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【手続補正書】
【提出日】平成24年1月19日(2012.1.19)
【手続補正１】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００３６
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００３６】
【図１Ａ】本書に記述された主題の実施形態に従う、複合混合物の化学成分の組成を決定
するための例示的なシステムを示すブロック図である。
【図１Ｂ】本書に記述された主題の実施形態に従う、例示的なシステムによって収集され
た解析結果を示す図である。
【図１Ｃ】本書に記述された主題の実施形態に従う、例示的なスキャンデータを示す図で
ある。
【図２Ａ】本書に記述された主題の実施形態に従う、クロマトグラフィー及び質量解析結
果情報を格納するための例示的なデータ構成を示す図である。
【図２Ｂ】本書に記述された主題の実施形態に従う、クロマトグラフィー及び質量解析結
果情報を格納するための例示的なデータ構成を示す図である。
【図２Ｃ】本書に記述された主題の実施形態に従う、クロマトグラフィー及び質量解析結
果情報を格納するための例示的なデータ構成を示す図である。
【図２Ｄ】本書に記述された主題の実施形態に従う、クロマトグラフィー及び質量解析結
果情報を格納するための例示的なデータ構成を示す図である。
【図２Ｅ】本書に記述された主題の実施形態に従う、化学物質の情報を格納するための例
示的なデータ構成を示す図である。
【図２Ｆ】本書に記述された主題の実施形態に従う、化学物質の情報を格納するための例
示的なデータ構成を示す図である。
【図３】本書に記述された主題の実施形態に従う、複合混合物の化学成分の組成を決定す
るための例示的なプロセスを示すフローチャートである。
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【図４Ａ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
のスクリーンショットを示す図である。
【図４Ｂ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｃ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｄ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｅ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｆ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｇ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｈ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｊ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｋ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｌ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｍ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｎ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｐ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｑ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｒ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｓ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｔ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｕ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｖ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図４Ｗ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図５Ａ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図５Ｂ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図５Ｃ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【図５Ｄ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
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【図５Ｅ】本書に記述された主題の実施形態に従う、システムのユーザに表示される情報
を示す図である。
【手続補正２】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００７７
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００７７】
　図4A-4H,4J-4N,4P-4W,及び5A-5Eは、本書に記述された主題の実施形態に従う、UI128を
介してユーザに表示される情報である。図4A-4H,4J-4N,4P-4W,及び5A-5Eに示された実施
形態において、分離技術はいくつかのクロマトグラフィーの形式であると仮定され、分離
情報は保持時間及び/又は保持指数を含む。これは、例示的な実施例として意図され、本
書に記述された主題の限定ではない。
【手続補正３】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００７８
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００７８】
　図4Aは、UI128を介してユーザへ表示される、化学ライブラリ126内のライブラリ入力に
ついての情報を示す。図4Aは、"既存物質リスト（Chemical Inventory）"というタイトル
のウィンドウ400を示し、左上に検索ウィンドウ402を含み、左下にあるライブラリブラウ
ザウィンドウ404を含み、さらにウィンドウ400の右側にあるライブラリウィンドウ406を
含む。
　図4Bは、検索ウィンドウ402の詳細を示すスクリーンショットである。ユーザは様々な
情報のライブラリを検索するため、検索ウィンドウ402を使用することができる。図4Cは
、ライブラリブラウザ（library browser）ウィンドウ404の詳細を示すスクリーンショッ
トである。ユーザは、様々なデータベース又は情報のライブラリを閲覧するため、ライブ
ラリブラウザウィンドウ404を使用することができる。図4Cに示される実施形態では、ラ
イブラリブラウザウィンドウ404は、この例では"LIMS"と称されて階層ツリー構造に配置
された化学ライブラリ126を示す。化学ライブラリ126の構造は、サブフォルダ（サブディ
レクトリ）及びエンティティ（ファイル）を含むフォルダ（ディレクトリ）の階層として
ライブラリブラウザウィンドウ404内に表示されるが、実際のライブラリの構造はファイ
ル/ディレクトリ実装に限定されず、ファイル、ディレクトリ、データベース、揮発性又
は非揮発性メモリに格納されるデータ、ディスク若しくはメモリ記憶装置、コンパクトデ
ィスク、又はデータの記憶及び/又は編成（organization）のための他の手段、を任意の
組み合わせとして実装されてもよい。図4Cに示される実施形態では、化学ライブラリ（LI
MS）126は、個々の化学物質（化学物質）408についての情報のライブラリ、公共のデータ
ベース又はそこから（公共DB）選ばれたデータ410へのリンク、及び信頼ある化学物質の
ライブラリ（ライブラリ）412、及び認識されたがまだ同定されていない化学物質の情報
、を含む。
【手続補正４】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８０
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８０】
　図4Cに示される実施形態では、ライブラリ412は、それぞれが分析の種類又は機器の組
み合わせを表す複数のサブライブラリ414、416、及び418に分類される。例えば、サブラ
イブラリ414は、ガスクロマトグラフを使用して分離された化学物質の信頼ある結果を含
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むのに対し、サブライブラリ416は、超高圧液体クロマトグラフィーを使用して分離され
た化学物質の信頼ある結果を含んでよい。サブライブラリ418は、収集されたがまだ認証
されていないようなクロマトグラフィー及び質量分析情報を含んでよい。各サブライブラ
リは、既知及び未知の化学物質420に関する情報を含んでよい。図4Cにおいて、以下単に"
カテキン"と称される、既知の化学物質（+）-カテキンが選択されている。
【手続補正５】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８１
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８１】
　図4Aに示される実施形態を再び参照すると、ライブラリウィンドウ406は選択された化
学物質カテキンの情報を表示する。化学物質420に関し、表形式426とグラフ形式428の両
方で、化学物質の同定についての情報422、化学物質のクロマトグラフィー情報424、及び
化学物質の質量分析情報のような、広義のカテゴリに視覚的に分類されるいくつかの種類
の情報が存在するであろう。
【手続補正６】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８２
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８２】
　図4Dは、ライブラリウィンドウ406の一部の詳細を示すスクリーンショットである。化
学同定情報422内で、化学物質の同定は、その化合物名、ライブラリID、及び化合物IDを
含むことができる。一実施形態では、ライブラリID及び化合物IDが化学ライブラリ126内
の化学物質を明確に同定するために使用されるのに対し、化合物名は読みやすくするため
に使用される非公式又は一般名である。化合物名及び化学名フィールドの組は、潜在的に
複数の非公式名の中から選択するために使用される。化学レポート名及びライブラリレポ
ート名フィールドは、生成された化学レポート及びライブラリレポートにエンティティが
参照される時に、ユーザがどのような名前が使用されるかをそれぞれ選択することを許容
する。
【手続補正７】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８３
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８３】
　化学物質のクロマトグラフィー情報424は、その保持時間（RT）及び保持指数（RI）を
含んでよく、さらに同定プロセス中に使用されるRTウィンドウ及びRIウィンドウを含んで
よい。例えば、カテキンは、2の保持時間ウィンドウを有する2.42の保持時間（RT）を持
ち、25の保持指数ウィンドウを有する2493の保持指数（RI）を持つ。図4Dに示される実施
形態では、ライブラリ入力の情報源は、グループ名及び源（origin）フィールドで示され
る。グループ名は、データを生成する特定の分析実行を識別する。分析実行は、分析され
る物質のサンプルをクロマトグラフの入力ポートに注入する行為に関し、本書では"注入"
と称される。源は、入力を生成するために使用されるソフトウェアの種類に言及し、例え
ば実際の分析実行から由来するデータを示す。信頼（confidence）フィールドは、化学物
質が実際にどのようにそれが同定されているかの相対的な信頼度を示す。例えば、信頼値
100は、システムによって記録され、ライブラリ入力に格納された結果が、化学物質カテ
キンを表す信頼性が高いことを示す。信頼値は0に設定されてもよく、この場合、照合過
程、すなわち分析された物質が化学ライブラリ126内の潜在的な候補と照合される過程の
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間、化学ライブラリ126内の入力が考慮されない。
【手続補正８】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８５
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８５】
　図4Eは、質量分析情報426の詳細を示すスクリーンショットである。質量分析情報426は
、視覚的にいくつかのタブに整理されてもよい。図4Eに示される実施形態では、"質量"タ
ブは、１又はそれ以上の注入の間に収集された質量分析情報を含む質量情報テーブルを表
示する。"公共DB"タブは、様々な情報を含むであろう公共データベースから収集され又は
得られる情報を表示する。例えば、公共DBタブは、公共MSデータベースから収集され若し
くは得られる質量分析情報、又はその他の公共データベースからの他の種類の情報を含ん
でよい。質量情報テーブルは、１次スキャンで観測された質量のリストを含んでよく、さ
らに１次イオンの質量だけでなく、付加物（m+H、m+Na,2m+H）、同位体を含む分子（例え
ば、C-13、Cl-35、Cl-37）、及び予想され又は一般に生じるインソース・フラグメントな
どの変異体（variant）の質量を含んでよい。図4Eに示される実施形態では、質量情報テ
ーブルは、１行ごとに１つの変異体で、カテキンの複数の変異体の情報を含む。図4Eに表
示される情報は１次MSデータであるが、行の左端にあるプラス記号("+")は、２次MSデー
タも利用可能であることを示す。２次MSデータの表示は、図4G及び4Hを参照し、以下に記
述されている。
【手続補正９】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８８
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８８】
　図4Fは、グラフ形式428の質量分析情報の詳細を示すスクリーンショットである。図4F
において、Y軸上のイオンの相対強度と、X軸上の質量とが、426に表示される表形式のデ
ータから得られる。
【手続補正１０】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００８９
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００８９】
　図4G及び図4Hは、UI128を介してユーザへ表示される、化学ライブラリ126内のライブラ
リ入力に関する詳細情報を示すスクリーンショットである。図4G及び図4Hでは、質量291.
1を持つイオンの１次MSデータは、そのイオンの２次MSデータを表示するよう拡張されて
いる。図4Gに示される実施形態では、１次MSデータが拡張されていることを示すため、行
の左端にあるプラス記号がマイナス記号("-")に変更されている。図4Gでは１つのレベル
の２次MSデータのみが示されているものの、より高次のMSデータも同様に利用され、表示
されてもよい。図4Hに示される質量情報グラフ428は今度は、１つの変異体が質量123.1を
有し、他が質量139.1を有する高質量比の２つの変異体が、グラフ内の２つの最も高いピ
ークとして見られる２次MSデータを示す。
【手続補正１１】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９０
【補正方法】変更
【補正の内容】
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【００９０】
　図4Aは、ライブラリ412内の入力に格納される情報を表示する。図4Jは、化学物質408内
の入力に格納される情報を表示する。図4Jにおいて、検索ウィンドウ402及びライブラリ
ブラウザ（library browser）ウィンドウ404は、図4Aに記述されたものと同一であり、こ
こでは記載を繰り返さない。
【手続補正１２】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９１
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９１】
　図4Jは、化学ライブラリ126の分子に関連する構造情報と物理的性質とを表示するスク
リーンショットである。一実施形態では、化学物質408の入力は、その化学ID、化学名、
国際純正応用化学連合（IUPAC）名、分類、物理的情報と物理的性質、及び分子式などの
化学物質の詳細のような、図4Kにさらに詳細に示される一般的情報430を含んでよい。化
学物質408は、化学物質と、ライブラリ412内の情報及び公共DB410とを相互参照するため
の図4Lにさらに詳細に示されるリンク432を含んでよい。化学物質408の入力は、図4Mにさ
らに詳細に示される化学物質の類義語434を含むことができ、さらに図4Nにさらに詳細に
示される分子の分子図（molecular diagram）などの構造情報436を含むことができる。ユ
ーザは又、図4Pにさらに詳細に示されるように、そこから物質が得られる物理的資源（ph
ysical stock）のリスト、注釈、検索用語として使用できるキーワード、及び添付ファイ
ルとして含まれる他の種類の情報などの他の詳細438を提示されてもよい。
【手続補正１３】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９２
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９２】
　図4Aから4Pは、化学ライブラリ126に格納され、ユーザによって表示及び閲覧される情
報の種類を示す。図4Qから4W、及び図5から図5Eは、手動による照合ステップの間、又は
自動照合アルゴリズムの結果を検討するため、分析を経てサンプルについて記録されたデ
ータを化学ライブラリ126エンティティと比較するためにユーザがどのようにシステムを
使用するかを示す。
【手続補正１４】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９３
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９３】
　図4Qは、本書に記述される主題の実施形態に従い、GUI128を介してユーザに表示される
情報を示す。図4Qにおいて、ユーザは１又はそれ以上の注入から収集される結果データを
提示される。一実施形態では、図4Rにさらに詳細に示される結果ウィンドウ440は、サン
プル名を表示、データが得られた日付（例えば、注入が行われた日付）、注入に関する情
報を含むファイル名、クライアントID、及び特定の注入に関するその他の情報を示す、実
行された注入のスクロールリストを提供する。図4Qを参照すると、グラフウィンドウ444
は詳細ウィンドウ442及びグラフウィンドウ444を含んでよい。図4Rに示される実施形態の
結果ウィンドウ440を参照すると、リストに表示される一番上の行が選択され、注入に関
するデータが詳細ウィンドウ442に表形式で表示され、さらに図4Qの下3/4を占めるグラフ
ウィンドウ444にグラフィック形式で表示される。ユーザが結果ウィンドウ440の注入リス
ト内をスクロールすると、詳細ウィンドウ442及びグラフウィンドウ444内に表示されるデ
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ータがそれに応じて変更され、結果ウィンドウ440内で現在選択された注入に関連するデ
ータを表示する。
【手続補正１５】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９４
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９４】
　図4Sは、詳細ウィンドウ442の詳細を示すスクリーンショットである。一実施形態では
、詳細ウィンドウ442は、注入に関連するデータを整理し、かつ関連するデータをユーザ
に理解できる形式、又はユーザが理解し、受け入れ、及びデータを使用する能力を向上さ
せる形式でユーザに表示するため、一連のタブを含んでもよい。図4Sに示される実施形態
では、詳細ウィンドウ442は現在"ヒット"タブを表示し、それは、本書で"注入データ"と
称される、その注入について収集されたクロマトグラフィー及び質量分析データに最も一
致するよう照合アルゴリズムが決定した化学物質のリストをユーザに提供する。つまり、
ヒットタブは、解析されたサンプル内の成分の同定について、システムの最も妥当な推測
を表示する。一実施形態では、あり得る成分のこのリストは表形式で表示され、そのクロ
マトグラフィー及び質量分析データと共に化学物質の名前を一覧表にする。
【手続補正１６】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９５
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９５】
　一実施形態では、結果ウィンドウ440にリストされた注入の１つの選択に応じて、シス
テム100はグラフウィンドウ444の注入データを表示してもよい。一実施形態では、グラフ
ウィンドウ444は、注入データの全部又は一部を表示してもよい。例えば、グラフウィン
ドウ444は注入データの一部のみを表示してもよく、それに基づいて照合アルゴリズムは
詳細ウィンドウ442内に選択された成分の同一性を決定する。図4Qに示される実施形態で
は、グラフウィンドウ444は３つの別個のグラフを含む。
【手続補正１７】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９６
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９６】
　上部グラフ446は、X軸である保持時間又は保持指数と、Y軸である強度とを有し、結果
ウィンドウ440で選択された注入についてのクロマトグラフィーデータのグラフを表示す
る。図4Tは、上部グラフ446の詳細を示すスクリーンショットである。図4Tを参照すると
、上部グラフ446は、成分の形でクロマトグラフィーデータを表示する。成分は、同様の
クロマトグラフ特性を持つクロマトグラフピークの収集を表す棒である。例えば、成分は
、共に溶出する１又はそれ以上の無関係な物質を含んでもよい。上部グラフ446は、特定
の保持時間で溶出する成分に含まれている質量に関するどの情報も表示しない。
　再び図4Rを参照すると、一実施形態では、図4Uに詳細に示すように、ユーザは表形式44
8で情報を表示しようとする。表形式で同じ情報を提供することは、ユーザにさらに詳細
にピーク情報を見ることを許容し、さらにユーザに、そうでなければグラフ形式では小さ
くて区別できないピークを検出することを許容するであろう。上部グラフ446は、固定幅
の理想的な列としてピークを表すが、生のクロマトグラフィーデータは高さ、ベースの幅
、及び面積を含む形状のピークであってよい。これらの詳細は、データの表形式448に含
まれてよい。図4Tを参照すると、上部グラフ446のタイトルは、RT=0.6777の成分が選択さ
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れていることを示す。これは又、表形式448に反映され、そこではRT=0.68での情報が選択
されている。
【手続補正１８】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９７
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９７】
　図4Qに示される実施形態では、中央グラフ450は、特定の成分又は保持時間ウィンドウ
についての１次MSデータを示し、下部グラフ452は、化学ライブラリ126内の入力の１次MS
データを示してもよい。図4Vは、グラフウィンドウ444の一部の詳細を示すスクリーンシ
ョットである。図4Vにおいて、中央グラフ450上部に表示されるタイトルは、中央グラフ4
50が５番目の成分の質量分析データであることを示す。中央グラフ450は、X軸上の質量及
びY軸上の相対強度と共に、この５番目の成分の１次MSデータを示す。上部グラフ446に示
すクロマトグラフィーデータを介し、ユーザが成分から成分へスクロールすると、現在上
部グラフ446で選択された成分の１次MSデータを表示するよう、中央グラフ450の内容が変
更される。これは、今度は'ヒット'を表示する442、及び照合ライブラリ情報を表示する4
52をもたらす。
【手続補正１９】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９８
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９８】
　中央グラフ450に表示される１次MSデータと同様、下部グラフ452は、X軸上の質量及びY
軸上の相対強度を有するグラフを表示する。この例では、自動的に又はユーザにより、詳
細ウィンドウ442にリストされる"ヒット"の１つが選択され、この場合、化学物質はカル
ニチンである。下部グラフ452では、下部グラフ452の上部に表示されたタイトルによって
見ることができるように、化学物質カルニチンのMSデータが表示される。カルニチンは、
RT=0.6777で溶出する物質の最有力候補として照合アルゴリズムによって選択されてもよ
く、又はユーザが手動でカルニチンを選択してもよい。このようにしてユーザは、照合結
果の精度を確認し、又は注入から化学ライブラリ126内のエンティティに関する１次MSデ
ータまでの１次MSデータの手動による照合を実行するため、中央グラフ450で注入中に収
集されたデータを、下部グラフ452のライブラリ入力からの１次データと比較してもよい
。
【手続補正２０】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９９
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９９】
　図4Qに示される実施形態では、上部グラフ446についてのみ表形式でのデータを示すが
、一実施形態では、中央グラフ450及び下部グラフ452を含む任意のグラフについて、デー
タが表形式で表示されてもよい。さらに、グラフウィンドウ444は、あらゆる数のグラフ
を含んでよく、図4Qに示すような３つのグラフに限定されない。
【手続補正２１】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１００
【補正方法】変更
【補正の内容】
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【０１００】
　一実施形態では、２次MSデータが利用可能であることをユーザに示すよう、中央グラフ
450に表示される１次MSデータ内のピークデータが色分けされてもよい。中央グラフ450に
表示される１次MSデータ内のピークをクリックすることや、表形式で表示されたデータか
ら入力を選択すること等により、ユーザはピークを選択してもよい。それに応じて、シス
テム100は、１次MSデータ内で選択されたピークに関する２次MSデータを表示してもよい
。図4Dに示される実施形態では、成分＃5の１次MSデータは、様々な質量の物質を表すい
くつかのピークを含み、この成分は0.6777の保持時間を有する縦棒によって表される。こ
の例では、ピークは、その２次MSデータに関連する162.2の質量を持つイオンの存在を示
す。このようにしてユーザは、このピークを"掘り下げ（drill down）"、２次MSデータを
表示する。この例は、図4Wに示される。
【手続補正２２】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０１
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０１】
　一実施形態では、１次MSピークの選択は、システム100に対し、そのピークについて既
に収集されている２次MSデータを表示するトリガーとなる。例えば、化学ライブラリ126
から情報を見ることをユーザが希望するピークを同定するため、ユーザはUI128を使用し
てもよい。図4Wに示される実施形態では、中央グラフ450の上部のタイトルに見られるよ
うに、中央グラフ450は保持時間0.7046で162.2の質量を持つイオンに関する２次MSデータ
を表示する。下部グラフ452は、対応するイオン、すなわち化学ライブラリ126から選択さ
れる162.2の質量を有するエンティティに関する２次MSデータを表示する。
【手続補正２３】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０３
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０３】
　図4Vと4WではMSデータの２つのレベルのみが表示されているものの、同じコンセプトは
、ユーザが高次のMSデータを生成及び/又はアクセスすることを許容するよう拡張されて
もよく、これは１次及び２次のMSデータに限定されない。一実施形態では、ユーザは、マ
ウス、メニュー、又はスクロールホイールを介してMSnデータにアクセスしてもよい。
【手続補正２４】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０５
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０５】
　図4A～4Wにおいて、基本的なクロマトグラフィー及び質量分析データのピークは、高さ
及び最小又はゼロの幅を持つ理想的なピーク又は棒として表現される。しかし、生のクロ
マトグラフィー又は質量分析データは、形状と面積を有するピークを記述する。一実施形
態では、ユーザは生のピークデータにアクセスしてもよい。例えば、ユーザがマウス又は
その他のポインティングデバイスを、グラフのピーク又はテーブルの行のいずれかに置く
と、エンティティの詳細情報を含むポップアップウィンドウが表示されるよう、UI128が
構成されてもよい。これは、図5Aに表示される。
【手続補正２５】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０６
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【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０６】
　図5Aは、以下"ピーク"データと称される、詳細な分離（例えば、クロマトグラム）デー
タを示すスクリーンショットである。図5Aでは、"スキャンビューア（ScanViewer）"とい
うタイトルのウィンドウ500は、ピーク表示ウィンドウ504に示されるように１つの注入の
間に検出された実際のピークの形状を示す。この場合、ユーザは、ピーク強度と保持時間
を表すラインだけでなく、詳細なピーク情報を見ることができる。スキャンビューア・ウ
ィンドウ500内では、クロマトグラムスタイル選択ボックス502は、どのようにピークデー
タが表示されるかをユーザが選択することを許容する。ユーザは、検出されたすべての質
量又は検出された一部の質量について、ピークデータを表示することができる。一実施形
態では、ユーザは関心あるピークを、それぞれ別のグラフ又はグラフウィンドウ（"分離
したクロ（Separate Chro）"）内で別のピークとして表示することができ、各グラフは異
なるm/z値又はm/z値の範囲を表す。その代わり図5Aに示すように、ユーザは、異なるm/z
値を持つピークが１つのグラフ又はグラフウィンドウ内に互いに重ねられた（"重畳した
クロ（Superimposed Chro）"）１つのグラフを表示してもよい。図5Bに示すように、ユー
ザは又、収集された生データ（"分離した生（Separate Raw）"）を表示してもよい。図5C
は、クロマトグラムスタイル選択ボックス502の詳細を示すスクリーンショットである。
【手続補正２６】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０７
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０７】
　図5Aに示される実施形態では、スキャンソースウィンドウ506は、そこからピークデー
タが収集及び表示されるスキャンのソースを表示する。図5Dは、スキャンソースウィンド
ウ506の詳細を示すスクリーンショットである。ユーザは、ピークデータのソースとして
複数のスキャンソースを選択することができる。図5Aを参照すると、スキャン結果ウィン
ドウ508は、スキャン中のイオンを表す全てのイオンをウィンドウ500の下部に表示する。
図5Eは、スキャン結果ウィンドウ508の詳細を示すスクリーンショットである。一実施形
態では、このスキャンのリストは、中央グラフ450に表示されるクロマトグラフピークの
組からユーザによって選択されるか、又はソフトウェアによって選択されてよい。特定の
ピーク又は複数ピークのデータは、ピーク表示ウィンドウ504に表示される。図5Aに示さ
れる実施形態では、ピーク表示ウィンドウ504は単一のピーク510を表示する。ピーク510
の記号は、ピーク開始、ピーク頂点、及びピークエンドを示す。ピーク510上の点は、異
なる点の形状、色分け、又は他の視覚的な手段を用い、２次MSデータの利用可能性を示す
か、又はその点の２次MSデータが、化学成分を同定するため照合プロセスの間に使用され
た２次MSデータであったことを示してもよい。
【手続補正２７】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０８
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０８】
　ピーク表示ウィンドウの右上の隅にある凡例512は、クロマトグラフピーク510と交差す
る縦線をなすカーソル514で示されるグラフの一部の情報を示す。図5Aに示される例では
、凡例512は、カーソル514でマークされたクロマトグラフピークが0.71RTに位置し、さら
にクロマトグラフピーク510の面積が1.7349e+006であることを示す。凡例512は又、ピー
ク510が231.7から232.5 AMUsの範囲の質量を有することを示す。従って、ユーザは、図5A
に示されるピーク510が、異なる質量を持つがピーク付近の時間領域で収集された１次ス
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キャンで測定されたイオンを表すであろうことを知らされる。ユーザがカーソル514を使
用してピーク510上の点を選択した場合、１次MSのデータがスキャン結果ウィンドウ508の
上半分に表示される。２次MSデータも利用可能である場合、スキャン結果ウィンドウ508
の下半分に２次MSデータが表示されてもよい。
【手続補正２８】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１０９
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１０９】
　図5Aは"重畳したクロマトグラム"モードで動作するスキャンビューアを示すが、ユーザ
によって定義されるデータウィンドウ（すなわち、表506の"質量"、"ウィンドウ"、"スタ
ート"及び"終了"列の値によって決定される境界）は、ピーク510として観察される１つの
ピークのみを含む。データウィンドウが追加のクロマトグラフィーピークを含む十分な大
きさを持つ場合、ディスプレイウィンドウ504は、データソース又は表506に一覧表示され
たソース内の指定されたデータウィンドウ内に存在する追加のピークを表示してもよい。
【手続補正２９】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１１０
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１１０】
　図5Bは、"分離した生"モードを使用して表示されたピークデータの例を示すスクリーン
ショットである。図5Bに示される実施形態では、UI128は、図5Aに示されるピークについ
てのデータを含む、記録された生のピークデータを表示する。図5Bに示されるデータポイ
ントは、データポイントの３つの組又は水平方向の行に視覚的に整理することができる。
データポイントの３つの水平方向の組の中央は、そこから図5Aのピーク510が導出される
生データである。データポイントの上部と下部の水平方向の組は、図5Aで指定されたデー
タウィンドウ内に含まれない。
【手続補正３０】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１１１
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１１１】
　グラフは、３つの次元：X軸の保持時間、Y軸の強度、及びZ軸の質量を含む。図5Bのグ
ラフから、質量範囲231.7～232.5に限られ、約232（グラフの左から右へ渡る中央の一連
の点）の質量を持つ主として１つのイオンのみを表す図5Aの単一ピークを見ることができ
る。ただし、図5Bのグラフは、それぞれ約231及び233の質量を有する（グラフの左から右
へ渡る上部と下部の一連の点）２つの他のイオンが同時に溶出されたことを示す。従って
、このウィンドウを使用して、ユーザは別の時間スケールでデータで見てもよく、又は特
定のピークに含まれるべき質量の範囲を変更してもよい。例えば、ユーザは、231及び233
の質量を持つイオンについてのデータも図5Aのピークデータに含まれるべきであると決定
してもよい。その代わりに、ユーザは、ピーク検出アルゴリズムによって、いくつかのイ
オンが単一のピークに結合されたと決定してもよく、さらに特定のピークの質量範囲を変
更することにより、これらのイオンの幾つかが偽であるとして除外するようピーク検出ア
ルゴリズムに指示してもよい。要するに、ユーザが生の注入データに直接アクセスできる
だけでなく、照合アルゴリズムによって生成された決定を微調整するため、ユーザがその
情報を使用することができる。
【手続補正３１】
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【補正対象書類名】図面
【補正対象項目名】全図
【補正方法】変更
【補正の内容】
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