. Zoomingタブでは、Zoom time axis to view peakを1に変更します。

6. Zoom intensity axisを200 percent of largest peakに設定します。
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図 14-6 Peak Review Options

7. 赤矢印を使って、ピークをスクロールします。

検出器が飽和している場合、ピークは通常よりも平らになって現れます。例えば、この

ピークがピーク周囲で赤いプロファイルでありYesがSF Saturated列に現れることがあり
ます。これはピーク強度が1.86 cpsの飽和閾値よりも上にあるためです。

注：代表サンプルはすべてのコンポーネントに適切であるとはいえない場合がありま

す。新しい代表サンプルは、ピークレビュー中および新しいモデルを作成中に選択する

ことができます。

8. 新しいモデルを作成するために、新しいピークを選択しUpdate Peak Modelアイコンをク
リックします。他のピークの形と類似し、飽和していないピークを選択します。

9. 右クリックをしてUpdate Quantitation Method for Componentをクリックし、コンポー
ネント中のすべてのサンプルに変更を適用します。

キャリブレーションカーブの修正

1. Show Calibration Curveアイコンをクリックし、キャリブレーションカーブを表示しま
す。
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2. 凡例を追加するには、Calibrationペインを右クリックし、Show Legendをクリックしま
す。

図 14-7 キャリブレーションカーブ

3. QCを曲線に追加するために、Calibrationペインを右クリックし、Show QCsをクリックし
ます。

ヒント！曲線からポイントを除外するために、カーブのポイントを右クリックし、

Excludeをクリックします。

4. 個々の分析試料に対する回帰パラメータを確認または編集するために、Components and
Groupリストの分析試料を選択し、ツールバー上のRegressionボタンをクリックします。

Review Sample Statistics

ユーザーはひとつのResults Tableの統計に対してレビューできます。反復プロセスによって、
ピーク積分、キャリブレーションカーブ、サンプル統計を確認します。

1. Results Tableが開いている状態でShow Statistics Tableアイコンをクリックします。

2. Sample Groupingリストより、（特定の分析試料について）サンプルをどのようにグルー
プ化するのかを指定するための項目をクリックします。

リファレンスガイドMultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェア
IVD-IDV-06-0904-JA-C104 / 175

Quantitation Analysis Workflow Tutorial



図 14-8 Statistics Pane

3. Metricリストから項目をクリックし、統計計算に使用する実際のメトリックを指定しま
す。

4. Value列を確認してください。取り消されたポイントは除外したデータポイントを示しま
す。

MQ4 Integration Algorithmによるデータ処理

Set the Peak Integration Parameters

次の手順に従って、データを処理する前に積分アルゴリズムを確認または設定してください。

MQ4 Integration Algorithm Parameters 該当ページ 121を参照してください。

1. Analyst
®
 MDソフトウェアで、NavigationバーのCompanion Softwareの下のMultiQuant

3.0.3をダブルクリックします。

2. Edit > Project Integration Defaultsをクリックします。

3. Integration DefaultsダイアログのIntegration Algorithmリストから、MQ4を選択してく
ださい。
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図 14-9 Integration Defaultsダイアログ

4. 必要に応じて、プロジェクトのパラメータを変更しOKをクリックします。

MQ4積分アルゴリズムおよびパラメータ設定は、このExampleプロジェクトフォルダに作
られるすべての新しいメソッドに使われます。これらはプロジェクト中心のデフォルト設

定です。他のプロジェクトのデフォルト設定を変更するには、選択したプロジェクトにこ

の方法を繰り返します。

Results Tableの作成

1. File > New Results Tableをクリックします。

2. Create Results Table - Select Samplesページで、Example Dataフォルダを展開し、
Mix_batch_1.wiffファイルをSelectedペインにドラッグします。

3. Nextをクリックします。

4. Create New Method (MQ4)オプションをクリックします。

5. Newをクリックします。
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6. Save Quantitation Method Asダイアログのメソッドの名称を入力し、Saveをクリックし
ます。

このチュートリアルでは、メソッドを作成します。メソッドを作成することで、データ積

分のための異なるパラメータを確認し適用する機会が得られます。

既存のメソッドがある場合、Choose Existing Methodオプションを選択し、Edit Method
チェックボックスを選択するとそのメソッドのさまざまなパラメータを確認し適用できま

す。Edit Methodチェックボックスが選択されていない場合、ウィザードによって既存の
メソッドを使用してResults Tableが作成されます。

7. Create Results Table - Select Representative Sampleページでは、代表サンプルが推奨
されており、選択できます。

図 14-10 Create Results Table - Select Representative Sampleページ

8. Nextをクリックします。

ソフトウェアは、クロマトグラムの選択に基づいた代表サンプルを推奨しており、これに

より全体のバッチを合わせる積分パラメータを選択するための一番の条件が得られます。

分析試料濃度情報が.wiffファイルに組み込まれている場合、MQ4積分アルゴリズムの2番目
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に低い濃度の標準物質またはQCサンプルの選択が推奨されます。例えば、濃度幅が1から
8まである場合、2番目に低いものが2にあたります。デフォルトの代表サンプルの強度が
十分でない場合、ウィザードのBackボタンをクリックして別の代表サンプルを選択し、他
のサンプルを選択してください。他のサンプルはピークレビュー中に選択できます。ピー

クのレビュー該当ページ 110を参照してください。

9. Create Results Table - Define Componentsページで、分析試料と内部標準を確認します。

図 14-11 Create Results Table - Define Componentsページ

10. Nextをクリックします。

注：測定メソッドを作成する際、コンポーネント名が質量範囲表のID列に含まれている
場合、その名前はDefine Componentsページに自動的に追加されます。コンポーネント
名が含まれていない場合、手動でコンポーネント名を付けて表を更新します。.IS拡張子
がコンポーネント名に追加される場合、ソフトウェアは内部標準としてコンポーネント

を認識し、内部標準としてISコンポーネントを適合する分析試料に割り当てます。

Create Results Table - Define Integrationページで、分析試料と内部標準が左側に表示さ
れます。現在の積分パラメータは代表サンプルに適用され、クロマトグラムが現れます。
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事前に選択した代表サンプルのコンポーネントはIntegrationペインに表示されます。代
表サンプルのピークが検出され、Integration Defaultsダイアログに設定されたパラメー
タで解析されます。

11.左側のペインにあるコンポーネント名をクリックして、各コンポーネントのピーク積分を
確認してください。積分パラメータを調整し、適切に解析された代表ピークを取得してく

ださい。Set the Peak Integration Parameters 該当ページ 105を参照してください。

図 14-12 Create Results Table - Define Integrationページ

12.コンポーネントのMinoxidol、Tolbutamide、およびReserpineには、Regressionグルー
プパラメータを使用して次のように設定しApplyをクリックします。

• Parameter：Area

• Fit：Linear

• Weighting: None

13. Concentration Unitsをng/mLに設定し、Apply units to all Analytesチェックボックスを
選択します。

14. Applyをクリックします。
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15. Finishをクリックします。

サンプルファイルは自動的に解析され、Results Tableが生成されます。

図 14-13 Results Table

Results Tableのデータを管理するために、ピークのレビュー該当ページ 102を参照してくだ
さい。レポート作成に関する詳細はReports 該当ページ 138を参照してください。

ピークのレビュー

1. Peak Reviewアイコンをクリックします。

図 14-14 Peak Review Pane
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2. テーブルを右クリックし、Column Settingsをクリックします。

3. Peak Reviewペインを右クリックしOptionsをクリックします。

4. Zoomingタブでは、Zoom time axis to view peakを3 RT Windowsに変更します。

5. クロマトグラムに複数のピークが含まれ、不適切なピークが積分された場合は、正しい
ピークの上をドラッグして、新しいExpected RTを設定します。必要に応じて、ピーク検
出パラメータと積分パラメータを調整します。Integration Algorithms 該当ページ 113を参照
してください。

6. 新しいパラメータをその他すべてのサンプルに適用するには、同じコンポーネントについ
ては、クロマトグラムの中を右クリックし、Update Quantitation Method for Component
をクリックします。

7. Edit > Modify Results Table MethodをクリックしてResults Tableを表示しながら、組み
込まれている定量化メソッドを修正できます。ユーザーは、積分パラメータの回帰オプ

ションと各コンポーネントに対するコンポーネントの情報を変更できます。

積分パラメータ回帰オプションおよび各コンポーネントに対するコンポーネント情報を変

更した場合、Results Tableに組み込まれた定量化メソッドのみが修正されます。Results
Tableの作成に使用する実際の定量化メソッドは修正されません。このような組み込まれ
た定量化メソッドを使用して他のデータファイルを処理する場合は、Export機能を使用し
て、組み込まれたメソッドをメソッドファイルにエクスポートします。

注： Set Peak to Not Foundをクリックして積分をクリアし、手動でピークを積分する
前の生データを見てください。

8. 手動積分モードを使用するには、Peak ReviewペインのEnable Manual Integration Mode
アイコンをクリックします。目的のピークの一方のベースからもう一方のベースまでカー

ソルをドラッグします。これでピークが手動で積分され、前回使用した積分パラメータは

利用できなくなります。

ヒント！ピークが修正されたばかりである場合、ピークを右クリックして元のメソッド

に回復させ、次にRevert Peak to Original Methodをクリックします。

注： Results Table内のCalculated Concentrationフィールドは、曲線を標準点に合わせ
た結果の変更を反映しています。

キャリブレーションカーブの修正

1. Show Calibration Curveアイコンをクリックし、キャリブレーションカーブを表示しま
す。

2. 凡例を追加するには、Calibrationペインを右クリックし、Show Legendをクリックしま
す。
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3. QCを曲線に追加するために、Calibrationペインを右クリックし、Show QCsをクリックし
ます。

ヒント！曲線からポイントを除外するために、カーブのポイントを右クリックし、

Excludeをクリックします。

4. 個々の分析試料に対する回帰パラメータを確認または編集するために、Components and
Groupペインの分析試料を選択し、ツールバー上のRegressionボタンをクリックします。

5. キャリブレーションカーブフィットをよくするために、2番目のSTD 2サンプル（4.00 ng/mL
濃度）、および初めのSTD 7サンプル（128.00 ng/mL濃度）を除外します。この操作を実行
するために、Actual Concentration列およびUsed列を使って、サンプルを削除します。
Used列のチェックボックスをクリアし、曲線からポイントを削除します。キャリブレー
ションカーブは図 14-15に示された図のように見えるはずです。

図 14-15 除外サンプルによるキャリブレーションカーブ

Review Sample Statistics

ユーザーはひとつのResults Tableの統計に対してレビューできます。反復プロセスによって、
ピーク積分、キャリブレーションカーブ、サンプル統計を確認します。

1. Results Tableが開いている状態でShow Statistics Tableアイコンをクリックします。
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図 14-16 Statistics Table

2. Sample Groupingリストより、（特定の分析試料について）サンプルをどのようにグルー
プ化するのかを指定するための項目をクリックします。

3. Value #1列をクリックします。

注：Group by Concentration for Standards and QCsはDisplayed Actual Concentration
に基づいており、Results Tableに保存されたActual Concentrationに基づいていません。
Std 1濃度が0.001、Std 2濃度が0.005で、表示フォーマットが0の場合、Std 1とStd 2は一緒に
グループ化されます。理由は両方とも0として扱われるためです。これらを別々にしてグ
ループにするために、Column Settingsダイアログ中で、Analyte Concentrationの精度
を0.000に設定してください。Std 1が0.500、Std 2が0.499である場合、それらをまとめてグ
ループにするためは、精度を0.00に設定してください。Modify the Columns Shown in the
Results Table 該当ページ 95を参照してください。

4. Metricリストから項目をクリックし、統計計算に使用する実際のメトリックを特定しま
す。

5. Value列を確認してください。取り消されたポイントは除外したデータポイントを示しま
す。

Integration Algorithms
このセクションでは各アルゴリズムで利用可能なさまざまなパラメータについて説明します。
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SignalFinder Integration Algorithmについて

Closely Eluting Peaks

SignalFinderTM
によって、近接した溶出ピークのピーク領域に関するさらに精度の高い表現が得

られます。図 14-17は、MQ4（グラフの右側）およびSignalFinder（グラフの左側）の積分アル
ゴリズムによる近接した溶出ピークの対処方法の例を示しています。この例では、バックグ

ラウンドピーク（項目2）は目的のピーク（項目1）を干渉しています。干渉ピークはLCまた
はマトリックスのいずれかから生じるため、全体のバッチを通してほぼ一定です。しかし、

分析試料のピーク強度は分析試料の濃度の増加と共に増強し、これにより組み合わさったピー

クの形は劇的に変化することになります。SignalFinder積分アルゴリズムは、ユーザーが定義
したピークモデルを基にしており、すべての濃度レベルで目的のピークを常に同定できます

が、MQ4積分アルゴリズムは、ピークの谷からベースラインまで垂直線を引くことしかでき
ません。これは、部分的なピークのみを解析し、ピーク領域にエラーをもたらします。

図 14-17 Closely Eluting Peaks

説明項目

対象のピーク1

共溶出バックグラウンドピーク2
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Tailing Peaks

テーリングピークについて、前述のアルゴリズムはピークが終了した保持時間を選択するこ

とで一貫性がなくなることがよくあります。この領域における実際のノイズの性質に応じて、

同じように見える2つのピークが、別々に報告されるピークエンドとなる場合があります。通
常、ピーク検出パラメータを調整することで解析をもっと一定にすることができます。しか

し、これには時間と努力が必要です。モデル化アプローチによりモデルが閾値よりも下にな

る場合、解析はカットオフされるため、ノイズによる影響がかなり減少します。

Saturated Peaks

アルゴリズムによってピークの飽和が検出されると、検出器が飽和しない場合はピークがど

のように見えるかを予測するモデルを使用します。この予測ピークは、ピークの上に広がる

赤いプロファイルとして表示され、検出器が飽和しなかった場合に得られたはずのおおよそ

の反応を示します。この機能は検出器の飽和を補正するだけであり、イオン源の飽和または

カラムの飽和を補正しません。図 14-18は飽和補正の例を示しています。

SignalFinderTM
アルゴリズムを使用する前に、ピークモデルを作り上げるために使用する飽和し

ていないサンプルを選択し、検出器に対して適した値に飽和閾値を設定します。この例では、

1.8E+006 cpsの飽和閾値が使用されています。このアルゴリズムは、1.8E+006 cpsよりも下にあ
るピークの飽和していない部分をピークモデルに適合します。その後、アルゴリズムは、選

択したピークモデルに基づいて赤いトレースで示したピークの残りを予測します。

注：飽和閾値は、検出器の種類、検出器の使用年数、目的の化合物など多くの要因に依存

します。最適な結果のために、飽和閾値は適切に調整する必要があります。
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図 14-18 検出器飽和補正

説明項目

飽和していない部分（ピークモデルに適合）1

閾値は1.8e6 cps2

飽和位置3

補正したピークプロファイル4

ピークモデル5

Notes on Use

いくつかのワークフローは、目的のコンポーネントすべてを含む典型的なサンプルではあり

ません。例えば、創薬研究では、親薬物のQ1質量に+16を、またはQ3質量に+0か+16を加え
て、酸化代謝物の検索を行う場合があります。これらの代謝物は通常いくつかのサンプルに

存在しますが、定量化メソッドを作成するために使用するモデルとしてサンプルを選択する

必要はありません。このような、特定のMRMトランジションに対して、妥当なピークが標準
的なサンプルに存在しない場合、SignalFinderTM

アルゴリズムはデフォルトモデルを使用するこ

とになります。多くの場合、このデフォルトモデルは十分な精度を示します。しかし、目的

のピークが実際に含まれるサンプルを使用して後続のピークレビューの際に、新しいモデル

を作成することも可能です。
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SignalFinderTMIntegration Algorithm Parameters

以下の各パラメータは、目的のピークを同定および報告するために使用します。使用可能な

パラメータの全リストについては、Integration Algorithm Parameters 該当ページ 126を参照してく
ださい。

Use Saturation Correction

このオプションを使用できるのは、全体的なアルゴリズムのデフォルト値を設定するときの

みで、定量化メソッドの作成時や個別のピークレビュー時は使用できません。これは、一部

のピークだけに対応した設定では、この設定を使用しても便利ではないためです。

Saturation Threshold

この閾値よりも上のピークは飽和しているとみなします。この値は検出器に依存します。

S/N Threshold

図 14-19では、S/N閾値が7に設定されている場合（グラフの左側）、ピークはレポートされま
せん。S/N閾値が2に設定されている場合（グラフの右側）、ピークはレポートされます。こ
のパラメータは解析に影響しません。

図 14-19 S/N Threshold

Confidence Threshold

このパラメータは、偽陽性の電位ピークを除去するために使用されます。デフォルト値は50％
であり、ほとんどの場合適合します。値を大きくすることで、非常にノイズが大きいデータ、

またはピーク幅がサンプルごとにかなり変動したデータに使用することができます。

図 14-20および図 14-21ではConfidence Thresholdが識別したピーク数にどのように影響を与
えるかを示しています。Confidence Thresholdを50％に設定する場合、小さな肩ピークは1
つのピークとして同定されます。Confidence Thresholdが16％よりも低い場合、SignalFinderTM

アルゴリズムは2つのピークを検出します。2つのピーク領域上でドラッグし、2つのピークを
表示します。
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この単一のピークに潜在的に存在する他のピークを特定するために、正確なConfidence
Thresholdがわからなければ、Ctrlを押し目的のピーク領域上でドラッグしてください。これ
により、Confidence Thresholdが自動的に下がり目的の2番目のピークが現れます。これは、
Confidence Thresholdが50％に設定されている場合、現れないピークです。

図 14-20 50%信頼度

16％の信頼度では、2つのピークが検出されます。ピーク領域上でドラッグし、2つのピーク
を特定します。

図 14-21 16％信頼度
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図 14-22 Confidence Thresholdパラメータ

Use Global Baseline

このオプションを選択すると、ベースラインとして全体のクロマトグラムを使用できます。

このオプションが選択されていない場合、定量ソフトウェアは局所的なベースラインに対す

る変化を評価します。図 14-23は、局所ベースラインを使う必要のある例を示しています。

左側のグラフは局所ベースラインを使って適切に積分されたクロマトグラムを表示していま

す。右側のグラフは全体のベースラインを使って不適切に積分された同じクロマトグラムを

表示しています。

図 14-23 Use Global Baseline

Allow Non-Linear Baseline

このオプションを使用すると、線形または非線形ベースラインを選択できます。非線形ベー

スラインは各ピークの下のベースラインを推測します。線形オプションはピークの特定のグ

ループの始点と終点にあるポイント間にラインを適合させます。図 14-24および図 14-25は共
溶出ピークに対する線形および非線形ベースラインの例を表示しています。項目1から4はピー
クを畳み込み積分したものです。
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非線形ベースラインは複数ピークに対して推奨されています。単一のピークには、線形と非

線形間の違いは重要ではありません。

図 14-24 線形ベースラインの例
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図 14-25 非線形ベースラインの例

SignalFinderTMIntegration Algorithmを使うためのヒント

• 2つのピークを合わせる：時に、SignalFinder積分アルゴリズムは2つのピークを検出します。
2つのピークを合わせるには、Ctrlを押し、2つのピーク上でドラッグします。ソフトウェ
アは、2つのピークがあまりにも離れすぎていない限り、畳み込みの感度を下げてピーク
を合わせようとします。

• ピークの開始および終了時間を変更：Results Tableを作成またはピークレビューの間、
ピークの開始または終了時間を変更するには、ピークの開始および終了の矢印をドラッグ

します。

注：ユーザーは、妥当な範囲内の開始および終了の矢印のみを変更できます。

MQ4 Integration Algorithm Parameters

以下の各パラメータは、目的のピークを同定および報告するために使用します。使用可能な

パラメータの全リストについては、Integration Algorithm Parameters 該当ページ 126を参照してく
ださい。
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Noise Percentage

このパラメータは、クロマトグラムのノイズレベルを推定する目的で使用します。最小の強

度を持つ指定した割合のデータポイントがノイズとみなされます。

通常は、20%～60%の値を指定します。大きなピークが存在する状況で小さなピークが検出
されていない場合は、ノイズ率を下げる必要があります。図 14-26は、極端に大きなピークが
存在する状況における小さなピークの例を示したものです。ノイズ率を90%に設定している
場合、このピークは検出されませんが、ノイズ率を40%に設定すると検出されます。

図 14-26 対象のピーク

図 14-27の左側は、ノイズ率が40%のグラフです。また、右側は90%に設定した場合です。

図 14-27 ノイズレベル

Baseline Sub. Window

スムージング後であっても、その他の処理の実行前は、突出データを排除するためにクロマ

トグラムがベースライン補正されます。各データポイントについて、ベースラインは、最小

の強度（補正ウィンドウの範囲内）を持つ現在のポイントの左右両側にあるデータポイント

を使用して計算されます。
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予測されるピーク幅より少なくとも数倍大きく設定されている場合、このパラメータの正確

な値は重要ではありません。

図 14-28 ベースライン補正ウィンドウ

Peak Splitting

このパラメータでは、ノイズが発生する可能性のあるピークを単一のピークとして検出する

か、2つ（またはそれ以上）の個別のピークとして検出するのかを制御します。2つの電位ピー
ク間の下落が指定した値未満の場合は、単一のピークとして検出されます。そうでない場合

は2つのピークとして検出されます。

このパラメータを大きな値に設定すると、ノイズの多いピークがスプリットされず、2つの独
立したピークとして検出されなくなります。ただし、2つの溶出する（重複する）明確なピー
クが近接して存在する場合は、小さい方の値を使用する必要があります。

左側のグラフでは、2つのポイントにピークスプリットが設定されています。また右側のグラ
フでは、3つのポイントにピークスプリットが設定されています。
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図 14-29 Peak Splitting

オプションのタスク

このセクションではデータ解析を強化するために使用することができるオプションのタスク

を含んでいます。

Create Metric Plots

Metric Plotを使用して、行番号または別の列のいずれかに対するResults Tableの列に値をプ
ロットします。これらのプロットは、特に、Peak Reviewペインを使ってすべてのクロマト
グラムを手動で表示させたくない場合、視覚的なデータレビューに非常に役立ちます。

注：メトリックプロットはキャリブレーションカーブと同じ回帰方程式を使用します。メ

トリックプロットには、平均と中央値の2つの方程式が追加されます。

1. Results Tableを開きます。

2. 1つまたは2つの列を選択し、Metric Plotアイコンをクリックします。この例では、IS Area
列を選択します。

1つの列が選択されている場合は、結果のプロットは表の行番号の関数として列の値を表
示します。2つの列が選択された場合、それらの列の値は互いにプロットされます。選択
される2つの列の最初はx値を含み、2列目はy値を含みます。

3. プロットペインを右クリックし、Show Legendをクリックすると、プロットで使用され
ているシンボルについての説明が表示されます。
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図 14-30 Metric Plot

Create Custom Columns

1. Results Tableが開いており、有効になっている状態で、右クリックしてAdd Custom
Columnをクリックします。

表の末端に列が追加されます。

2. Custom Column Nameダイアログに列名を入力します。

3. OKをクリックします。

定量化メソッドファイルおよび組み込まれたメソッドについて

定量化メソッドは次のオプションのいずれかを使って作成できます。

• Quantitation wizardを使用。

• 選択したEditチェックボックスによりQuantitation wizard内の既存のメソッドを編集。

• 既存の定量化メソッドを開いて編集。

定量化メソッドはQuantitation Methodフォルダに保存されます。

Results Tableが作成される際、Results Tableを作成するために使用した定量化メソッドは
Results Tableに組み込まれます。組み込まれた定量化メソッドを編集しても、定量化メソッ
ドのどのような変更もメソッドを組み込んだResults Tableにのみ適用され、Quantitation
Methodフォルダのメソッドには適用されません。

ヒント！この組み込こまれた修正済みのメソッドは今後使用するためにエクスポートでき

ます。
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SignalFinder Integration Algorithm Parameters
SignalFinderTM

積分アルゴリズムは、新しい定量化メソッドを作成した場合、選択したサンプル

を使用してピークモデルを作り上げます。このモデルは、アルゴリズムを学習させるために

使用される選択したピークの形を表します。

図 A-1 Integration Defaultsダイアログ
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説明ラベル

選択済みの積分アルゴリズム。Integration Algorithm

予測保持時間は分単位です。これは、代表サンプルのクロマトグラムの

最大ピークの保持時間のために初期設定されており、定量化メソッドを

作るために使用されます。このフィールドは編集できません。定量化メ

ソッドの化合物に依存して更新されます。

Expected RT

半分の総保持時間ウィンドウは秒単位です。ピークが検出されレポート

されるために、頂点および予測保持時間との差がこの値以下になる必要

があります。

RT Half Window

このパラメータは、予測保持時間がその他のコンポーネントを使用する

ことで稼働中に調整されるべきかどうかを示します。サンプル間の保持

時間の変動を補正するために追加情報を使用します。次の選択肢があり

ます。

• No：現在の予測保持時間をそのまま使用する。

• Group：同じ保持時間があるコンポーネントはグループ化でき（すな
わち同じ化合物に対する異なるトランジション）、そのグループに割

り当てられたコンポーネントに適用。予測保持時間は、RTウィンド
ウ内の（特定のサンプルに対する）グループの個々のクロマトグラム

が最大限にオーバーラップするポジションを使用して更新されます。

これにより、予測RT（各クロマトグラムにピークがあると予測され
る）を実際の目的のコンポーネントの推定RTに設定することになりま
す。

グループに定義された内部標準が少なくとも2つある場合、そのクロマ
トグラムのみを使用して新規保持時間を決定します。そうではない場

合、グループのすべてのクロマトグラムが使用されます。コンポーネン

トが妥当なレベルで存在する可能性が最も高いクロマトグラムのみを使

用することを意図しています。

• IS：内部標準を使用する分析試料の場合、（対応するサンプルの）内
部標準のピークの実際の保持時間が最初に決定されます。分析試料

の予測RTは、指定した予測RTを内部標準の予測RTに対する正味比率で
乗算することによって決定されます。このオプションは、相対保持

時間と呼ばれることもあります。

注：このオプションは、内部標準や、内部標準を使用しない分析試料

には適用されません。

Update Expected RT
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説明ラベル

クロマトグラムに1つ以上のピークがあり、保持時間ウィンドウ内およ
び最小の幅と高さを満たしている場合、このパラメータはどのピークを

レポートするかを制御します。チェックボックスを選択した場合、最大

面積のあるピークがレポートされます。チェックボックスがクリアされ

ると予測時間に最も近い保持時間のあるピークがレポートされます。

保持時間の再現可能性が高くない場合に限りこのオプションを許可する

ことが推奨されます。

Report Largest Peak

このパラメータは解析に影響しません。レポーティングのみに使用され

ます。この値よりも低い強度の電位ピークは目的のピークではないとみ

なされ使用されません。

Min. Peak Height

アルゴリズムによってピークの飽和が検出されると、検出器が飽和しな

い場合はピークがどのようになっていたのかを予測するモデルを使用し

ます。これによりプロファイルがピークの最上部を超えて拡大され、検

出器が飽和しなかった場合に得られるおおよその反応が見積もられま

す。また、キャリブレーションカーブの線形動的範囲が拡大される場合

があります。このオプションを使用できるのは、全体的なアルゴリズム

のデフォルト値を設定するときのみで、定量化メソッドの作成時や個別

のピークレビュー時は使用できません。これは、一部のピークだけに対

応した設定では、この設定を使用しても便利ではないためです。

Use Saturation
Correction

この閾値よりも上のピークは飽和しているとみなします。この値は検出

器に依存します。

Saturation Threshold

このパラメータは解析に影響しません。レポーティングのみに使用され

ます。閾値よりも下のピークはレポートされません。

S/N Threshold

偽陽性の電位ピークを除去するために使用されます。デフォルト値は

50％であり、ほとんどの場合適合します。値を大きくすることで、非常
にノイズが大きいデータ、またはピーク幅がサンプルごとにかなり変動

したデータに対して使用することができます。

Confidence Threshold

選択すると、ベースラインとしての全体のクロマトグラムを使用できま

す。チェックボックスが選択されていない場合、ソフトウェアは局所的

なベースラインに対する変化を評価します。

Use Global Baseline

線形または非線形ベースラインを選択します。非線形ベースラインは各

ピークの下のベースラインを推測します。線形ベースラインはピークの

特定のグループの始点と終点にあるポイント間にラインを適合させま

す。

Allow Non-Linear
Baseline
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MQ4 Integration Algorithm Parameters

図 A-2 Integration Defaultsダイアログ

説明ラベル

選択済みの積分アルゴリズム。Integration Algorithm

特定の値（ポイント内）に等しい半値幅を使用する標準のガウシア

ンスムーズアルゴリズムが適用されています。ノイズの多いクロマ

トグラムに対しては、実際のピーク幅（半分の高さ）に近い値を選

択するとよいでしょう。ノイズの少ないデータに対しては、小さな

値を使用することができます。

Gaussian Smoothing
Width

予測保持時間は分単位です。これは、代表サンプルのクロマトグラ

ムの最大ピーク保持時間のために初期設定されており、定量化メソッ

ドを作るために使用されます。

Expected RT

半分の総保持時間ウィンドウは秒単位です。ピークが検出されレポー

トされるために、頂点および予測保持時間との差がこの値以下にな

る必要があります。

RT Half Window
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説明ラベル

このパラメータは、予測保持時間がその他のコンポーネントを使用

することで稼働中に調整されるべきかどうかを示します。サンプル

間の保持時間の変動を補正するために追加情報を使用します。次の

選択肢があります。

• No：現在の予測保持時間をそのまま使用する。

• Group：同じ保持時間があるコンポーネントはグループ化でき
（すなわち同じ化合物に対する異なるトランジション）、そのグ

ループに割り当てられたコンポーネントに適用。予測保持時間

は、RTウィンドウ内の（特定のサンプルに対する）グループの
個々のクロマトグラムが最大限にオーバーラップするポジション

を使用して更新されます。これにより、予測RT（各クロマトグラ
ムにピークがあると予測される）を実際の目的のコンポーネント

の推定RTに設定することになります。

グループに定義された内部標準が少なくとも2つある場合、そのクロ
マトグラムのみを使用して新規保持時間を決定します。そうではな

い場合、グループのすべてのクロマトグラムが使用されます。コン

ポーネントが妥当なレベルで存在する可能性が最も高いクロマトグ

ラムのみを使用することを意図しています。

• IS：内部標準を使用する分析試料の場合、（対応するサンプルの）
内部標準のピークの実際の保持時間が最初に決定されます。分析

試料の予測RTは、指定した予測RTを内部標準の予測RTに対する正
味比率で乗算することによって決定されます。このオプション

は、相対保持時間と呼ばれることもあります。

Update Expected RT

クロマトグラムに1つ以上のピークがあり、保持時間ウィンドウ内お
よび最小の幅と高さを満たしている場合、このパラメータはどのピー

クをレポートするかを制御します。チェックボックスを選択した場

合、最大面積のあるピークがレポートされます。チェックボックス

がクリアされると予測時間に最も近い保持時間のあるピークがレポー

トされます。

保持時間の再現可能性が高くない場合に限りこのオプションを許可

することが推奨されます。

Report Largest Peak

このパラメータは解析に影響しません。レポーティングのみに使用

されます。この値よりも低い強度の電位ピークは目的のピークでは

ないとみなされ使用されません。

Min. Peak Height

この値よりも幅の狭い電位ピークはノイズとみなされ使用されませ

ん。

Min. Peak Width
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説明ラベル

このパラメータは、クロマトグラムのノイズレベルを推定する目的

で使用します。最小の強度を持つ指定した割合のデータポイントが

ノイズとみなされます。

通常は、20%～60%の値を指定します。大きなピークが存在する状況
で小さなピークが検出されていない場合は、この値を下げる必要が

あります。

Noise Percentage

スムージング後であっても、その他の処理の実行前は、突出データ

を排除するためにクロマトグラムがベースライン補正されます。各

データポイントについて、ベースラインは、最小の強度（補正ウィ

ンドウの範囲内）を持つ現在のポイントの左右両側にあるデータポ

イントを使用して計算されます。

予測されるピーク幅より少なくとも数倍大きく設定されている場合、

このパラメータの正確な値は重要ではありません。

Baseline Sub. Window

このパラメータでは、ノイズが発生する可能性のあるピークを単一

のピークとして検出するか、2つ（またはそれ以上）の個別のピーク
として検出するのかを制御します。2つの電位ピーク間の下落が指定
した値未満の場合は、単一のピークとして検出されます。そうでな

い場合は2つのピークとして検出されます。

このパラメータを大きな値に設定すると、ノイズの多いピークがス

プリットされず、2つの独立したピークとして検出されなくなりま
す。ただし、2つの溶出する（重複する）明確なピークが近接して存
在する場合は、小さい方の値を使用する必要があります。

Peak Splitting

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
131 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Integration Algorithm Parameters



このセクションでは、回帰曲線の計算に使用する式について説明します。以下の各式では、

xはStandard（標準）サンプルにおける分析物濃度を表し、yは対応するピークの面積または
高さを表します。回帰に使用する正確な変数は、表 B-1に示すように、内部標準が使用されて
いるかどうか、およびピーク面積とピーク高さのどちらが使用されているかによって異なり

ます。

表 B-1 回帰変数

yx面積の使用内部標準の使用

Aa / AisCa / Cis / DFはいはい

Ha / HisCa / Cis / DFいいえはい

AaCa/ DFはいいいえ

HaCa/ DFいいえいいえ

各値の意味：

• Ca = 実際の分析物濃度

• Cis = 内部標準の濃度

• DF = 希釈係数

• Aa = 分析物のピーク面積

• Ais = 内部標準のピーク面積

• Ha = 分析物のピーク高さ

• His = 内部標準のピーク高さ
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Weighting Factors
表 B-2は、7種類ある重み付けの重み付け係数（式にあるw）をそれぞれ計算する方法を示し
ます。

表 B-2 Weighting Factors

Weight（w）Weighting Type

常に1.0なし

|x| < 10-5
の場合、w = 105

そうでない場合、w = 1 / |x|1 / x

|x| < 10-5
の場合、w = 1010

そうでない場合、w = 1 / x21 / x2

|y| < 10-8
の場合、w = 108

そうでない場合、w = 1 / |y|1 / y

|y| < 10-8
の場合、w = 1016

そうでない場合、w = 1 / y21 / y2

x < 0の場合、エラーが生成 x < 10-5
の場合、w = ln 105

そうでない場

合、w = |ln x|
ln x

y < 0の場合、エラーが生成 y < 10-8
の場合、w = ln 108

そうでない場

合、w = |ln y|
ln y

回帰

このセクションでは各回帰の種類に対する方程式を紹介します。次の方程式では、x、y、お
よびwは前述に規定したとおりです。総合計は、非使用とマークしたStandardサンプル以外
のStandardサンプルすべてを算出します。

相関関係係数は次のように計算します。

ここでは：

yc = 下の相応しい方程式を使って算出したy値
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Linear

線形キャリブレーション方程式：

y = mx + b

傾きおよび切片は以下のように計算されます：

ここでは：

Linear Through Zero

ゼロ点を通る線形キャリブレーション方程式：

y = mx

傾きは以下のように計算されます：

平均応答係数

平均応答係数キャリブレーション：

y = mx

これは、ゼロ点を通る線形用方程式と同じものです。しかし、以下の通り、傾きは別個に算

出されます：

応答係数の標準偏差：

ここで：

注： xの値が0であるポイントは、合計から除外されます。

ポイントの線に直線性および湾曲が見られる場合、それらの間で線を作成する際に線形回帰

または二次回帰の代わりに指数回帰を使用してください。
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二次

二次キャリブレーション方程式：

y = a2x2 + a1x + a0

多項式係数は以下のように計算されます：

a2 = (b2/b0 - b5/b3) / (b1/b0 - b4/b3)

a1 = b5/b3 - a2b4/b3

ここでは：

Power

べき関数キャリブレーション方程式：

y = axp

線形キャリブレーション用の方程式が上記の説明に従って使用され、傾き（m）および切片
（b）の計算が行われます。ただし、この方程式中のxはln xに、yはln yに置き換えられます。
この場合、aおよびpは以下のように計算されます：

a = eb

p = m

ｘまたはｙの値のいずれかが負の数、またはゼロである場合、エラーが報告されます。

Wagner

ワグナーキャリブレーション方程式：

ln y = a2 (ln x)2 + a1 (ln x) + a0

二次キャリブレーション用の方程式が上記の説明に従って使用され、a0, a1、およびa2の計算

が行われます。ただし、この方程式中のxはln xに、yはln yに置き換えられます。

ｘまたはｙの値のいずれかが負の数、またはゼロである場合、エラーが報告されます。
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Hill

ヒルキャリブレーション方程式：

y = (a + bxn) / (c + xn)

a、b、c、およびnについて解くための解析関数を提供することはできません。その代わり、
レーベンバーグ・マーカート反復法を使って係数が決定されます。

最終濃度の算出

このセクションでは、IS濃度およびオリジナル濃度で使用した希釈係数を使用し、回帰方程
式の結果から最終濃度を算出する方法を説明します。

Linear

x = (y – b) / m

Linear Through Zero and Mean Response Factor
x = y / m

Quadratic

x = (–a1 ± (a1
2
– 4 × a2 × (a0 – y)) 0.5) / (2 × a2)

• 標準の範囲内にプラスとマイナス両方のルートがある場合、一意解がないためにエラーが

生じます。

• 2つのルートうちの1つだけが標準の濃度範囲内にある場合、その値がレポートされます。

• 両方のルートが一番低い標準濃度を下回る場合、プラスルートが報告されます。

• 両方のルートが一番高い標準濃度を上回る場合、マイナスルートが報告されます。

• マイナスルートが最も低い標準を下回り、プラスルートが最も高い標準を上回る場合、マ

イナスルートと最も低い標準濃度との差が、プラスルートと最も高い濃度との差よりも少

ない場合、マイナスルートが報告されます。そうでない場合、プラスルートが報告されま

す。

Power
x = (y / a)(1 / p)

Wagner

二次事象に対して同じ方程式が主要な計算に使用されますが、xはln x、yはln yに置き換えら
れます。
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Hill

x = ((a – y × c) / (y – b)) (1 / n)
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このセクションでは、Results Tablesからフォーマット化されたレポートを作成するための
ソフトウェアの機能的なレポート方法を説明します。

Create Reports
本ソフトウェアは定義されたテンプレートとしてMicrosoft Wordドキュメントを使用します。
レポートが生成される際、値の抽出は最も直近のResults Tableおよび関連ファイルから行われ
ます。

ユーザーはカスタムテンプレートの検証を行う必要があります。ユーザーはレポートテンプ

レートエディタでその数字のフォーマットを編集できます。その数字のフォーマットがテン

プレートで指定されていない場合、Results Table Column Settingのフォーマットがレポー
トで使用されています。必ず正しい小数点以下の桁数を使用してください。

ソフトウェアから制御されるデータ出力方法は、Results Tablesのエクスポート、LIMSへの転
送、およびレポーティングです。Results Tablesからのコピーおよび貼り付けなどのその他
の出力データソースは制御されていません。規制上これらの制御されていない出力メソッド

を使用しないでください。

データにアクセスおよび保存するためにすべてのフォルダを参照します。テンプレートを開

いてレポートを保存した前回の場所がデフォルトで開きます。

1. Results Tableを開きます。

2. File > Create Report and Save Results Tableをクリックします。

図 C-1 Create Reportダイアログ
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説明項目

Report template：リストからテンプレートを選択します。1

Open in Word：クリックすると、Microsoft Wordで指定したレポートテンプレー
トが直接開き、レポートを評価または編集します。

2

Generated report file：レポートファイルの名前を表示します。3

Set：クリックして作成するレポートのファイル名を指定します。4

Generate all images in black and white：チェックボックスを選択すると、白黒で
印刷されます。

5

Output Format：Word、HTML、PDF、またはCSVを選択します。PDFはレポートを
編集することができないため、最も保護された出力方法です。

6

各サンプルに対する個別レポートを作成します（大量のレポートにお勧めし

ます）。

7

OKをクリックし、レポートを印刷します。8

Cancelをクリックすると、レポートを作成せずにダイアログが閉じます。9

3. Report templateリストからテンプレートを選択します。レポートテンプレートは次の場所に
保存されます。

• Windows 7およびWindows 10：C:\ProgramData\AB SCIEX\MultiQuant\Reporter

テンプレートの説明についてはReport Templates 該当ページ 141を参照してください。

4. Setをクリックし、レポートの名前と場所を作成します。

5. OKをクリックし、レポートを生成します。

Create Custom Report Templates
ソフトウェアから制御されるデータ出力方法は、Results Tablesのエクスポート、LIMSへの転
送、およびレポーティングです。Results Tablesからのコピーおよび貼り付けなどのその他
の出力データソースは制御されていません。規制上これらの制御されていない出力メソッド

を使用しないでください。

1. Results Tableを開くまたは作成します。

2. File > Create Report and Save Results Tableをクリックします。
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図 C-2 Create Reportダイアログ

説明項目

Report template：リストからテンプレートを選択します。1

Open in Word：クリックすると、Microsoft Wordで指定したレポートテンプレー
トが直接開き、レポートを評価または編集します。

2

Generated report file：レポートファイルの名前を表示します。3

Set：クリックして作成するレポートのファイル名を指定します。4

Generate all images in black and white：チェックボックスを選択すると、白黒で
印刷されます。

5

Output Format：Word、HTML、PDF、またはCSVを選択します。PDFはレポートを
編集することができないため、最も保護された出力方法です。

6

各サンプルに対する個別レポートを作成します（大量のレポートにお勧めし

ます）。

7

OKをクリックし、レポートを印刷します。8

Cancelをクリックすると、レポートを作成せずにダイアログが閉じます。9

3. Report templateリストからテンプレートを選択します。

4. Open in Wordをクリックします。

docxテンプレートが開き、右側にReporterテンプレートエディタが表示されます。テンプ
レートエディタには、自動的にタグ情報が入力されています。

5. 必要に応じて、テンプレートを編集します。

6. テンプレートを保存します。
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Report Templates
次の表は<drive>:\ProgramData\AB SCIEX\MultiQuant\Reporterで見つかる利用可能なテンプレートに
ついて説明しています。

カスタムテンプレートを作成する場合は、ユーザーの責任において、そのテンプレートを検

証する必要があります。ユーザーはReport Templateエディタでその数字のフォーマットを編集
できます。その数字のフォーマットがテンプレートで指定されていない場合、Results Table
Column Settingsダイアログがレポートで使用されることになります。カスタムのレポート
テンプレートは、ユーザーの責任で検証してください。

レポートテンプレートにはクエリを使用するものもあります。レポートのResults Tableのデー
タを評価、操作、および提示するために、Microsoft Excelの式を使用してクエリを作成するこ
とができます。レポートテンプレートのMetafieldタグは、使用すべきクエリファイルの名前
をレポートに示します。クエリを使用するには、クエリファイルの名前がレポートテンプレー

トのMetafieldタグで指定される必要があります。クエリには、クエリとして認識されるため
に.queryの拡張子が付いている必要があります。クエリは、レポートテンプレートが保存され
ているReporterフォルダに保存される必要があります。

Reporterテンプレートが使用された際、特にクエリがテンプレートで使用された際に、生成さ
れた結果をユーザーが検証することを推奨します。検証後にレポートテンプレートに修正が

行われた場合、レポートテンプレートを再検証する必要があります。レポートテンプレート

への変更には、レポータータグまたはクエリへの修正も含まれます。

表 C-1 Report Templateの説明

説明テンプレート

各分析試料について、Samples Summary表が表示される保護されたレ
ポートです。このレポートテンプレートは、グループが定義されてい

るResults Tableに適しています。

Analyte Report Summary

分析試料について、ファイル情報、統計表（標準）およびキャリブ

レーションカーブを示すレポートで、分析試料当たり1ページ。
Calibration Curves
Template

各内部標準について、ファイル情報およびISピーク領域のメトリック
プロットのあるセクションを示す保護されたレポート。

Metric Plot_IS Area

各分析試料について、各分析試料に対するファイル情報、Results Table、
キャリブレーションカーブ、およびISと各分析試料のクロマトグラム
のあるセクションを示す保護されたレポート。このテンプレートは、

グループが定義されているResults Tableに適しています。

Per Analyte Ion Ratio
Report

各分析試料について、各分析試料に対するファイル情報、Results Table、
キャリブレーションカーブ、およびISと各分析試料のクロマトグラム
のあるセクションを示す保護されたレポート。このテンプレートは、

グループが定義されていないResults Tableに適しています。

Per Analyte Report
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表 C-1 Report Templateの説明 (続き)

説明テンプレート

各サンプルについて、各分析試料に対するファイル情報、サンプル情

報、分析試料Results Table、キャリブレーションカーブ、およびISと各
分析試料のクロマトグラムのあるセクションを示す保護されたレポー

ト。このテンプレートは、グループが定義されているResults Tableに適
しています。

Per Sample Ion Ratio
Report

各サンプルについて、各分析試料に対するファイル情報、サンプル情

報、分析試料Results Table、キャリブレーションカーブ、およびISと各
分析試料のクロマトグラムのあるセクションを示す保護されたレポー

ト。このテンプレートは、グループが定義されていないResults Tableに
適しています。

Per Sample Report

各サンプルについて、分析試料概要表が表示される保護されたレポー

ト。このレポートテンプレートは、グループが定義されているResults
Tableに適しています。

Sample Report Summary

未知の各サンプルに対するファイル情報、サンプル情報、および結果

概要表が表示されるレポート。結果概要表には分析試料に特異的な濃

度閾値を含みます。濃度が閾値を超える場合、分析試料は陽性として

フラグが立てられます。このテンプレートはSample Report With
Concentration Threshold.queryを参照します。ユーザーはクエリファイル
を編集し、分析試料名、分析試料グループ（例、化合物のクラス）、

および分析試料濃度閾値を指定できます。

Sample Report with
Concentration
Threshold.docx

Report Templateのタグ

表 C-2 Report Templateのタグ

タグの説明フィールド

タイプ

種類

Analyst
®
 MDソフトウェアデータ提供スキーマからのタグ

Results Tableに定義された順に、すべての
分析試料をループします。

ForEachAnalyte
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

様々な分析試料グループのみをループし

ます。 TextFieldまたはPictureFieldタグは、
クオンティファイアイオンの数値を取得

します。この種類のタグが、RatioIons属
性を指定する追加のFor_Eachタグを含む
場合、内側ループは、現在のグループの

一部であるクオリファイアイオン用のみ

となります。

ForEachAnalyteGroup

すべての内部標準をループします。ForEachInternalStandard

すべての品質管理統計をループします。ForEachQCStatistics

AnalyteGroupを参照します。ForEachRatioIons

各個別サンプルをループします。これは

例えば、Sample Nameを入れるための
TextFieldタグ設定と併せて使用されます。

ForEachSample

すべての標準統計をループします。ForEachStatistics

ISグループやサブグループを含む様々な
グループをループします。 TextFieldまた
はPictureFieldタグは、クオンティファイ
アイオンの数値を取得します。この種類

のタグが、RatioIons属性を指定する追加
のFor_Eachタグを含む場合、内側ループ
は、現在のグループの一部であるクオリ

ファイアイオン用のみとなります。

ForEachMQ_Group

分析試料クオリファイアのみのMQ_Group
を参照します。

ForEachMQ_AnalyteRatioIons

ISクオリファイアのみのMQ_Groupを参照
します。

ForEachMQ_ISRatioIons
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：分析試料サブグループの

クオンティファイアおよびクオリファイ

アのクロマトグラムのオーバーレイ次を

示します：中央の実線が予測イオン比中

央線 = クオンティファイアのピーク高さ
x 予測イオン比。次を示します：点線付
きの許容イオン比範囲の下限・上限下限

= クオンティファイアのピーク高さ x 予
測イオン比 x ((100-許容値)/100)。上限 =
クオンティファイアのピーク高さ x 予測
イオン比 x ((100+許容値)/100)。

PictureFieldAnalyteRatio

次を示します：分析試料サブグループの

クオンティファイアおよびとクオリファ

イアのクロマトグラムのオーバーレイを

線無し

PictureFieldAnalyteRatioNoLines

次を示します：分析試料のキャリブレー

ションカーブ

PictureFieldキャリブレーション

次を示します：内部標準サブグループの

クオンティファイアおよびクオリファイ

アのクロマトグラムのオーバーレイ次を

示します：中央の実線が予測イオン比中

央線 = クオンティファイアのピーク高さ
x 予測イオン比。次を示します：点線付
きの許容イオン比範囲の下限・上限。下

限 = クオンティファイアのピーク高さｘ
予測イオン比 x ((100-許容値)/100) 上限 =
クオンティファイアのピーク高さ x 予測
イオン比 x ((100+許容値)/100)

PictureFieldIS_AnalyteRatio

次を示します：内部標準サブグループの

クオンティファイアおよびクオリファイ

アのクロマトグラムのオーバーレイを線

無し

PictureFieldIS_AnalyteRatioNoLines

次を示します：内部標準のクロマトグラ

ム

PictureFieldIS_PeakReview

次を示します：サンプル内の全分析試料

のクロマトグラムのオーバーレイ

PictureFieldOverlay_All_XIC
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：サンプル内の全分析試料

と内部標準のクロマトグラムのオーバー

レイ

PictureFieldOverlay_All_XIC_with_IntStds

次を示します：サンプル内の全分析試料

と内部標準のクロマトグラムのオーバー

レイを凡例無し

PictureFieldOverlay_All_XIC_with_IntStds_NoLegend

次を示します：サンプル内の全分析試料

のクロマトグラムのオーバーレイを凡例

無し

PictureFieldOverlay_All_XIC_NoLegend

次を示します：分析試料のクロマトグラ

ム

PictureFieldPeakReview

次を示します：サンプルのTICPictureFieldTIC

サンプルが取得されたデータ。

次を示します：「Acquisition Date & Time」

TextFieldAcquisition_Date

次を示します：分単位で報告された、サ

ンプルのデータ取得の期間

TextFieldAcquisition_Duration_Minutes

サンプルデータ取得に使用された測定メ

ソッド。

次を示します：「Acq. Method Name」

TextFieldAcquisition_Method

次を示します：「Component Comment」TextFieldAnalyte_AnalyteAnnotation

次を示します：回帰値RTextFieldAnalyte_AnalyteCorrelation

次を示します：R値と重量を含む回帰方
程式

TextFieldAnalyte_AnalyteRegression

Results Tableでユーザーが定義した分析試
料の実際の濃度。

次を示します：「Actual Concentration」

TextFieldAnalyte_Concentration

分単位の特定分析試料の予測保持時間。

次を示します：「Expected RT」

TextFieldAnalyte_Expected_RT
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

特定分析試料のピーク時に使用された積

分のタイプ。ピーク値は手動で積分する

か、または利用できるパラメータを使用

して積分することができます。

次を示します：「Integration Type」

TextFieldAnalyte_Integration_Type

分析試料のピーク領域と内部標準溶液の

ピーク領域の比率。 Analyte Peak Area / IS
Peak Areaとして算出されます。

次を示します：「Area Ratio」

TextFieldAnalyte_IS_Area_Ratio

分析試料のピーク高さの秒当たりカウン

ト（cps）と内部標準溶液からのピーク高
さの比率。 Analyte Peak Height / IS Peak
Heightとして算出されます。

次を示します：「Height Ratio」

TextFieldAnalyte_IS_Height_Ratio

使用される測定メソッドで定義される、

ユーザー定義の分析試料のMRMトランジ
ション。

次を示します：「Mass Info」

TextFieldAnalyte_Mass_Ranges

クロマトグラムの分析試料のピーク領

域。

次を示します：「Area」

TextFieldAnalyte_Peak_Area

秒当たりカウント（cps）の分析試料ピー
クの高さ。

次を示します： "Height".

TextFieldAnalyte_Peak_Height

Results Table作成時に特定サンプルに指定
されたユーザー定義の名称。

次を示します：「Component Name」

TextFieldAnalyte_Peak_Name

分単位の分析試料ピークの幅。

次を示します：「Total Width」

TextFieldAnalyte_Peak_Width

分単位の分析試料ピークの高さの50%に
おける幅。

次を示します：「Width at 50%」

TextFieldAnalyte_Peak_Width_at_50%_Height
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：アルゴリズムとパラメー

タを含む積分情報。

TextFieldAnalyteQuantPeak_info

分析試料の算出濃度と重量対容積の比率

（例、サンプルのグラム毎の分析試料の

ng）から算出された分析試料の数量。

次を示します：「Quality」

TextFieldAnalyte_QTY

グループ内の最初の分析試料。TextFieldisCurrentAnalyteQuantifier

次を示します：積分アルゴリズムTextFieldAnalyte_Processing_Alg

Results Tableの作成に使用されたクロマト
グラム内の分析試料の実際の保持時間。

次を示します： "Retention Time"

TextFieldAnalyte_Retention_Time

次を示します： R 2回帰値。TextFieldAnalyte_R_Squared

分析試料のピークが表れると予測される

秒単位の時間範囲。この範囲の中心が分

析試料の予測保持時間です。

次を示します：積分パラメータの「RT
Half Window」の値。

TextFieldAnalyte_RT_Window

特定分析試料のピークのシグナル対ノイ

ズ比率。

次を示します：「Signal/Noise」

TextFieldAnalyte_Signal_To_Noise

%Intensity/分で測定された分析試料のベー
スラインの勾配。

次を示します：分析試料の「Slope of
Baseline」

TextFieldAnalyte_Slope_of_Baseline

分析試料開始スキャン。TextFieldAnalyte_Start_Scan

分単位の分析試料のピークが始まる時

間。

次を示します：「Start Time」

TextFieldAnalyte_Start_Time

分析試料停止スキャン。TextFieldAnalyte_Stop_Scan
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

分単位の分析試料のピーク値が終わる時

間。

次を示します：「End Time」

TextFieldAnalyte_Stop_Time

分析試料の濃度の表示に使用される単

位。 Results Tableの標準単位はng/mLです。

次を示します：「Conc. Units」

TextFieldAnalyte_Unit

特定記録を、キャリブレーションカーブ

などの後続の分析に使用するかを決める

特定の選択ボックス。

次を示します：「Used」

TextFieldAnalyte_Use_Record

次を示します：分析試料の合計数。TextFieldAnalyte_Count

次を示します：0から始まる、サンプル
内の分析試料のオーダー番号。

TextFieldAnalyte_Index

実際の分析試料の濃度と算出された分析

試料の濃度を比較して得られた分析試料

のピークの精度。

次を示します：「Accuracy」

TextFieldCalculated_Accuracy

ピーク領域を使用してAnalyst
®
 MDソフト

ウェアで実施した分析試料のピークに対

する算出濃度。

次を示します：「Calculated Concentration」

TextFieldCalculated_Concentration

分析試料またはResults Tableの内部標準の
特定記録の保持時間。

次を示します：「Relative RT」

TextFieldCalculated_Relative_Retention_Time

Results Table内でユーザーに定義された内
部標準の実際の濃度。

次を示します：「IS Actual Concentration」

TextFieldIS_Concentration

内部標準ピークの予測された分単位の保

持時間。

次を示します：「IS Expected RT」

TextFieldIS_Expected_RT
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

特定内部標準のピークに使用された積分

タイプ。ピーク値は手動で積分するか、

または利用できるパラメータを使用して

積分することができます。

次を示します：「IS Integration Type」

TextFieldIS_Integration_Type

使用される測定メソッドで定義される、

ユーザー定義の内部標準のMRMトランジ
ション。

次を示します：「IS Mass Info」

TextFieldIS_Mass_Ranges

内部標準のピーク領域。

次を示します：「IS Area」

TextFieldIS_Peak_Area

秒当たりカウント（cps）の内部標準の
ピーク高さ。

次を示します：「IS Height」

TextFieldIS_Peak_Height

Results Tableの作成時に、特定の内部標準
に付けられた、ユーザー定義の名称。

次を示します：「IS Name」

TextFieldIS_Peak_Name

分単位の分析試料ピークの幅。

次を示します：「IS Total Width」

TextFieldIS_Peak_Width

内部標準ピークの高さ半分での秒当たり

カウント（cps）の分単位のピーク幅。

次を示します：「IS Width at 50%」

TextFieldIS_Peak_Width_at_50%_Height

内部標準の実際の保持期間。

次を示します：「IS Retention Time」

TextFieldIS_Retention_Time

内部標準のピークが表れると予測され

る、秒単位の時間範囲。この範囲の中心

は、内部標準の予測される保持時間で

す。

次を示します：IS用の積分パラメータの
「RT Half Window」の値。

TextFieldIS_RT_Window
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：アルゴリズムとパラメー

タを含む積分情報。

TextFieldISQuantPeak_Info

内部標準ピークのシグナル対ノイズ比

率。

次を示します：「IS Signal/Noise」

TextFieldIS_Signal_To_Noise

%Intensity/分で測定された内部標準のベー
スラインの勾配。

次を示します：内部標準の「Slope of
Baseline」

TextFieldIS_Slope_of_Baseline

内部標準スキャン開始。TextFieldIS_Start_Scan

分単位の内部標準のピークが始まる時

間。

次を示します：「IS Start Time」

TextFieldIS_Start_Time

内部標準停止時間。TextFieldIS_Stop_Scan

分単位の内部標準のピークが終わる時

間。

次を示します：「IS End Time」

TextFieldIS_Stop_Time

内部標準の濃度の表示に使用される単

位。 Results Tableの標準単位はng/mLです。

次を示します：「Conc. Units」

TextFieldIS_Units

次を示します：定量化メソッドの外れ値

設定ダイアログのLLOQの許容精度最高
値。

TextFieldMQ_Accuracy_Tolerance_LLOQ

次を示します：定量化メソッドの外れ値

設定ダイアログの標準の許容精度最高

値。

TextFieldMQ_Accuracy_Tolerance_STD

次を示します：定量化メソッドの外れ値

設定ダイアログのQCの許容精度最高値。
TextFieldMQ_Accuracy_Tolerance_QC

次を示します：分析試料のグループ名。TextFieldMQ_Analyte_Group_Name

次を示します：レポート作成に使用され

たプロダクトの名称。

TextFieldMQ_Created_With
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：「Expected Ion Ratio」TextFieldMQ_Expected_Ion_Ratio

次を示します：1から始まる、サンプル
内グループのオーダー番号。 ForEach
MQ_Groupループと使用。

TextFieldMQ_Group_Index

次を示します：グループ名。 ForEach
MQ_Groupループと使用。

TextFieldMQ_Group_Name

次を示します：「Ion Ratio」TextFieldMQ_Ion_Ratio

次を示します：定量化メソッドの外れ値

設定ダイアログの分析試料の許容イオン

比率最高値。

TextFieldMQ_IonRatio_Tolerance

次を示します：内部標準グループ名。TextFieldMQ_IS_Group_Name

次を示します：Results Tableで非表示の
行。

TextFieldMQ_IsRowHidden

次を示します：定量化メソッドの外れ値

設定ダイアログで算出濃度の下限値。

TextFieldMQ_Lower_Limit_Concentration

次を示します：「Outlier Reasons」TextFieldMQ_Outlier_Reasons

次を示します：「Asymmetry Factor」TextFieldMQ_Peak_Asymmetry_Factor

次を示します：「Baseline Delta/Height」TextFieldMQ_Peak_BaselineDelta_to_Height

次を示します：「End Time at 10%」TextFieldMQ_Peak_End_at_10pct

次を示します：「End Time at 5%」TextFieldMQ_Peak_End_at_5pct

次を示します：「Points Across Baseline」TextFieldMQ_Peak_Points_Across_Baseline

次を示します：「Points Across Half Height」TextFieldMQ_Peak_Points_Across_Half_Height

次を示します：「Start Time at 10%」TextFieldMQ_Peak_Start_at_10pct

次を示します：「Start Time at 5%」TextFieldMQ_Peak_Start_at_5pct

次を示します：「Tailing Factor」TextFieldMQ_Peak_Tailing_Factor

次を示します：「Width at 10%」TextFieldMQ_Peak_Width_at_10pct

次を示します：「Width at 5%」TextFieldMQ_Peak_Width_at_5pct

次を示します：分析試料グループ内クオ

ンティファイアの「Mass Range」
TextFieldMQ_Quantifier_Mass_Ranges
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：分析試料グループ内クオ

ンティファイアの「Area」
TextFieldMQ_Quantifier_Peak_Area

次を示します：分析試料グループ内クオ

ンティファイアの「Calculated
Concentration」

TextFieldMQ_Quantifier_Calculated_Concentration

次を示します：ソフトウェアからのカル

チャー設定を反映させたレポート作成の

日時。

TextFieldMQ_Report_Generation_Date

次を示します：定量化メソッドの外れ値

設定ダイアログで算出濃度の上限値。

TextFieldMQ_Upper_Limit_Concentration

レポートテンプレートでクエリ名につい

て言及します（該当する場合）。

TextFieldQuery_Name

次を示します：「Modified」TextFieldRecord_Modified

レポート作成に使用されるレポートテン

プレート名。

TextFieldReporter_Template_Name

次を示します：Results Tableが作成された
日付。

TextFieldResultTbl_CreateDate

次を示します：（例：Analyst Classic、
IntelliQuan）（例：MQ4、SignalFinder1）

TextFieldResultTbl_IntegrAlgorithm

次を示します：Results Tableのファイル
名。

TextFieldResultTbl_Name

次を示します：Results Tableが保存された
プロジェクト名。

TextFieldResultTbl_ProjName

サンプルに関連したコメント。

次を示します：「Sample Comment」

TextFieldSample_Comment

サンプルが溶解した単位体積の合計数。

次を示します：「Dilution Factor」

TextFieldSample_Dilution_Factor

特定サンプルのローデータが保存された

データファイルの名称。

次を示します：「Original Filename」

TextFieldSample_File_Name
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

Results Tableの各サンプルまたは分析試料
の特定IDリストに対するユーザー定義の
値。

次を示します：「Sample ID」

TextFieldSample_ID

次を示します：「Index」TextFieldSample_Index

次を示します：分析試料の合計数。TextFieldSample_Count

測定メソッドに定義された、オリジナル

サンプルが注入された時のオートサンプ

ラーに使用された注入量。

次を示します：「Injection Volume」

TextFieldSample_InjectionVolume

次を示します：wiffファイルから抽出さ
れた、サンプル取得のために使用された

機器の種類。

TextFieldSample_Instrument

次を示します：wiffファイルから抽出さ
れた、サンプル取得のために使用された

機器のシリアルナンバー。

TextFieldSample_InstrumentSerialNumber

Results Tableの作成時に特定サンプルに割
り当てられたユーザー定義の名称。

次を示します：「Sample Name」

TextFieldSample_Name

取得時のログインユーザー。

次を示します：「Operator Name」

TextFieldSample_Operator

サンプル取得時に使用したオートサンプ

ラーのサンプルプレートの位置。

次を示します：「Plate Number」

TextFieldSample_Plate_Number

サンプル取得時に使用したオートサンプ

ラーのサンプルラックの位置。

次を示します：「Rack Number」

TextFieldSample_Rack_Number

各特定の注入がどの種類のサンプルから

取得されるかを示す、ユーザー定義の

値。例えば、空白、標準など。

次を示します：「Sample Type」

TextFieldSample_Type
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

どのバイアルがサンプルを保持している

かを判断するためにオートサンプラーで

使用された取得バッチで定義されたバイ

アル位置。

次を示します：「Vial Number」

TextFieldSample_Vial_Position

次を示します：フルパス付のファイル

名。

TextFieldSample_File_Full_Name

次を示します：0から始まる、wiffファイ
ルにあるサンプルのオーダー番号。

TextFieldSample_Index_In_Wiff

実際の分析試料の濃度と算出された分析

試料の濃度を比較して得られた分析試料

ピークの精度。

次を示します：「Accuracy」

TextFieldSta_Accuracy

次を示します：算出濃度値が、濃度の平

均値から何パーセント近くに、または遠

くに分散するかを決定する条件付き分散

パーセンテージ。標準偏差/平均値によ
る算出。

TextFieldSta_CV

ピーク領域を使用して、Analyst
®
 MDソフ

トウェアにより算出された分析試料の予

測濃度。

次を示します：「Actual Concentration」

TextFieldSta_ExpectedConcent

次を示します：はAnalyst
®
 MDソフトウェ

アによって得られた算出濃度の中央値

（平均）。

TextFieldSta_Mean

次を示します：統計を作成する値の数。

平均が実行される時に考慮されるサンプ

ル数。

TextFieldSta_NumVal

予測される濃度と品質管理サンプルの実

際の濃度を比較して得られる、サンプル

タイプの列でユーザーにより定義された

精度。

次を示します：「Accuracy」

TextFieldSta_QCAccuracy
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表 C-2 Report Templateのタグ (続き)

タグの説明フィールド

タイプ

種類

次を示します：算出濃度値が、濃度の平

均値から何パーセント近くに、または遠

くに分散するかを決定する条件付き分散

パーセンテージ。標準偏差/平均値によ
る算出。品質管理サンプルへの適用。

TextFieldSta_QCCV

ユーザー定義による品質管理サンプルの

予測された濃度。

次を示します：品質管理サンプルの

「Actual Concentration」。

TextFieldSta_QCExpectedConcent

次を示します：はAnalyst
®
 MDソフトウェ

アによって得られた算出濃度の中央値

（平均）。

TextFieldSta_QCMean

次を示します：平均が実行される時に考

慮される品質管理サンプルの濃度平均の

値の数。

TextFieldSta_QCNumVal

次を示します：各サンプルの濃度値の標

準偏差。標準偏差は、平均値から値の

セットが分散する基準を示します。

TextFieldSta_QCStdDev

次を示します：標準サンプルの標準偏

差。標準偏差は、平均値から値のセット

が分散する基準を示します。

TextFieldSta_StdDev

次を示します：Results Tableのカスタム列
の値。

TextFieldカスタム

MultiQuantTM MD 3.0.3ソフトウェアリファレンスガイド
155 / 175IVD-IDV-06-0904-JA-C

Reports



定量的な質量分析データ処理を実行する際、特定のピークが重要かどうかを特定しておくこ

とは重要であり、ここでの「重要な」とは一般的に、「このシグナルはバックグラウンドノ

イズを超えているか」を意味しています。

通常、ピークの高さは、ピークのない領域で測定したバックグラウンドノイズと比較してお

り、このノイズは一般的に、ピークのない領域のデータポイントの標準偏差の1または3倍と
して見積もられています。このアプローチは次のような理由で理想的とは言えません。

• ノイズ領域の選択は手動で行うため、主観的である。

• ピークのないバックグラウンド領域は存在しない、またはその領域がノイズの正確な見積

もりのためにはあまりにも狭い可能性がある。

• ピーク位置のノイズは、選択したノイズ領域におけるものと全く異なっている可能性があ

る。

• 「1または3」ということも主観的であり、さまざまな権威のある人たちが異なる推奨を
行っている。

• ノイズの出現は、データが前処理されていた場合、変わる可能性がある。例えば、スムー

ジングや閾値があげられる。

Relative Noise（Rn）（相対ノイズ）コンセプトを使用することで、データのどのポイントでも
予測されるノイズを算出し、測定したシグナルと比較するための単純な方法を開発すること

は簡単です。これは優れた客観的なメトリックで、シグナルノイズ（S/N）を算出し、機器と
アッセイの性能を評価し比較するために使うことができます。相対ノイズコンセプトを応用

したものが多くあり、そのうちの一つはS/Nの算出です。

基本的なアルゴリズムは次のように機能します。

1. あるポイントの根底にあるシグナルのレベルを前提として、データ記録のすべてのポイン
トの予測ノイズを算出できるノイズモデルを考案。

このノイズモデルは、論理的考察から決定する、または特定のシステムに対する現実の測

定値からモデル化することができます。パルスカウント検出器では、シグナルの標準偏

差、そこから予測されるノイズは、シグナルの平方根に比例するため、シグナルと共に変

動します。他のシステムでは、一定の「ホワイトノイズ」コンポーネントがあり、強度依

存的なコンポーネントと組み合わさっている可能性があります。
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2. 測定したシグナルから根底のシグナルを推測。

これは多くの方法で実現できますが、最も簡単なものは、図 D-1に示したようなデータを
スムーズ化したものを作成することです。

図 D-1 生データおよびスムーズ化したデータのオーバーレイ

3. 全ポイント（ピークおよびバックグラウンド）を使ってデータ内の実際のノイズを測定。
これは、もとのシグナルからスムーズ化したシグナルを引き算したデータの各ポイント

で、推測したシグナルから根底にあるシグナルの推定値を引き算して得られます。これは

デルタノイズとして知られています。デルタノイズの領域は、ほぼ一定ですが、大きな

ピークは当てはまりません。というのも、ノイズはシグナルに依存するため、シグナルが

大きくなればノイズも大きくなるためです。図 D-2を参照してください。

図 D-2 各データポイントのデルタノイズ値のプロット
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4. 各データポイントで、予測ノイズに対する測定ノイズの割合を算出します。

これにより、すべてのデータポイントで、ステップ3で測定したノイズを、ノイズモデル
が予測する値（この場合、強度の平方根）で割ります。ノイズモデルが良好であれば、図

D-3に示すように特定の範囲に大部分は囲まれている一連の値を生成します。図 D-3は、次
の式のプロットも示しています。

注：これはデルタノイズの大きな変動を軽減し、一連の値が十分制約されることになり

ます。

図 D-3 ノイズモデル
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5. 割合値の標準偏差を算出します。これがRnであり、実際のデルタノイズとモデルから予測
したノイズの間の最も可能性の高い関係を推定した値になります。図 D-3では、Rnの値は
9.5となります。

図 D-4は、相対ノイズを使用してどのようにS/Nを算出できるか例を示しています。

図 D-4 生データ、根底にある推測シグナル、推測ベースラインのオーバーレイ

前述のようにノイズは以下のように求められます。

今回の例では以下のように当てはまります。

ピークの頂点をシグナルとして使用する場合、34（4900/145）のS/Nとなり、スムーズ化した
シグナルの高さを使用した場合、22（3150/145）のS/Nとなります。

S/Nをレポートする際、MQ4積分アルゴリズムはここで説明した方法を使用し、ピークの頂点
をシグナルとして使用しています。SignalFinderTM

積分アルゴリズムはピークに適合するモデル

なので、適合したプロファイルの高さを使用します。これは、小さなS/N値をレポートするこ
とになります。しかし、潜在的なノイズスパイクによって影響を受けることがほとんどない

ので、これはより精度の高い値なのです。SignalFinder積分アルゴリズムはベースライン予測
に洗練されたアプローチでもあり、これら2つの理由から2つのアルゴリズムによって報告さ
れるS/N値は同一ではありませんが、たいていの場合よく似たものになります。

まとめると、バックグラウンド領域の標準偏差としてノイズを推測する通常の方法と比較し

て、S/Nを算出する相対ノイズ法は次のような利点があります。

• バックグラウンド領域は手動で選択する必要がないため、主観性がはるかに少ない。

• クロマトグラムのピークのない領域が存在しない場合でも正確なS/Nが予測できる。
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• ベースラインからなるノイズは目的のピークの近くに推定される。これは報告されたS/N
値とかなり異なる場合があります。というのも、通常の方法に対して選択したバックグラ

ウンド領域は、ピーク近くのバックグラウンドよりもはるかに緩やかなためです。すでに

説明したように、Relative Noise法によって算出したS/N値は通常の方法よりも小さい値に
なる場合があります。しかし、ここで述べた方法はより正確で有用性の高い値となりま

す。図 D-4を参照してください。

Results TableでSignal / Noise列を表示させたい場合は、Modify the Columns Shown in the Results
Table 該当ページ 95を参照してください。

SignalFinder Integration Algorithmを使用すると
きのシグナル対ノイズの注意事項

SignalFinderTM
積分アルゴリズムはシグナルノイズを高精度に算出するため（そのため、予測CV

の精度がさらに高まる）、1シグマのシグナルノイズ法を使用する場合、研究室の実験的な
データに基づいて、シグナルノイズ値を最小の許容範囲に低下させる標準操作手順書（SOP）
を検討してください。
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一度に1つのペインのみ、有効になります。有効なペインにはオレンジ色の境界線があり、
ユーザーは、その中の任意の場所をクリックして、ペインを有効にすることができます。メ

ニューコマンドを使って、有効なペインを操作することができます。

このセクションで説明するツールバーのアイコンは、すべてのペイン種類に対してペイン固

有のツールバーに表示されます。各ペイン種類に固有の追加アイコンも利用可能です。

表 E-1 ツールバーアイコン

説明名称アイコン

New Results Tableウィザードを開きます。New Results Table

Results Tableを開きます。Open

開いているファイルをすべて保存します。Save

プロジェクトフォルダを選択します。Select Analyst Project

画面をロックします。Analyst
®
 MDソフトウェアがMixed

Modeで、画面ロック機能が有効になっている時にの
み、この機能は利用可能です。

Screen Lock

現在選択されている分析試料と対応する内部標準の両

方に関して、Results Tableにある行を示します。この
オプションでは、分析試料名をクリックするとそれに

対応する内部標準を表示することができます。これは

Ctrlを押しながら分析試料をクリックし、内部標準を
クリックする操作と同じです（この方法でも両方を選

択することができます）。

Show Internal Standard
with Analyte

指定されたテキストと一致するリスト内の項目を選択

します。

Find Component or Group

ペインの相対的な位置を変更します。 1つのペインの
アイコンをクリックして、第2のペインの上、下、左、
または右側部分にドラッグします。カーソルが解放さ

れた場所に応じて、最初のペインは、第2のペインに関
連して位置が変更されます。カーソルがドラッグされ

ると、第2のペインの1辺は、最初のペインが描画され
る場所を示すために赤で強調表示されます。

Arranging Panes
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表 E-1 ツールバーアイコン (続き)

説明名称アイコン

ペインを削除します。 Results Tableが削除された場
合、他の関連ペイン（Peak ReviewおよびCalibration）
も削除され、全体のウィンドウが閉じられます。

Delete Pane

ウィンドウ全体を埋めるためにペインを最大化します

（またはその逆）。ウィンドウにいくつかのペインが

あり、そのうち1つのペインを集中して見たい場合に便
利です。

ズームモードでは、各ペインのウィンドウの上部に別

のタブが表示されます。適切なタブをクリックしてペ

インを切り替えます。ズームモードからZoom Paneを
2度クリックすると、すべてのペインを表示する元の
ビューに戻ります。アイコンをクリックして2つのス
テータス間を切り替えます。

Toggles tab mode

ウィンドウ内の他のペインが利用可能なスペースを埋

めるように、ペインを隠します。

Hide Pane

非表示にしていたすべてのペインが表示されます。Show Hidden Panes

表 E-2 Peak Reviewツールバーアイコン

説明名称アイコン

クロマトグラムの前のセットが表示されます。これは、

上または左矢印キーを押したり、スクロールバーの上

矢印をクリックしたりする操作と同じです。

Display Previous Page

クロマトグラムの次のセットが表示されます。これは、

下または右矢印キーを押したり、スクロールバーの下

矢印をクリックしたりする操作と同じです。

Display Next Page

Peak Reviewペインで後方にスクロールします。この
機能は、現在表示されている最初のクロマトグラムと

は異なる最初のサンプルが表示されるまでスクロール

バーの上矢印をクリックする操作と同じです。

Display Previous Sample

次のサンプルまでスクロールします。Display Next Sample
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表 E-2 Peak Reviewツールバーアイコン (続き)

説明名称アイコン

スライドショーを開始します。初めて使用する場合は、

Slide Show Optionsダイアログが開きます。ピーク間
の遅延時間を秒単位で設定してください。ダイアログ

が再表示されないようにするには、Only show this
dialog again if the shift key is downチェックボック
スを選択します。Peak Reviewペインの任意の場所を
クリックすると、スライドショーが停止します。

Starts Slide Show Peak
Review mode

選択したピークを拡大します。Peak Magnifier

拡大したピークを元のサイズに戻します。Peak Demagnifier

クリックして、アクティブなクロマトグラムにピーク

が存在しないことを示します。実際には顕著なピーク

が存在しない場合でも、小さなノイズピークが解析さ

れて報告されてしまう場合があります。そのような動

作を上書きする場合は、このアイコンをクリックしま

す。Results Tableではピーク領域がN/Aと表示されま
す。

ピークをNot Foundとマークするとピーク検出パラメー
タが使用されなくなるため、ペインの左側でクロマト

グラムに対して使用できなくなります。自動モードに

戻すには、もう一度アイコンをクリックします。

Set Peak to 'Not Found'

クリックして、手動積分モードに移行します。ソフト

ウェアが手動積分モードの場合は、クロマトグラムの

プロットでドラッグして、積分する正確な領域を指定

します。積分は、カーソルを最初にクリックした（時

間、強度）のポイントから開始され、カーソルを離し

たポイントに向かって進行します。手動積分モードを

終了するには、もう一度アイコンをクリックします。

ピークを手動で積分するとピーク検出パラメータが使

用されなくなるため、ペインの左側でクロマトグラム

に対して使用できなくなります。自動モードに戻すに

は、もう一度アイコンをクリックします。

Enable Manual Integration
Mode

有効なクロマトグラムを使用してピークモデルを再計

算し、そのクロマトグラムに適用します（SignalFinderTM

積分アルゴリズムの場合のみ）。

Recalculate Peak Model
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表 E-3 キャリブレーションツールバーアイコン

説明Nameアイコン

キャリブレーションパラメータを変更するために使用

します。これには回帰（AreaまたはHeight）および、回
帰の種類と重み付けに使用される実際のパラメータを

含みます。回帰方程式該当ページ 132を参照してくだ
さい。

Edit Regression and
Weighting
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表 E-4 Statisticsツールバーアイコン

説明名称アイコン

Statistics Tableは並べ替えることができるため、（特
定の分析試料の）サンプルを実際の濃度またはサンプ

ル名でグループ化できます。サンプル名を基準として

グループ化している場合は、Remove Trailing Index
from Sample Nameオプションは、グループ化する場
合にサンプル名が正確に一致している必要があるかど

うか、またはダッシュ（-）に続く後続の数値インデッ
クスを除外するかどうかを制御します。例えば、この

オプションが選択されている場合はSample 1 - 001と
Sample 1 - 002という2つのサンプル名がグループ化され
ますが、選択されていない場合はグループ化されませ

ん。

Remove Trailing Index
from Sample Name

このリストの項目では、統計の計算で（特定の分析試

料について）サンプルをどのようにグループ化するの

かを指定します。以下の選択肢が用意されています。

• Group by Concentration for Standards：Standard
のサンプルを実際の濃度別にグループ化します。

• Group by Concentration for QCs：Quality Control
のサンプルを実際の濃度別にグループ化します。

• Group by Sample Name for Standards：Standard
の複製サンプルをSample Nameフィールドを基準
にしてグループ化します。すでに説明したように、

Remove Trailing Index from Sample Nameオプ
ションが使用されていない場合は、サンプル名が正

確に一致している必要があります。一致していない

場合、後続の数値（ダッシュの後の数値）の違いに

より、異なる名前として扱われる可能性がありま

す。

• Group by Sample Name for QCs：Quality Control
サンプルだけが使用される点を除き、前に説明した

オプションと同じです。

• Group by Sample Name for All Samples：すべて
のサンプルが使用される点を除き、前に説明したオ

プションと同じです。

Sample Grouping
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表 E-4 Statisticsツールバーアイコン (続き)

説明名称アイコン

このリストの項目では、統計の計算に使用する実際の

メトリックを指定します。以下の選択肢が用意されて

います。

• Calculated Concentration：Results Tableの
Calculated Concentrationフィールドが使用されま
す。

• Area：Results TableのAreaフィールドが使用され
ます。

• Height：Results TableのHeightフィールドが使用
されます。

• Calibration Y-Value：分析試料に対して指定されて
いる回帰パラメータが使用されます。対応する内部

標準を持たない分析試料の場合はAreaまたはHeight
のいずれかとなり、内部標準を使用する分析試料の

場合はArea RatioまたはHeight Ratioのいずれかに
なります。

Metric

表 E-5 Results Tableツールバーアイコン

説明ツールのヒントアイコン

Peak Reviewペインを表示することで、必要
に応じてこのピーク積分の質の確認と修正が

できます。

Displays the peak review

2つのサンプルリストを表示することで最大6
つのサンプルを選択でき、サンプル間のピー

クレスポンスを比較します。

Displays the side by side sample
review

キャリブレーションカーブを表示します（既

知濃度のStandardサンプルが使用された場合
のみ利用できます）。このペインを使用して

キャリブレーションを確認し、回帰の種類と

重み付けを調整することができます。

Displays the calibration curve
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表 E-5 Results Tableツールバーアイコン (続き)

説明ツールのヒントアイコン

現在選択されている列（複数の列を含む）の

メトリックプロットを表示します。これらの

プロットは外れ値の検出にとても役立ちま

す。ボタンの右側にあるメニューには、保存

されているプロット設定のリストが表示され

ます。

Creates a metric plot

Statisticsペインを表示します。この表には、
各濃度レベルに対する平均算出濃度、標準偏

差、CVなどが表示されます。

Displays the statistics pane

選択した列の値が昇順になるようにResults
Tableを並べ替えます。このアイコンは、ユー
ザーが列ヘッダーをクリックした場合のみ使

用できます。

小さい値から大きい値に選

択した列を並べ替えます。

選択した列の値が降順になるようにResults
Tableを並べ替えます。このアイコンは、ユー
ザーが列ヘッダーをクリックした場合のみ使

用できます。

大きい値から小さい値に選

択した列を並べ替えます。

表が並べ替えられている場合は、Results
Tableをデフォルトの並び順に戻します。

Removes any previous sorting

特定の種類のサンプルだけが表示されるよう

にResults Tableをフィルタリングします。こ
の機能が便利なのは、既知の濃度を持つ

Standardサンプルが存在し、すべてのサンプ
ルがUnknownsというわけではない場合のみ
です。

Shows only the selected sample
type(s)
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表 E-5 Results Tableツールバーアイコン (続き)

説明ツールのヒントアイコン

Results Tableの選択した行を表示しない。非
表示にする行を選択して、アイコンをクリッ

クします。

Peak ReviewペインはResults Tableに同期す
るため、確認する必要のないピークの行を非

表示にすることで、レビュープロセスを迅速

に行うことができます。例えば、Quality列
にある表を並べ替え、ある値（例えば0.8）よ
りも優れた質を示すすべての行を非表示にで

きます。この表は、Region Height列および
非表示にした低値を示すすべての行（ピーク

が明らかに存在しない行を非表示にするた

め）を並べ替えることができます。これによ

り、質は低くても実際に存在するピークだけ

を表示することになります。ユーザーは、す

べての潜在的なピークを確認するために費や

す時間よりも少ない時間で、Peak Reviewペ
インからこれらを表示している行の確認に移

ることができます。

Hide selected row(s)

すべての行を表示します。表示された行は

Sample Type FilterおよびComponents &
Groups List選択によってさらに制約されてい
る場合があります。

Show previously hidden row(s)

外れ値を含む行を表示します。Show only outliers

Results Tableの次の外れ値に進みます。Go to next outlier

Results Tableを保存してからロックします。
ファイルのロックを解除しない限り、Results
Tableに対する変更は保存されません。

Lock and Save

Results Tableをレビューしてから保存しま
す。Results Tableが読み取り専用の場合、こ
のアイコンは使用できません。

Review and Save
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注：MultiQuantTM MDソフトウェアを削除した場合、MultiQuantTM MDソフトウェア内のAnalyst
®

MDソフトウェアのセキュリティ項目は残ります。セキュリティ権限は、Security
ConfigurationダイアログのRolesタブにあります。

説明事前規定アクセス

ユーザーはResults Tableを作成できます。Create session file

ユーザーは定量化メソッドを作成できます。Create quantitation method

Analyst Dataフォルダ内のQuantitation Methodsフォルダに
ある定量化メソッドを修正できます。

Modify quantitation method files

ロック解除されたResults Tablesのエクスポートとレポートの
作成が可能です。

Allow Export and Create Report
of unlocked Results Table

ユーザーは既存のResults Tablesを更新できますが、既存の
Results Table名を使って新しいResults Tableを作成すること
はできません。例えば、RT1と呼ばれるResults Tableを作成し
た場合、ユーザーはこれを更新することはできますが、RT1の
名前を使って新しいResults Tableを作成することはできませ
ん。ユーザーは既存のResults Tableの名前で無題のResults
Tableに名前を付けることはできません。

Replace existing Results Table
when saved

Integration Defaultダイアログで、アルゴリズムを変更するこ
とができます。Edit > Project Integration Defaultsをクリック
します。

Change default quantitation
method integration algorithm

Integration Defaultダイアログで、アルゴリズムのデフォルト
パラメータを変更することができます。Edit > Project
Integration Defaults

Change default quantitation
method integration parameters

EditメニューでProject Modified Peak Warningオプションが
可能になるフラグを有効または無効にできます。

Allow Enable Project Modified
Peak Warning

有効であれば、テキストファイルにあるデータは、エクスポー

トの間は暗号化されます。パスワードを設定して、暗号化を有

効にします。

Allow Project Secure Export
Settings

ユーザーはサンプルを追加することが可能です。Process > Add
Samplesをクリックします。

Add samples to Results Table
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説明事前規定アクセス

ユーザーが選択したサンプルを削除できます。Process >
Remove Selected Samplesをクリックします。

Remove samples from Results
Table

次のオプションを1つ使って、外部キャリブレーションをエク
スポート、インポートまたは削除できます。

• Process > Export Calibrationをクリックします。

• Process > Import External Calibrationをクリックします。

• Process > Remove External Calibrationをクリックします。

Export, import, or remove
External Calibration

プロジェクトの監査マップおよび監査マップ定義を修正できま

す。Audit Trail > Audit Map Managerをクリックします。
Change Audit Map settings

Results Tableでサンプル名の変更ができます。Modify Sample Name

Results Tableでサンプルタイプ（Standard、QC、Unknown）
を変更できます。

Modify Sample Type

Results TableでサンプルIDを変更できます。Modify Sample ID

Results TableでStandardおよびQCの実際の濃度を変更できま
す。

Modify Actual Concentration

Results Tableで希釈係数を変更できます。Modify Dilution Factor

コメントフィールドを修正できます。

• Component Comment

• IS Comment

• IS Peak Comment

• Peak Comment

• Sample Comments

Modify Comment Fields

Peak Reviewペインで手動積分モードにすることが可能です。
この権限が有効である場合、Modify Results Table integration
parameters for a single chromatogramの権限も有効になり
ます。Modify Results Table integration parametersの権限が
有効な場合、Allow manual integrationコマンドは無効です。

Allow manual integration

Set peak to not found機能を使うことが可能です。このアク
ションを実行するには、Peak Reviewペインを右クリックしま
す。

Allow set to Peak Not Found

Results Tables、Statistics Tables、およびキャリブレーション
カーブのピークを含めるまたは除外できます。

Include or exclude a peak from
the Results Table
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説明事前規定アクセス

Modify Results Table Method機能、およびNew Quantitation
Method wizardを使用した場合、キャリブレーションカーブ
ペインで回帰設定を変更できます。

Modify regression settings for fit
and weight

単一のクロマトグラムを変更できます。Modify Results Table integration
parameters for a single
chromatogram

単一のクロマトグラムの修正をコンポーネントに適用できま

す。

更新して単一の変更をコンポーネントに適用したい場合、ユー

ザーはこの権限があるため、単一のクロマトグラムに対する
Modify Results Table integration parameters for a single
chromatogramの権限が有効になります。

Modify quantitation method for
the Results Table component

Results Table（Metric Plotボタンが有効）でメトリックプロッ
トを作成または使用でき、メトリックプロットをエクスポート

することが可能です。File > Exportをクリックします。

Create, use, or export Metric
Plots in Results Tables

Peak Review Title Format in Peak Reviewを変更することが
可能です。このアクションを実行するには、Peak Reviewペイ
ンを右クリックします。

Set Peak Review Title Format

カスタム列の追加、名前の変更、または修正が可能です。この

権限がない場合でも、自動的にカスタム列を作成するクエリを

実行することができます。

この権限が無効の場合、Remove custom column権限も無効
です。Add, Rename, or Modify custom column権限が有効の
場合、Remove custom columnを無効にできます。

Add, Rename, or Modify custom
column

Results Tableでカスタム列を削除できます。Remove custom column

Results Table内のResults Table列の設定を変更できます。Modify Results Table column
settings

列の設定をプロジェクトに適用できます。Save Column Settings as Project
Default

Results Tableをロックして保存できます。Lock and save Results Table

Results Tableを解除して保存できます。Unlock and save Results Table

Results Tableをレビューして保存できます。Review and save Results Table

Report templatesを編集できます。Edit Report Template

保存してロックしたResults TableをLIMSに転送できます。イベ
ントは監査証跡に記録されます。

Transfer to LIMS
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Security Settings
表 F-1はユーザーが担う推奨されるセキュリティ設定を含みます。

表 F-1 ユーザーの役割によるセキュリティ設定

レビューアAnalyst監督者管理者セキュリティ設置

アクセスなしアクセスアクセスアクセスCreate session file

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスCreate quantitation
methods

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify quantitation
method files

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスAllow Export and
Create Report of
unlocked Results Table

アクセスアクセスなしアクセスアクセスReplace existing
Results Table when
saved

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスChange default
quantitation method
integration algorithm

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスChange default
quantitation method
integration parameters

アクセスなしアクセスなしアクセスなしアクセスAllow Enable Project
Modified Peak Warning

アクセスなしアクセスなしアクセスなしアクセスAllow Project Secure
Export Settings

アクセスなしアクセスアクセスアクセスAdd samples to Results
Table

アクセスなしアクセスアクセスアクセスRemove samples from
Results Table

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify Sample Name

アクセスなしアクセスアクセスアクセスModify Sample Type

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify Sample ID

アクセスなしアクセスアクセスアクセスModify Actual
Concentration
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表 F-1 ユーザーの役割によるセキュリティ設定 (続き)

レビューアAnalyst監督者管理者セキュリティ設置

アクセスなしアクセスアクセスアクセスModify Dilution Factor

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify Comment Fields

アクセスなしアクセスアクセスアクセスAllow manual
integration

アクセスなしアクセスアクセスアクセスAllow set to Peak Not
Found

アクセスなしアクセスアクセスアクセスInclude or exclude a
peak from the Results
Table

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify regression
settings for fit and
weight

アクセスなしアクセスアクセスアクセスModify Results Table
integration parameters
for a single
chromatogram

アクセスなしアクセスアクセスアクセスModify quantitation
method for the Results
Table component

アクセスアクセスアクセスアクセスCreate, use, or export
Metric Plots in Results
Tables

アクセスなしアクセスなしアクセスなしアクセスSet Peak Review Title
Format

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスAdd, Rename, or
Modify custom column

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスRemove custom
column

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify Results Table
column settings

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスSave Column Settings
as Project Default

アクセスアクセスアクセスアクセスLock and save Results
Table

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスUnlock and save
Results Table
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表 F-1 ユーザーの役割によるセキュリティ設定 (続き)

レビューアAnalyst監督者管理者セキュリティ設置

アクセスアクセスなしアクセスアクセスReview and save
Results Table

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスModify Report
Template

アクセスアクセスなしアクセスアクセスTransfer to LIMS
(Controls Initiate
Transfer to Watson
LIMS as well)

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスExport, import, or
remove External
Calibration

アクセスなしアクセスなしアクセスアクセスChange Audit Map
Setting
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日付変更の理由改訂

2013年9月文書の初版A

2015年1月ファイルメニューのセクションを更新。監査証跡メニューのセク

ションを更新。結果表列の表を更新。Reportsのセクションを更
新。

B

2017年6月表紙のAB SCIEXロゴをSCIEX Diagnosticsに変更。著作権ページを更
新し、必要であればAB SciexをSCIEXに変更。Windows 10をソフト
ウェア章の初めに加える。連絡先セクションを更新。トピックタ

イトルの監査マップマネージャを監査マップについてに変更。内

部標準サブメニューセクションのSet Last Component of Group as IS
メニューオプションの説明を更新。保持時間更新ダイアログのセ

クションで「全領域パーセントパラメータ」を「保持時間」に置

き換え。SignalFinder積分アルゴリズムパラメータセクションの予
測RTの説明を更新。Windows 10をCreate Reportsの項に追加。Report
Templateのタグセクションのコンテンツを更新。Figure 7-3のスク
リーンショットを変更。新たなテンプレートがコンテンツに適用

されたことで、コンテンツ編集において一部変更が必要となっ

た。Windows XPに関するすべての参考資料を削除。

C
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