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【手続補正書】
【提出日】平成28年3月18日(2016.3.18)
【手続補正１】
【補正対象書類名】特許請求の範囲
【補正対象項目名】全文
【補正方法】変更
【補正の内容】
【特許請求の範囲】
【請求項１】
　試料中の物質の同定のための方法であって、
　ａ）少なくとも１つのＮＭＲ活性原子核を有する少なくとも１つの物質を含有する試料
のＮＭＲスペクトルを得る工程と、
　ｂ）前記ＮＭＲスペクトルを別個のスペクトル値に変換する工程であって、各スペクト
ル値が、前記ＮＭＲスペクトルの個々のラインまたは前記ＮＭＲスペクトルの個々のスペ
クトル部分の高さおよび／もしくは面積を規定する積分値と、前記ＮＭＲスペクトルにお
ける検討されるラインまたは検討されるスペクトル部分の位置を規定する位置値とを有す
る工程と、
　ｃ）多数の積分比値を、いずれの場合も前記ＮＭＲスペクトルの２つの積分値から求め
る工程であって、各積分比値が、基礎をなすスペクトル値の高さおよび／もしくは面積の
比を規定する工程と、
　ｄ）多数の距離値を、いずれの場合も前記ＮＭＲスペクトルの２つの位置値から求める
工程であって、各距離値が、前記基礎をなすスペクトル値間のスペクトル距離を規定する
工程と、
　ｅ）前記ＮＭＲスペクトルの前記積分比値と、少なくとも１つの基準物質のＮＭＲ基準
スペクトルの対応する積分比値とを比較する工程と、
　ｆ）第１の適切なサブセットを前記ＮＭＲスペクトルの前記積分比値から選択する工程
であって、前記第１のサブセットが、それぞれの場合において設定可能である第１の許容
限界内の前記ＮＭＲ基準スペクトルの積分比値に対応する積分比値を含む工程と、
　ｇ）前記ＮＭＲスペクトルの前記距離値と、前記ＮＭＲ基準スペクトルの対応する距離
値とを比較する工程と、
　ｈ）第２の適切なサブセットを前記ＮＭＲスペクトルの前記距離値から選択する工程で
あって、前記第２のサブセットが、それぞれの場合において設定可能である第２の許容限
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界内の前記ＮＭＲ基準スペクトルの距離値に対応する距離値を含む工程と、
　ｉ）第１のサブセットと第２のサブセットを比較し、同じスペクトル値から形成した、
両方のサブセットからのそれら積分比値および距離値を第３の適切なサブセットとして選
択する工程と、
　ｊ）前記第３のサブセットの前記各値の質判定基準を用いて、前記試料中に含まれる前
記物質が、前記基準物質として同定されるか否かを決定する工程であって、前記判定基準
が、これらの各値と、前記ＮＭＲ基準スペクトルの前記積分比値および／または前記距離
値とを比較することにより決定される工程と
を含む方法。
【請求項２】
　請求項１に記載の方法において、前記ＮＭＲ基準スペクトルが、１つだけの基準物質の
ＮＭＲスペクトルであることを特徴とする方法。
【請求項３】
　請求項１または２に記載の方法において、前記質判定基準が、前記ＮＭＲ基準スペクト
ルの前記積分比値と前記ＮＭＲスペクトルの前記積分比値とのずれ、および／または前記
ＮＭＲ基準スペクトルの前記距離値と前記ＮＭＲスペクトルの前記距離値とのずれの尺度
を含むことを特徴とする方法。
【請求項４】
　請求項１～３のいずれか一項に記載の方法において、前記質判定基準が、前記ＮＭＲ基
準スペクトルの積分比値または距離値の数と比較した、前記第３のサブセットの値の数の
尺度を含むことを特徴とする方法。
【請求項５】
　請求項１～４のいずれか一項に記載の方法において、前記工程ｅ）～ｊ）が、前記試料
中に含まれる前記物質が基準物質として同定されるまで、または、ＮＭＲ基準スペクトル
がもうそれ以上存在しなくなるまで他の基準物質のさらなるＮＭＲ基準スペクトルを用い
て繰り返されることを特徴とする方法。
【請求項６】
　請求項１～５のいずれか一項に記載の方法において、前記距離値が、前記位置値の直接
の差として、前記位置値の標準化された差としてまたは前記位置値の商として計算される
ことを特徴とする方法。
【請求項７】
　請求項１～６のいずれか一項に記載の方法において、前記試料中に含まれる前記物質が
、量的に同定されることを特徴とする方法。
【請求項８】
　請求項１～７のいずれか一項に記載の方法において、前記方法が、デカップリングした
ＮＭＲスペクトルを用いて行われ、前記物質が明白に同定されていない場合には、同じ試
料のデカップリングしないＮＭＲスペクトルを用いることにより再度行われることを特徴
とする方法。
【請求項９】
　コンピュータで実行されたとき、請求項１～８のいずれか一項に記載の方法を行うよう
コーディングされたプログラムを含むソフトウェアを有するソフトウェア製品。
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